
　
第 ３７ 卷　 第 ７ 期

２０１８ 年 ７ 月

中国材料进展
ＭＡＴＥＲＩＡＬＳ ＣＨＩＮＡ

Ｖｏｌ 􀆰 ３７　 Ｎｏ 􀆰 ７
Ｊｕｌ􀆰 ２０１８

收稿日期: ２０１８－０５－１８
基金项目: 国家自然科学基金资助项目( ５１５３１００９ꎬ

５１４７４２３９ꎬ ５１３７１２０１)ꎻ “９７３”项目 (２０１４ＣＢ
６４４０００)ꎻ 中德科学中心资助项目(ＧＺ１２０８)

第一作者: 李　 波ꎬ 男ꎬ １９８２ 年生ꎬ 副教授

通迅作者: 杜　 勇ꎬ 男ꎬ １９６４ 年生ꎬ 教授ꎬ 博士生导师ꎬ
Ｅｍａｉｌ: ｙｏｎｇ￣ｄｕ＠ ｃｓｕ􀆰 ｅｄｕ􀆰 ｃｎ

ＤＯＩ: １０􀆰 ７５０２ / ｊ􀆰 ｉｓｓｎ􀆰 １６７４－３９６２􀆰 ２０１８􀆰 ０７􀆰 ０３

浅谈集成计算材料工程和材料基因工程: 思想及实践

李　 波１ꎬ ２ꎬ 杜　 勇１ꎬ 邱联昌１ꎬ 庞梦德１ꎬ 张伟彬３ꎬ 刘树红１ꎬ
李　 凯１ꎬ 彭英彪４ꎬ 周　 鹏５ꎬ 郑洲顺６ꎬ 宋　 旼１ꎬ Ｓｅｉｆｅｒｔ Ｈ３

(１. 中南大学 粉末冶金国家重点实验室ꎬ 湖南 长沙 ４１００８３)(２. 三峡大学机械与动力学院ꎬ 湖北 宜昌 ４４３００２)
(３. 卡尔斯鲁厄理工学院应用材料研究所ꎬ 德国 埃根斯泰因￣列奥波德港 ７６３４４)

(４. 湖南工业大学冶金与材料工程学院ꎬ 湖南 株洲 ４１２００７)
(５. 湖南科技大学材料科学与工程学院ꎬ 湖南 湘潭 ４１１２０１)(６. 中南大学数学与统计学院ꎬ 湖南 长沙 ４１００８３)

摘　 要: 革新材料研发模式、 加速材料研发进程并降低材料研发成本是世界各国共同关注的热点ꎮ 集成计算材料工程和材料基

因工程是近年来材料科学与工程领域新颖的理念和方法ꎬ 二者均为新材料研究与开发带来了全新的认识与机遇ꎮ 集成计算材料

工程是材料基因工程的基本组成元素ꎮ 材料基因工程主要包括高通量实验、 高通量计算和材料数据库三大要素ꎮ 材料基因工程

将集成计算材料工程的理念扩展到了整个材料科学、 技术与工程链条ꎬ 贯穿于从新材料发现到应用的全部过程ꎮ 作为新材料研

发的新模式ꎬ 集成计算材料工程和材料基因工程必将为新材料研发起到不可替代的作用ꎮ 简要回顾了材料研究的发展历程及存

在的主要问题ꎬ 详细介绍了材料基因工程与集成计算材料工程之间内在联系与区别ꎮ 通过 ４ 个应用实例(梯度硬质合金、 ＣＶＤ 耐

磨涂层、 锂离子电池、 铝合金)ꎬ 展示了集成计算材料工程和材料基因工程在材料研发中的强大功能ꎬ 为材料设计和开发提供了

新思路ꎮ 最后展望了集成计算材料工程和材料基因工程未来发展的重点及趋势ꎮ
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1　 前　 言

新材料研发和应用衡量着一个国家的科学技术水平ꎮ
作为 ２１ 世纪支柱产业ꎬ 新材料产业推动了高端装备制

造、 新能源汽车、 新一代信息技术、 生物技术等产业的

快速发展[１] ꎮ 然而ꎬ 从新材料研发到产业化周期十分漫

长ꎬ 是各国面临的共同难题ꎬ 中南大学金展鹏院士指出

这一难题在科学上的原因是在材料研发过程中只找到了

材料性能与工艺关系的某些特殊解ꎬ 而对产业链中复杂

的科学技术内涵和细节了解不够ꎬ 严重制约了新材料研

发和产业化应用[２] ꎮ 因此ꎬ 如何精确描述材料成分 /工
艺￣微观组织 /机理￣性能之间的关系ꎬ 显著提高材料研发

效率ꎬ 加快材料从研究到应用的进程是目前世界各国材

料科学工作者共同努力的方向[３] ꎮ
长期以来ꎬ 世界各国十分注重新材料研发与应用ꎬ

尤其是欧美等发达国家ꎮ ２００８ 年ꎬ 美国国家研究理事会

出版的一份报告中ꎬ 提出要建立一门新学科———集成计

算材料工程( ｉｎｔｅｇｒａｔｅｄ ｃｏｍｐｕｔａｔｉｏｎａｌ ｍａｔｅｒｉａｌｓ ｅｎｇｉｎｅｅｒｉｎｇꎬ
ＩＣＭＥ)ꎬ 通过将材料计算工具与其他工程领域中计算与

分析工具获得的信息相集成ꎬ 使材料预测进入产品设计

流程ꎬ 大大加快材料研发周期[４] ꎮ ２０１１ 年ꎬ 美国总统奥

巴马 提 出 了 “ 材 料 基 因 组 计 划 ” ( ｍａｔｅｒｉａｌｓ ｇｅｎｏｍｅ
ｉｎｉｔｉａｔｉｖｅꎬ ＭＧＩ)ꎬ 其目的是借助高通量计算、 高通量实

验和材料数据分析与挖掘等技术ꎬ 缩短材料从发现到应

用的研发周期和降低成本[５ꎬ ６] ꎮ 在美国启动 ＭＧＩ 的同时ꎬ
欧盟于 ２０１１ 年启动了第 ７ 框架项目“加速冶金学”(ａｃｃｅｌ￣
ｅｒａｔｅｄ ｍｅｔａｌｌｕｒｇｙꎬ ＡＣＣＭＥＴ)计划ꎮ ２０１２ 年ꎬ 欧洲科学基

金会还推出了 ２０１２ ~ ２０２２ 欧洲冶金复兴计划[７] ꎮ 同时ꎬ
日本等国家也启动了类似的材料科学计划ꎬ 如日本计划

建立玻璃、 陶瓷、 合金钢等领域材料数据库、 知识

库等[８ꎬ ９] ꎮ
随着我国综合国力不断提升ꎬ 广大材料科技工作者

对新材料研发也引起了高度重视ꎮ ２０１１ 年 １２ 月ꎬ 中国科

学院和中国工程院召开了主题为“材料科学系统工程”的
香山会议ꎮ 同时ꎬ 在美国相继提出集成计算材料工程和

材料基因组计划后ꎬ 以徐匡迪院士、 陈立泉院士和张统

一院士为代表的多位著名材料科学家提出应开展中国版

“材料基因组计划”ꎮ ２０１４ 年 ９ 月ꎬ “２０１４ 新材料国际

发展趋势高层论坛￣材料基因组计划研究进展论坛”在西

安举行[１０] ꎮ ２０１６ 年 ０２ 月ꎬ 科技部发布了国家重点研发

计划高性能计算等重点专项申报指南ꎬ 启动了“材料基

因工程关键技术与支撑平台”重点专项ꎮ 专项的主要研

究内容是ꎬ 构建高通量计算、 高通量制备与表征和专用

数据库等三大示范平台ꎻ 研发多尺度集成化高通量计算

方法与计算软件、 高通量材料制备技术、 高通量表征与

服役行为评价技术ꎬ 以及面向材料基因工程的材料大数

据技术等四大关键技术ꎻ 在能源材料、 生物医用材料、
稀土功能材料、 催化材料和特种合金等支撑高端制造业

和高新技术发展的典型材料上开展应用示范ꎮ 专项共部

署 ４０ 个重点研究任务ꎬ 实施周期为 ５ 年[１１] ꎮ
近年来ꎬ 我国新材料产业在几代材料科学工作者

的不懈努力下取得了令人瞩目的成绩ꎬ 但是由于起步

较晚、 起点较低ꎬ 与先进发达国家相比ꎬ 整体水平仍

存在较大差距 [１２] ꎮ 总的来说ꎬ 我国新材料产业在发展

过程中存在如下问题: ① 我国材料研究多以跟踪或仿

制为主ꎬ 虽然有不少技术和工艺上的创新ꎬ 但是工程

化应用程度仍然不够ꎬ 缺乏国际竞争力ꎬ 特别是融合

计算、 测试和表征、 开发、 优化的高速立体材料开发

模式尚未形成ꎮ ② 与欧美、 日本等国家相比ꎬ 我国在

材料计算方法及模拟软件开发等方面仍处在购买和引

进国外的计算软件和数据库的水平ꎬ 具有自主知识产

权的软件和数据库较为缺乏ꎮ ③ 随着国家对新材料产

业的高度重视ꎬ 国内很多高校、 科研院所已拥有世界

上先进的合成、 表征和测试等方面的仪器设备ꎬ 但基

本处于各为己有ꎬ 平台协同共享共用存在很大的难

度ꎮ ④ 尽管我国从事材料研究的高校、 科研院所及企

业等单位众多ꎬ 但材料从发现到应用全过程数据采

集、 整理工作不够系统和全面ꎬ 造成大量数据闲置与

浪费ꎬ 使得材料数据库建设进展十分缓慢ꎬ 知识产权

保护体制机制亟待改进ꎮ

７０５



中国材料进展 第 ３７ 卷

2　 集成计算材料工程和材料基因工程

2􀆰 1　 集成计算材料工程

集成计算的概念和方法可追溯到 ２０ 世纪 ９０ 年代ꎮ
美国将结构、 流动和传热分析计算软件集成应用于发动

机和零部件设计制造中ꎬ 实现了多学科优化ꎬ 减少了发

动机和相关部件的大量测试ꎬ 使发动机的研发周期从 ６
年缩短到 ２ 年ꎮ

集成计算材料工程是将计算手段所获得的材料信息

与产品性能分析和制造工艺模拟相结合ꎬ 旨在把计算材

料科学的工具集成为一个整体系统以加速材料的开发和

改造工程设计的优化过程ꎬ 并把设计和制造统一起来ꎬ
从而在实际制备之前就实现材料成分、 制造过程和构件

的计算最优化ꎬ 有效提高先进材料的开发、 制造和投入

使用的速度[４] ꎮ
近几年来ꎬ 我国在集成计算材料工程领域做了大量

的工作ꎬ 也取得了不错的成绩ꎮ 中南大学杜勇团队提出

了硬质合金集成计算材料工程的基本思想ꎬ 其核心是将

第一性原理计算、 相图热力学、 扩散动力学、 相场模拟

和有限元分析等多种计算方法同关键的实验相结合ꎬ 探

究新型硬质合金研发的可行性ꎬ 并且快速合理地确定实

验制备的合金成分和工艺参数ꎬ 再加以典型关键实验对

材料结构和性能进行研究和验证ꎬ 最终可望得到具有优

良性能和较高实用价值的新型硬质合金材料[１３] ꎮ 西安交

通大学王栋等研究了集成计算材料工程在钛合金微观结

构设计中的应用ꎬ 表明了集成 ＣＡＰＨＡＤ 相图计算和相场

模拟以及实验测量的集成计算材料工程方法是先进钛合

金设计与开发的有效途径和思路[１４] ꎮ 上海交通大学顾剑

锋等探索了集成计算材料工程在热处理行业应用[１５] ꎮ
2􀆰 2　 材料基因工程

作为材料研究的新方法和新理念ꎬ 材料基因工程是

材料科学领域的一次革命与飞跃ꎮ 材料基因工程是将传

统的产品研发过程反转过来ꎬ 从应用需求出发ꎬ 倒推出

符合相应功能材料的成分和结构ꎬ 将显著缩短学术研究

和工业生产之间的间隙ꎬ 引发新材料领域科技创新模式

的变革[１６] ꎮ 材料基因工程主要由高通量计算、 高通量实

验和材料数据库三大要素组成ꎬ 融合材料学、 数学、 信

息学、 物理、 力学等学科ꎬ 采用数值模拟、 实验表征、
数据库及数据挖掘、 人工智能等技术与方法研究材料微 /
细观结构、 综合性能及服役行为等ꎬ 如图 １ 所示ꎻ 其中

高通量计算是实现“材料按需设计”的基础ꎬ 可以有效缩

小高通量实验的范围ꎬ 为高通量实验提供科学依据ꎻ 高

通量实验不仅可以为高通量计算提供大量的实验数据和

验证ꎬ 还可以丰富材料数据库ꎻ 材料数据库可以为高通

量计算提供基础数据ꎬ 为高通量实验提供依据ꎬ 同时ꎬ
高通量计算和高通量实验所获得的材料数据亦可以加快

材料数据库的建设[５ꎬ １７] ꎮ
目前ꎬ 针对材料基因工程的解读和争论十分活跃和

激烈ꎬ 但其所涉及的内容却是世界各国在材料与先进制

造业领域中相互竞争的主要项目ꎻ 中南大学金展鹏院士

认为要科学分析各学派对材料基因工程发展轨迹的见解

及争论ꎬ 结合我国国情ꎬ 确立符合我国材料研发的根本

路线ꎬ 才能有望在材料与先进制造业的国际竞争中

取胜[２] ꎮ

图 １　 材料基因组技术三要素间的协同工作

Ｆｉｇ􀆰 １ 　 Ｗｏｒｋｆｌｏｗ ｓｈｏｗｉｎｇ ｃｏｌｌａｂｏｒａｔｉｏｎ ｏｆ ｔｈｅ ｔｈｒｅｅ ｅｌｅｍｅｎｔｓ ｉｎ

ＭＧＩ ｔｅｃｈｎｏｌｏｇｙ

２􀆰 ２􀆰 １　 高通量计算

高通量计算主要是通过相图热力学计算、 第一性原

理计算、 相场模拟等方法ꎬ 运用已有材料数据ꎬ 实现成

分 /组织 /性能等的高效筛选ꎬ 解决新材料“组织结构￣性
能￣工艺”之间的关联和工艺优化的问题ꎬ 从而加速新材

料的研发进程ꎬ 并显著降低材料研发成本[７ꎬ １８ꎬ １９] ꎮ
(１)基于 ＣＡＬＰＨＡＤ(ＣＡＬｃｕｌａｔｉｏｎ ｏｆ ＰＨＡｓｅ Ｄｉａｇｒａｍｓ)

的合金成分设计

相图是研究材料成分、 工艺、 结构与性能之间关系

的重要基础[２０ꎬ ２１] ꎮ ＣＡＬＰＨＡＤ 方法的实质是根据目标体

系中各相的晶体结构、 磁性有序和化学有序转变等信息ꎬ
建立起各相的热力学模型ꎬ 并由这些模型构筑各相的吉

布斯自由能表达式ꎬ 最后通过平衡条件计算相图ꎮ
ＣＡＬＰＨＡＤ 往往与材料实验研究相结合ꎬ 通过实验获得

不同物相影响材料力学、 热学、 电化学等性能的基本规

律ꎬ 然后利用 ＣＡＬＰＨＡＤ 计算不同体系下的相图ꎬ 建立

成分￣物相￣性能之间的关联规律ꎬ 从而实现成分优化与

性能提升[２２－２４] ꎬ 如图 ２ 所示ꎮ
(２)多尺度计算模拟应用于新材料研发

材料的多尺度计算模拟是将从原子尺度到微观尺度

到介观尺度到宏观尺度的模型和方法集成起来ꎬ 主要包

含的方法有第一性原理计算、 分子动力学和蒙特卡洛等

８０５
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图 ２　 基于 ＣＡＬＰＨＡＤ 的微结构模拟与性能预测

Ｆｉｇ􀆰 ２　 Ｍｉｃｒｏｓｔｒｕｃｔｕｒｅ ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ ａｎｄ ｐｅｒｆｏｒｍａｎｃｅ ｐｒｅｄｉｃｔｉｏｎ ｂａｓｅｄ ｏｎ ＣＡＬＰＨＡＤ

原子尺度模拟方法、 相图计算方法、 相场模拟、 元胞自

动机、 有限元等[２５－２７] ꎮ 图 ３ 总结了多尺度计算模拟的方

法和特点ꎮ 第一性原理计算的基本思想是将多个原子组

成的体系看成由原子核和电子组成的系统ꎬ 并根据量子

力学原理对问题尽可能地进行不依靠经验和实验的处理ꎬ
其本质是求解多体薛定谔方程ꎮ 近年来国内外研究者采

用第一性原理计算对硬质合金进行了大量的探索ꎬ 研究

内容涉及热力学性质ꎬ 界面的稳定性、 结合强度、 杂质

偏聚、 润湿性ꎬ 强度、 硬度ꎬ 溶解度ꎬ 晶界效应ꎬ ＷＣ
晶粒形貌ꎬ 应力应变ꎬ 缺陷等方面ꎮ 分子动力学是基于

牛顿第二定律的确定性的模拟方法ꎬ 即对一个包含 Ｎ 个

粒子(原子或分子)的体系ꎬ 给定粒子之间相互作用势、
初始条件和边界条件ꎬ 通过对牛顿运动方程做数值积分ꎬ
从而得到粒子运动轨迹的方法[２８] ꎮ 中南大学杜勇团队基

图 ３　 多尺度计算模拟的方法和特点

Ｆｉｇ􀆰 ３　 Ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ ｍｅｔｈｏｄｓ ａｎｄ ｃｈａｒａｃｔｅｒｉｓｔｉｃｓ ａｔ ｍｕｌｔｉｐｌｅ￣ｌｅｎｇｔｈ ｓｃａｌｅｓ

９０５
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于 ＭＥＡＭ(ｍｏｄｉｆｉｅｄ ｅｍｂｅｄｄｅｄ ａｔｏｍ ｍｅｔｈｏｄ)多体势ꎬ 通过

分子动力学模拟获得掺入不同含量的 Ｃｕ 和 Ａｌ 对

β″￣Ｍｇ５Ｓｉ６ 亚稳相力学性能的影响及其微观形变机制、
Ｕ１￣Ａｌ２ＭｇＳｉ２ 和 Ｕ２￣Ａｌ４Ｍｇ４ Ｓｉ４亚稳相演化到 β￣Ｍｇ２ Ｓｉ 稳定

相的可能机制和 Ｕ１、 Ｕ２ 析出对 Ａｌ 合金力学性能的影响

规律等[２９ꎬ ３０] ꎮ
２􀆰 ２􀆰 ２　 高通量实验

高通量实验技术具有快速制备、 快速表征各类材料

的能力ꎮ 就高通量计算而言ꎬ 高通量实验技术为各种计

算模拟工作提供计算目标ꎮ 就材料制备工艺仿真与服役

行为模拟而言ꎬ 需要大量的材料本构关系与热物性参数ꎮ
对于不断涌现的新材料和新工艺ꎬ 需要及时提供大量的

热物性参数与本构模型用于 材 料 和 工 艺 的 计 算 机

模拟[５ꎬ ３１－３４] ꎮ
典型的高通量实验方法有扩散多元节ꎮ 早在 ２０ 世

纪 ８０ 年代ꎬ 中南大学金展鹏院士首创了扩散三元节用

于有效测定三元相图的等温截面ꎬ 在国际上引起了广泛

关注[３５] ꎮ 研究表明: 扩散多元节方法可以用来快速测

定相图和扩散动力学数据ꎬ 并利用扩散偶和扩散多元节

中形成的固溶体和化合物相的成分梯度来进行微区材料

性能测试ꎬ 从而快速获得成分￣相￣性能关系[３６] ꎮ 为提高

效率ꎬ Ｚｈａｏ 等[３６－３８] 人设计了集多个二元扩散偶和扩散

三元节于一体的扩散多元节ꎬ 以便从一个试样上测定多

个二元、 三元相图ꎬ 同样也能从该试样中获得大量的性

能测试所需的固溶体和中间相的成分梯度ꎮ Ｔｉ￣Ｃｒ￣ＴｉＡｌ３ ￣
ＴｉＳｉ２扩散多元节就是一个很好的例子ꎬ 如图 ４ 所示ꎮ 将

图 ４ｂ 与图 ４ｃ 进行对比ꎬ 结果显示从扩散多元节上测定

的相图很可靠ꎬ 显示出扩散多元节方法的高效性和高可

靠性ꎬ 这一方法将为建立多组元热力学数据库提供所需

的三元相图ꎮ

图 ４　 扩散多元节方法在研究钛基合金相图中的应用: (ａ) Ｔｉ￣Ｃｒ￣ＴｉＡｌ３ ￣ＴｉＳｉ２扩散多元节ꎬ (ｂ) 扩散多元节三元结处获得

的 Ｔｉ￣Ａｌ￣Ｃｒ 体系 １０００ ℃等温截面ꎬ (ｃ) 从 １００ 多个平衡合金中获得的 Ｔｉ￣Ａｌ￣Ｃｒ 体系 １０００ ℃的等温截面[３６]

Ｆｉｇ􀆰 ４　 Ａｐｐｌｉｃａｔｉｏｎ ｏｆ ｄｉｆｆｕｓｉｏｎ ｍｕｌｔｉｖａｒｉａｔｅ ｍｅｔｈｏｄ ｉｎ ｓｔｕｄｙｉｎｇ ｔｉｔａｎｉｕｍ ａｌｌｏｙ ｐｈａｓｅ ｄｉａｇｒａｍ: ( ａ) Ｔｉ￣Ｃｒ￣ＴｉＡｌ３ ￣ＴｉＳｉ２ ｄｉｆｆｕｓｉｏｎ

ｍｕｌｔｉｖａｒｉａｔｅꎬ (ｂ) ｉｓｏｔｈｅｒｍａｌ ｓｅｃｔｉｏｎ ｏｆ Ｔｉ￣Ａｌ￣Ｃｒ ｓｙｓｔｅｍ ａｔ １０００ ℃ ａｃｃｏｒｄｉｎｇ ｔｏ ｄｉｖｅｒｓｅ ｍｕｌｔｉｖａｒｉａｔｅ ｋｎｏｔｓｍꎬ (ｃ) ｉｓｏｔｈｅｒ￣

ｍａｌ ｓｅｃｔｉｏｎ ｏｆ Ｔｉ￣Ａｌ￣Ｃｒ ｓｙｓｔｅｍ ａｔ １０００ ℃ ｏｂｔａｉｎｅｄ ｆｒｏｍ １００ ｂａｌａｎｃｅｄ ａｌｌｏｙｓ[３６]

２􀆰 ２􀆰 ３　 材料数据库

长期以来ꎬ 材料数据研究处于单打独斗和小规模的

“数据制造￣简单处理”模式ꎬ 大都采用图表和统计方法等

传统的人工数据处理方法ꎬ 无法严谨预测和深度挖掘材

料本质科学规律ꎬ 同时也使得相同工作盲目重复进行ꎬ
极大地浪费了有限的科研资源[３９ꎬ ４０] ꎮ 因此ꎬ 为了适应新

材料研发的需求ꎬ 建立科学系统的材料数据库是十分必

要的ꎮ
材料数据库是有机整合各种材料相关信息的有效手

段ꎬ 可以实现跨尺度、 跨领域、 跨学科材料信息共享与

挖掘ꎬ 与计算材料设计相结合ꎬ 可以加速先进材料的开

发和推广ꎬ 降低材料研发成本ꎮ 材料数据库可分为材料

基础性能数据库和材料信息数据库: 材料基础性能数据

库的数据主要包括材料的机械性能、 晶体结构、 热力学

动力学数据和物理性能ꎬ 为材料设计提供基础数据ꎻ 材

料信息数据库则利用先进的信息技术ꎬ 从文献、 互联网

等各个渠道中提取和管理材料数据ꎬ 包括材料的生产工

艺数据、 性能数据和服役性能等[１０ꎬ ４１ꎬ ４２] ꎮ
中南大学杜勇团队认为材料数据库可以分为大众化

数据库、 优评数据库及科学数据库 ３ 类ꎮ 大众化数据库

主要是收集和整理现有文献中所涉及的材料数据ꎻ 优评

数据库需要对已有材料数据进行优化、 评估ꎻ 科学数据

库主要包括热力学、 动力学数据库等以及具有计算预测

功能的基础物性数据库ꎮ
目前ꎬ 在材料领域中存在大量不同类型材料的实验

数据和模拟数据ꎬ 但是这些数据彼此关联度不大ꎬ 较为

封闭ꎬ 缺乏规范和标准ꎬ 不利于数据的管理、 分析和共

享ꎮ 如何在从海量的数据中提取有价值的内容用于指导

材料发现与设计ꎬ 是亟待解决的问题ꎬ 这也是目前智能

数据分析领域所研究的热点内容ꎮ 图 ５ 为材料基因工程
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数据库构建到应用流程ꎮ 机器学习(ｍａｃｈｉｎｅ ｌｅａｒｎｉｎｇ)主

要研究计算机如何模拟人类学习活动、 自动获取知识或

技能、 不断改善自身性能ꎬ 是人工智能的核心ꎮ 在材料

科学领域ꎬ 由于通过实验和计算模拟得到的数据通常都

具有多因子、 多噪声、 非线性和非高斯分布等特点ꎬ 并

且各种属性之间通常都具有一定的相关性ꎬ 这使得经典

的统计方法和模型用于材料领域数据分析时具有一定的

局限性ꎬ 将机器学习技术应用于新材料的发现ꎬ 通过数

理统计模型在已有数据的基础上找到具有针对性的问题

的解决方案ꎬ 提高效率ꎬ 是加速新材料研发的一个新兴

模式[４３] ꎮ

图 ５　 材料基因工程数据库

Ｆｉｇ􀆰 ５　 Ｍａｔｅｒｉａｌ ｇｅｎｅｔｉｃ ｅｎｇｉｎｅｅｒｉｎｇ ｄａｔａｂａｓｅ

2􀆰 3　 集成计算材料工程与材料基因工程之间的关系

ＩＣＭＥ 通过材料模拟和开发设计之间的动态链接ꎬ 对

制造工艺系统的每一部分进行优化ꎬ 以提高产品零部件

性能与质量稳定性、 缩短开发周期、 降低成本[４] ꎮ 作为

新兴学科的 ＩＣＭＥꎬ 给快速开发、 效益论证和实施先进的

工程系统带来突破性的机会ꎬ 为研发性能优异的工业制

品提供解决方案ꎬ 有望成为解决技术复杂、 耗资巨大、
测试与论证困难的工程问题的决定性因素[１３] ꎮ 材料基因

工程力图打破材料科学与材料工程长期脱节的现状ꎬ 改

变材料行业数据信息相互封闭的传统ꎬ 这些被视为造成

新材料从发现到应用耗时冗长的重要原因[４４] ꎮ
集成计算材料工程与材料基因工程均以建立材料成

分 /工艺￣微观组织 /机理￣性能之间的定量关系为目标ꎬ
试图从看似完全不同的材料表象ꎬ 找到最底层的要素和

共性ꎮ 先进的实验方法及表征手段始终是最重要的获取

手段和检验标准ꎬ 但在当今材料科学理论和计算技术突

飞猛进的背景下ꎬ 融合第一性原理计算、 分子动力学模

拟、 热力学计算、 动力学模拟以及有限元分析等方法的

集成计算ꎬ 结合由实验数据提炼得到的精确数据库ꎬ 将

会极大地推进新型材料从概念到设计研发直至应用的进

程ꎬ 这是 ＩＣＭＥ 和 ＭＧＩ 实施的初衷[２ꎬ ４５] ꎮ
集成计算材料工程是材料基因工程的基本组成要素ꎮ

ＭＧＩ 将 ＩＣＭＥ 的理念扩展到了整个材料科学、 技术与工

程链条ꎬ 贯穿于从新材料发现到应用的全部过程ꎮ

3　 集成计算材料工程和材料基因工程的标

志性应用成果

　 　 本文作者将通过以下 ４ 个应用实例来展示集成计算

材料工程和材料基因工程在材料研发中的强大功能ꎬ 为

材料设计和开发提供新思路ꎮ
3􀆰 1　 梯度硬质合金

为了提高硬质合金刀具的切削性能及使用寿命ꎬ 常

常在硬质合金表面涂覆硬度更高、 耐磨性更好的涂层ꎬ
如 ＴｉＣ、 Ｔｉ(Ｃꎬ Ｎ)和 Ａｌ２Ｏ３等

[４６] ꎮ 梯度硬质合金体系的

梯度烧结过程是复杂的冶金过程ꎬ 众多工艺条件等都会

影响梯度层的形成和使用性能ꎮ 如何高效快捷地设计梯

度层ꎬ 建立合金成分、 微观结构和性能之间的关系ꎬ 对

开发设计新型梯度硬质合金有着重要的指导意义[４７] ꎮ 中

南大学杜勇团队同株洲钻石切削刀具有限公司王社权团

队基于计算材料工程的思想ꎬ 提出一种结合了热力学计

算、 动力学模拟及经验公式的方法ꎬ 建立成分￣微观组

织￣性能间的关系ꎬ 研究框架如图 ６ 所示ꎬ 初步实现了梯

度硬质合金研发的集成计算材料工程[１３] ꎮ
首先采用热力学软件 Ｔｈｅｒｍｏ￣Ｃａｌｃ 调用硬质合金多组

元热力学数据库 ＣＳＵＴＤＣＣ１[４] 计算相关成分下烧结区域

的相图ꎮ 图 ７ 为计算的 ＷＣ￣８Ｃｏ￣３Ｔｉ￣２Ｔａ￣０􀆰 １Ｎ 合金在烧结

区域附近的相图ꎮ 从图中可以看到ꎬ 要避免石墨相和缺

碳相的出现ꎬ 应使合金含碳量处于合理的相区ꎮ 然后利

用动力学模拟软件 ＤＩＣＴＲＡꎬ 基于相图热力学数据库

ＣＳＵＴＤＣＣ１[４８]和扩散动力学数据库 ＣＳＵＤＤＣＣ１[４９] ꎬ 根据

合金制备时的参数如合金成分、 烧结温度、 烧结时间及

烧结气氛等ꎬ 可预测梯度硬质合金中梯度层的厚度及成

分分布、 相分布ꎮ 根据模拟结果ꎬ 设计所需的工艺参数

以制备出具有期望显微组织的梯度硬质合金ꎮ 因此ꎬ 通

过热力学计算及动力学模拟ꎬ 可以确定合金的成分及制

备工艺参数ꎮ 通过热力学、 动力学计算ꎬ 设计该成分合

金的碳含量 (质量分数) 为 ６􀆰 ０％ꎬ 梯度烧结温度为

１４５０ ℃ꎬ真空烧结 ２ ｈꎮ 通过计算模拟确定了合金成分和

烧结工艺ꎬ 然后经配料、 湿磨、 干燥、 掺胶和压制、 预

烧结和烧结等工序制备实验级梯度硬质合金ꎮ 最后对合

金进行显微组织、 相和成分分布及性能等的研究ꎮ 通过
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图 ６　 梯度硬质合金研发过程中的集成计算材料工程研究框架[１３]

Ｆｉｇ􀆰 ６　 Ｓｃｈｅｍａｔｉｃ ｏｖｅｒｖｉｅｗ ｏｆ ＩＣＭＥ ｆｏｒ Ｒ＆Ｄ ｏｆ ｇｒａｄｉｅｎｔ ｃａｒｂｉｄｅ[１３]

图 ７　 ＷＣ￣８Ｃｏ￣３Ｔｉ￣２Ｔａ￣０􀆰 １Ｎ 合金在烧结区域附近的相图[４７]

Ｆｉｇ􀆰 ７　 Ｐｈａｓｅ ｄｉａｇｒａｍ ｏｆ ＷＣ￣８Ｃｏ￣３Ｔｉ￣２Ｔａ￣０􀆰 １Ｎ ａｌｌｏｙ ｎｅａｒ ｔｈｅ ｓｉｎｔｅ￣

ｒｉｎｇ ａｒｅａ[４７]

计算模拟可对梯度硬质合金进行高效设计ꎬ 大大减少人

力和物力成本ꎬ 缩短产品的开发周期ꎮ
制备得到样品后ꎬ 对样品进行了物理性能测试ꎮ 该样

品的钴磁含量、 矫顽磁力和密度分别为 ７􀆰 ３６％、 １２􀆰 ８ ｋＡ / ｍ
和 １３􀆰 ５５ ｇ / ｃｍ３ꎮ 进而采用扫描电镜观察了合金的显微结

构ꎬ 如图 ８ 所示ꎮ 其中白色较亮的区域为 ＷＣ 相ꎬ 灰色

的为立方相ꎬ 黑色的为 Ｃｏ 粘结相ꎮ 和计算结果一致ꎬ 样

品中没有出现石墨相和缺碳相ꎮ 在样品表面附近可以观

察到明显的缺立方相梯度层ꎮ ＥＰＭＡ 测定了合金中梯度

层的 Ｔｉ、 Ｃｏ、 Ｔａ 元素分布ꎬ 如图 ９ 所示ꎮ 比较计算和实

验测定的各组元成分随距离的变化曲线(如图 １０)ꎬ 表明

计算结果与实验值吻合较好ꎬ 计算可以准确获得各组元

的分布情况ꎮ

图 ８　 ＷＣ￣８Ｃｏ￣３Ｔｉ￣２Ｔａ￣０􀆰 １Ｎ 合金横截面的 ＳＥＭ 照片[４７]

Ｆｉｇ􀆰 ８　 Ｃｒｏｓｓ ｓｅｃｔｉｏｎ ＳＥＭ ｉｍａｇｅ ｏｆ ＷＣ￣８Ｃｏ￣３Ｔｉ￣２Ｔａ￣０􀆰 １Ｎ ａｌｌｏｙ[４７]

图 ９　 ＷＣ￣８Ｃｏ￣３Ｔｉ￣２Ｔａ￣０􀆰 １Ｎ 合金梯度层的元素分布[４７]

Ｆｉｇ􀆰 ９　 Ｅｌｅｍｅｎｔ ｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎ ｏｆ ｔｈｅ ｇｒａｄｉｅｎｔ ｌａｙｅｒ ｏｆ ＷＣ￣８Ｃｏ￣３Ｔｉ￣

２Ｔａ￣０􀆰 １Ｎ ａｌｌｏｙ[４７]

　 　 梯度硬质合金表面梯度层仅含有 ＷＣ 和 Ｃｏ 两相ꎬ
该韧性区的硬度分布对于梯度合金阻碍裂纹扩展的能力

至关重要ꎮ 目前ꎬ 有很多半经验公式可以预测 ＷＣ￣Ｃｏ
两相均质硬质合金的硬度ꎮ 然而由于梯度层中各相含量

从表至里连续变化ꎬ 硬度也相应发生变化ꎬ 仅用传统的

经验公式难以预测梯度硬质合金梯度层的硬度ꎮ 杜勇团

队和王社权团队提出一种基于热力学、 动力学计算结合

２１５



　 第 ７ 期 李　 波等: 浅谈集成计算材料工程和材料基因工程: 思想及实践

经验公式的方法ꎬ 可以有效地预测梯度硬质合金的

硬度ꎮ

图 １０　 计算和实验测定的 ＷＣ￣８Ｃｏ￣３Ｔｉ￣２Ｔａ￣０􀆰 １Ｎ 合金中各元

素的成分距离曲线[４７]

Ｆｉｇ􀆰 １０　 Ｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎ￣ｄｉｓｔａｎｃｅ ｃｕｒｖｅｓ ｆｏｒ ｅａｃｈ ｅｌｅｍｅｎｔ ｏｆ ＷＣ￣８Ｃｏ￣

３Ｔｉ￣２Ｔａ￣０􀆰 １Ｎ ａｌｌｏｙ ｆｒｏｍ ｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎ ａｎｄ ｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｌ ｒｅ￣

ｓｕｌｔｓ[４７]

被广泛接受的 ＷＣ￣Ｃｏ 均质硬质合金硬度的经验公式

为下式(１):
ＨＣＣ ＝ ＨＷＣＶＷＣＣ ＋ ＨＣｏ(１ － ＶＷＣＣ) (１)

ＨＷＣ ＝ １３􀆰 ５ ＋ ７􀆰 ２
ｄＷＣ

(２)

ＨＣｏ ＝ ２􀆰 ９８ ＋ ３􀆰 ９
λ

(３)

其中 ＨＣＣꎬ ＨＷＣ和 ＨＣｏ分别为硬质合金、 ＷＣ 和 Ｃｏ 的硬度ꎬ
Ｃ 为 ＷＣ 的邻接度ꎬ ＶＷＣ为 ＷＣ 相的体积分数ꎮ ＷＣ 和 Ｃｏ
的硬度可用 Ｈａｌｌ￣Ｐｅｔｃｈ 关系表示ꎬ ｄ 为 ＷＣ 的晶粒度ꎬ λ
为 Ｃｏ 相的平均自由程ꎮ 而 ｄ 与 λ 间存在如式(４)关系:

λ ＝ ｄ
ＶＣｏ

(１ － ＶＣｏ)(１ － Ｃ)
(４)

根据 Ｌｕｙｃｋｘ 和 Ｌｏｖｅ[５１] 的分析ꎬ ＷＣ 的邻接度只与 Ｃｏ 相

体积分数有关ꎬ 其函数可表示为式(５):

Ｃ ≅ １ －
ＶＣｏ

(１ － ＶＣｏ)(５􀆰 ９７５Ｖ
２
Ｃｏ － ０􀆰 ６９ＶＣｏ ＋ ０􀆰 ２１４)

(５)
由公式(１) ~ (５)可知ꎬ ＷＣ￣Ｃｏ 均质硬质合金的硬度可以

通过 ｄ 及 ＶＣｏ计算得到ꎮ 通过实验可以测得 ＷＣ 的平均晶

粒尺寸为 １􀆰 ３１ μｍꎬ 因此ꎬ 只要得到 ＶＣｏ 随距离的变化ꎬ
即可预测梯度硬质合金的硬度分布ꎮ 基于热力学、 动力

学的模拟ꎬ 可以获得 ＷＣ 和液相 Ｃｏ 在烧结温度下不同位

置处的摩尔分数ꎬ 如图 １１ 所示ꎮ 然而ꎬ 液相烧结结束

后ꎬ 随着温度降低ꎬ 液相不断凝固ꎬ 并伴随着元素析出ꎬ
最终得到的固态 Ｃｏ 的摩尔分数有所降低ꎮ 通过热力学计

算可以得到其关系:
ｕＳ

Ｃｏ ＝ － １􀆰 ９３３５ × １０ －４ ＋ ０􀆰 ７９７ × ｕＬ
Ｃｏ (６)

其中 ｕＳ
Ｃｏ 和 ｕＬ

Ｃｏ 分别为液相和固相时粘结相的摩尔分数ꎮ
根据 ＷＣ 和 Ｃｏ 的摩尔体积ꎬ 可以计算得到 Ｃｏ 的体积

分数ꎮ

图 １１　 计算的 ＷＣ￣８Ｃｏ￣３Ｔｉ￣２Ｔａ￣０􀆰 １Ｎ 合金梯度层中各相摩尔分

数的分布[４７]

Ｆｉｇ􀆰 １１　 Ｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎ ｏｆ ｍｏｌｅ ｆｒａｃｔｉｏｎ ｆｏｒ ｅａｃｈ ｐｈａｓｅ ｏｆ ｔｈｅ ｇｒａｄｉｅｎｔ

ｌａｙｅｒ ｏｆ ＷＣ￣８Ｃｏ￣３Ｔｉ￣２Ｔａ￣０􀆰 １Ｎ ａｌｌｏｙ[４７]

综上所述ꎬ 可以计算梯度硬质合金两相区的硬度分

布ꎮ 通过假设立方相和 ＷＣ 之间存在相似的力学行为ꎬ
可以把 ＷＣ 和立方相作相同的处理ꎬ 并通过对上述方法

进行相应修改ꎬ 可以计算三相区的硬度分布ꎮ 计算得到

的结果与实验比较如图 １２ 所示ꎬ 可以看出ꎬ 上述方法可

以准确地预测梯度硬质合金的硬度分布ꎮ 合金梯度层的

硬度分布和 Ｃｏ 的分布呈相反的趋势ꎬ 当合金中出现立方

相时ꎬ 硬度迅速提高并逐渐变为稳定值ꎮ

图 １２　 实验和计算的梯度硬质合金显微硬度随距离变化曲线[４７]

Ｆｉｇ􀆰 １２　 Ｍｉｃｒｏｈａｒｄｎｅｓｓ ｏｆ ｔｈｅ ｇｒａｄｉｅｎｔ ｌａｙｅｒ ｏｆ ＷＣ￣８Ｃｏ￣３Ｔｉ￣２Ｔａ￣

０􀆰 １Ｎ ａｌｌｏｙ ａｌｏｎｇ ｗｉｔｈ ｄｉｓｔａｎｃｅ ｆｒｏｍ ｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎ ａｎｄ ｅｘ￣

ｐｅｒｉｍｅｎｔａｌ ｒｅｓｕｌｔ[４７]
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采用集成计算材料工程ꎬ 中南大学杜勇团队与株洲

钻石切削刀具股份有限公司王社权研发团队通过多年共

同努力ꎬ 成功开发出了钢用车削新牌号 ＹＢ６３１５ꎬ 其主要

广泛用于对刀片抗冲击性能要求较高的断续切削ꎬ 性能

较上一代产品提升 ２０％以上ꎮ
3􀆰 2　 CVD 耐磨涂层

中温化学气相沉积 ( ｍｏｄｅｒａｔｅ ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ ｃｈｅｍｉｃａｌ
ｖａｐｏｒ ｄｅｐｏｓｉｔｉｏｎꎬ ＭＴＣＶＤ)技术制备的 Ｔｉ(Ｃꎬ Ｎ)涂层由于

具有较高的硬度和良好的耐磨性ꎬ 在切削加工过程中主

要发挥着降低刀具磨损和抗塑性变形的作用ꎬ 广泛应用

于硬质合金刀具提升产品的使用寿命[５２] ꎮ 目前ꎬ 化学气

相沉积涂层的开发主要是采用实验方法ꎮ 由于化学气相

沉积温度高ꎬ 涉及多种易燃易爆、 易腐蚀、 有毒等气体ꎬ
沉积时间长ꎬ 因此涂层实验费时费力、 成本高昂ꎬ 制约

了化学涂层的开发进程ꎮ
热力学计算已经成功用于硬质合金基体的开发ꎬ 主

要体现在合金成分的设计和烧结工艺的优化方面ꎮ 热力

学计算在化学涂层方面的应用也有少量的文献报道ꎬ 包

括 ＴｉＣｘＮｙ
[５３－５５] 、 ＴｉＡｌＮ[５５] 、 Ｔｉ３ ＳｉＣ２

[５６] 和 Ｓｉ３ Ｎ４ / ＢＮ 复合

涂层[５７]等ꎬ 而 ＭＴＣＶＤ￣Ｔｉ(Ｃꎬ Ｎ)涂层的热力学计算文献

报道目前却是空白ꎮ 计算流体动力学(ｃｏｍｐｕｔａｔｉｏｎａｌ ｆｌｕｉｄ
ｄｙｎａｍｉｃｓꎬ 简称 ＣＦＤ)是建立在经典流体动力学与数值

计算方法基础之上的一门新型独立学科ꎬ 兼有理论性与

实践性的双重特点ꎬ 为现代科学中许多复杂流动与传热

问题提供了有效的计算方法ꎮ ＣＦＤ 在化学气相沉积过程

模拟方面已有相关的文献报道ꎬ 如 Ｌｉ 等[５８] 采用 ＣＦＤ 方

法模拟了反应室内温度分布、 基体附近气体流速等对

ＳｉＣ 质量的影响ꎬ Ｎｉ 等[５９] 模拟了反应室内硅的外延生

长ꎮ 然而ꎬ ＣＦＤ 在 ＭＴＣＶＤ￣Ｔｉ(Ｃꎬ Ｎ)涂层方面的模拟研

究目前尚无相关报道ꎮ 基于 ＭＴＣＶＤ￣Ｔｉ(Ｃꎬ Ｎ)涂层的应

用需求和研究现状ꎬ 中南大学杜勇团队采用热力学计

算、 ＣＦＤ 模拟和关键实验验证相结合的方法(如图 １３ 所

示)ꎬ 揭示了不同沉积工艺条件对 ＭＴＣＶＤ￣Ｔｉ(Ｃꎬ Ｎ)涂

层成分、 相结构和沉积速率的影响ꎬ 实验结果与理论预

测变化趋势较为吻合ꎬ 从理论上建立了工艺参数与涂层

性能之间的关系ꎮ

图 １３　 ＣＶＤ 涂层集成计算材料工程研究框架(ａ)ꎬ ＭＴＣＶＤ￣Ｔｉ(Ｃꎬ Ｎ)制备过程示意图(ｂ)

Ｆｉｇ􀆰 １３　 Ｔｈｅ ｉｎｔｅｇｒａｔｉｏｎ ｏｆ ｔｈｅｏｒｅｔｉｃａｌ ａｎｄ ｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｌ ｍｅｔｈｏｄｓ ｆｏｒ ＣＶＤ￣ｈａｒｄ ｃｏａｔｉｎｇ ｄｅｖｅｌｏｐｍｅｎｔ ( ａ) ａｎｄ ｓｃｈｅｍａｔｉｃ ｄｉａ￣

ｇｒａｍ ｏｆ ｔｈｅ ＭＴＣＶＤ￣Ｔｉ(Ｃꎬ Ｎ) ｃｏａｔｉｎｇ ｆａｂｒｉｃａｔｉｎｇ (ｂ)
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　 　 图 １４ 为热力学计算与实验测定的 ＭＴＣＶＤ￣Ｔｉ(Ｃꎬ Ｎ)
涂层成分随沉积温度的变化ꎬ 可知随着沉积温度的升高ꎬ
计算和实测的碳、 氮含量都呈增加的趋势ꎬ 钛含量则随

温度的升高而降低ꎮ 因此ꎬ 热力学计算的成分变化趋势

与实测的结果吻合较好ꎮ 计算的 Ｃ 含量略高于实测值ꎬ
这是由于计算过程中的碳源全部来源于 ＣＨ３ＣＮꎬ 在沉积

温度下没有考虑 ＣＨ３ＣＮ 生成其他的中间产物或发生其他

化学反应ꎮ 此外ꎬ 实测的氮含量高于热力学计算的结果ꎬ
其原因是计算过程中的氮源全部来源于 ＣＨ３ＣＮꎬ 由于在

低于 ９００ ℃的温度下 Ｎ２的裂解较弱ꎬ 也没有相关的确切

数据证明 Ｎ２在不同温度和压力下的裂解程度ꎬ 因此计算

过程中没有考虑 Ｎ２对氮含量的贡献ꎮ 而实际上ꎬ 随着温

度的升高ꎬ Ｎ２的裂解程度也会提高ꎬ 对氮源的贡献也相

应增加ꎮ

图 １４　 不同温度沉积的 ＭＴＣＶＤ￣Ｔｉ(Ｃꎬ Ｎ)涂层计算与实测的化学成分: (ａ)Ｃꎬ (ｂ)Ｎꎬ (ｃ)Ｔｉ

Ｆｉｇ􀆰 １４　 Ｃａｌｃｕｌａｔｅｄ ａｎｄ ｍｅａｓｕｒｅｄ Ｃꎬ Ｎ ａｎｄ Ｔｉ ｃｏｎｃｅｎｔ ｉｎ ｔｈｅ ＭＴＣＶＤ￣Ｔｉ(Ｃꎬ Ｎ) ｃｏａｔｉｎｇｓ ｄｅｐｏｓｉｔｅｄ ａｔ ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ:

(ａ) Ｃꎬ (ｂ) Ｎꎬ (ｃ) Ｔｉ

　 　 图 １５ 为反应室内 １ ~ ５ 层料盘上由里至外的 ＣＦＤ
模拟和实测的沉积速率分布ꎬ 由图可知ꎬ 在同一料盘

上模拟和实测的沉积速率都是由里至外呈现降低的趋

势ꎮ 这是由于反应气体是从反应室内的中心气管侧壁

气孔传输到料盘的ꎬ 料盘上靠近中心气管的工件首先

与反应气体接触ꎬ 气流充足ꎮ 此外ꎬ 实测的沉积速率

约为模拟的 ６５％ꎬ 模拟结果高于实测值ꎬ 原因是模拟

过程中由于计算资源的限制ꎬ 进行了相应的简化ꎬ 没

有在料盘内加入硬质合金刀具ꎬ 其次是反应气体在预

热室内预热片和中心石墨气管内外壁上的化学反应也

没有考虑ꎮ
图 １６ 为在热力学计算和 ＣＦＤ 模拟结果指导下制备

的 ＭＴＣＶＤ￣Ｔｉ(Ｃꎬ Ｎ)涂层表面和断口形貌ꎮ ＣＦＤ 模拟结

果表明沉积温度升高将导致沉积速率的增大(限于篇幅未

列出)ꎮ １０６３ Ｋ 温度下制备的涂层表面晶粒相互独立(图
１６ａ)ꎬ 而 １１５３ Ｋ 温度下制备的 ＭＴＣＶＤ￣Ｔｉ(Ｃꎬ Ｎ)涂层表

面晶粒部分重叠ꎬ 如图 １６ｃ 箭头“１ꎬ ２ꎬ ３”所示ꎬ 表明温

度升高时涂层晶粒生长竞争更为激烈ꎮ １０６３ Ｋ 下制备的

涂层沉积速率为 １􀆰 １９ μｍ / ｈ (图 １６ｂ)ꎬ 而 １１５３ Ｋ 温度下

制备的 ＭＴＣＶＤ￣Ｔｉ(Ｃꎬ Ｎ)涂层沉积速率达到 １􀆰 ４８ μｍ / ｈ
(图 １６ｄ)ꎮ 因此ꎬ 测试的沉积速率也侧面反映了 ＣＦＤ 模

拟结果的合理性ꎮ
中南大学杜勇团队在国际上首次提出采用热力学计

算、 ＣＦＤ 模拟和关键实验相结合的方法研究 ＭＴＣＶＤ￣
Ｔｉ(ＣꎬＮ)耐磨涂层ꎬ 对于缩短涂层的研发周期和降低研

发成本具有重要的意义ꎬ 是集成计算材料工程在耐磨涂

层领域的一次成功应用ꎮ 此外ꎬ 这种理论结合实际的方

法也可以推广到其他 ＣＶＤ 耐磨涂层的开发中ꎮ
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图 １５　 １１５３ Ｋ 温度下制备的 ＭＴＣＶＤ￣Ｔｉ(Ｃꎬ Ｎ)涂层的模拟(ａ)与实测(ｂ)沉积速率

Ｆｉｇ􀆰 １５　 Ｓｉｍｕｌａｔｅｄ (ａ) ａｎｄ ｍｅａｓｕｒｅｄ (ｂ) ｄｅｐｏｓｉｔｉｏｎ ｒａｔｅｓ ｏｆ ＭＴＣＶＤ￣Ｔｉ(Ｃꎬ Ｎ) ｃｏａｔｉｎｇ ｄｅｐｏｓｉｔｅｄ ａｔ １１５３ Ｋ

图 １６　 不同温度下制备的 ＭＴＣＶＤ￣Ｔｉ(Ｃꎬ Ｎ)涂层的表面与断口 ＳＥＭ 照片: (ａꎬ ｂ)１０６３ Ｋꎬ (ｃꎬ ｄ)１１５３ Ｋ

Ｆｉｇ􀆰 １６　 ＳＥＭ ｉｍａｇｅｓ ｏｆ ｓｕｒｆａｃｅｓ ａｎｄ ｃｒｏｓｓ ｓｅｃｔｉｏｎｓ ｏｆ ＭＴＣＶＤ－Ｔｉ(Ｃꎬ Ｎ) ｃｏａｔｉｎｇｓ ｄｅｐｏｓｉｔｅｄ ａｔ １０６３ Ｋ(ａꎬ ｂ) ａｎｄ １１５３ Ｋ(ｃꎬ ｄ)

3􀆰 3　 锂离子电池

锂离子电池以其高能量密度、 高电压、 无记忆效应、
低自放电率等优点已广泛应用于便携式电器、 电动汽车ꎬ
航空航天和再生能源存储等领域ꎮ 在锂离子电池的组成

部分中ꎬ 正极材料起着关键性的作用ꎮ 目前ꎬ 广泛使用

的正极材料有层状 ＬｉＭＯ２(Ｍ ＝Ｎｉꎬ Ｃｏꎬ Ｍｎꎬ Ａｌ􀆺)、 橄榄

石型 ＬｉＦｅＰＯ４、 尖晶石型 ＬｉＭｎ２Ｏ４等ꎮ 然而ꎬ 随着人们对

可移动能源的需求越来越大ꎬ 对锂离子电池要求也越来

越高ꎮ 如何提高锂电池的循环寿命、 安全性和能量密度

是目前国际上研究的热点ꎬ 各国政府和企业都投入大量

的人力物力进行相关的研究工作ꎮ

尖晶石型 Ｌｉ￣Ｍｎ￣Ｏ 具有成本低、 对环境污染小、 安

全性能好等优势ꎬ 同时尖晶石型 Ｌｉ￣Ｍｎ￣Ｏ 体系存在很大

的成分固溶度ꎬ 因此电池材料的结构￣性质￣性能关系可

能发生了连续性的变化ꎮ 同时ꎬ 随着其它掺杂组元的添

加(如 Ａｌꎬ Ｃｏꎬ Ｃｒꎬ Ｃｕꎬ Ｍｇꎬ Ｆｅꎬ Ｎｉꎬ Ｚｎ 等)ꎬ 这种复杂性

会急剧增加ꎮ 因此ꎬ 针对如此复杂多变的体系ꎬ 很难通

过实验来研究和开发新型的电池材料ꎮ 德国卡尔斯鲁厄

理工学院 Ｓｅｉｆｅｒｔ Ｈ 教授团队同中南大学杜勇团队合作ꎬ
通过集成第一性原理计算、 ＣＡＬＰＨＡＤ 计算和关键实验ꎬ
提出了一种高通量的计算框架用于高效地构建锂离子电

池材料中成分￣结构￣性质￣性能相关性[６０] ꎬ 见图 １７ꎮ
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图 １７　 用于系统评估尖晶石型 Ｌｉ￣Ｍｎ￣Ｏ 锂离子电池材料性能的高通量计算框架的流程图

Ｆｉｇ􀆰 １７　 Ｔｈｅ ｆｌｏｗｃｈａｒｔ ｏｆ ｔｈｅ ｈｉｇｈ￣ｔｈｒｏｕｇｈｐｕｔ ｃｏｍｐｕｔａｔｉｏｎａｌ ｆｒａｍｅｗｏｒｋ ｔｏ ｓｙｓｔｅｍａｔｉｃａｌｌｙ ｅｖａｌｕａｔｅ ｔｈｅ ｐｅｒ￣

ｆｏｒｍａｎｃｅ ｏｆ ｔｈｅ Ｌｉ￣Ｍｎ￣Ｏ ｓｐｉｎｅｌ ｃｏｍｐｏｕｎｄｓ ｉｎ Ｌｉ￣ｉｏｎ ｂａｔｔｅｒｉｅｓ

　 　 图 １８ 为计算的 Ｌｉ￣Ｍｎ￣Ｏ 体系在“烧结态”和“电池

态”的室温相图ꎮ “烧结态”可认为是稳态相图ꎬ 可用于

预测电池材料的本征性质ꎮ “电池态”为亚稳相图ꎬ 可用

于预测电池循环过程中的电化学行为ꎮ 由相图可见ꎬ 尖

晶石型 Ｌｉ￣Ｍｎ￣Ｏ 电池材料在“烧结态”和“电池态”存在着

较大的成分固溶度ꎬ 且其性质和性能随着成分发生连续

的变化ꎮ 他们基于上述高通量的计算框架ꎬ 从物理、 热

化学和电化学性质 ３ 方面分别预测评估了尖晶石型 Ｌｉ￣
Ｍｎ￣Ｏ 锂电池的循环性、 安全性和能量密度ꎮ

图 １８　 计算的 Ｌｉ￣Ｍｎ￣Ｏ 体系室温相图: (ａ)烧结态(稳态)和(ｂ)电池态(亚稳态ꎬ 其中 ＭｎＯ２相被屏蔽)ꎬ 相图中的阴

影区域代表了尖晶石的单相区ꎬ 图中 １ꎬ ２ꎬ ３ 分别为 ＬｉＭｎ２Ｏ４、 Ｌｉ４Ｍｎ５Ｏ１２和 Ｌｉ２Ｍｎ４Ｏ９化合物

Ｆｉｇ􀆰 １８　 Ｃａｌｃｕｌａｔｅｄ ｒｏｏｍ ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ ｐｈａｓｅ ｄｉａｇｒａｍｓ ｏｆ ｔｈｅ Ｌｉ￣Ｍｎ￣Ｏ ｓｙｓｔｅｍ ｆｏｒ “ ｓｉｎｔｅｒｅｄ ｓｔａｔｅ” ( ｓｔａｂｌｅ) ( ａ) ａｎｄ “ ｂａｔｔｅｒｙ

ｓｔａｔｅ”(ｂ) (ｍｅｔａｓｔａｂｌｅ ｗｉｔｈ ＭｎＯ２ ｓｕｓｐｅｎｄｅｄ) . Ｔｈｅ ｓｈａｄｅｄ ｒｅｇｉｏｎｓ ｏｆ ｔｈｅ ｐｈａｓｅ ｄｉａｇｒａｍｓ ｒｅｐｒｅｓｅｎｔ ｔｈｅ ｓｐｉｎｅｌ ｓｉｎｇｌｅ

ｐｈａｓｅꎬ １ꎬ ２ ａｎｄ ３ ｒｅｐｒｅｓｅｎｔ ｔｈｅ ｓｔｏｉｃｈｉｏｍｅｔｒｉｃ ｓｐｉｎｅｌ ｃｏｍｐｏｕｎｄｓ ＬｉＭｎ２Ｏ４ꎬ Ｌｉ４Ｍｎ５Ｏ１２ ａｎｄ Ｌｉ２Ｍｎ４Ｏ９ꎬ ｒｅｓｐｅｃｔｉｖｅｌｙ

　 　 (１) 物理性质: 循环性能

对于尖晶石型 Ｌｉ￣Ｍｎ￣Ｏ 电极材料ꎬ 其物理性质ꎬ 如

点阵常数和 Ｊａｈｎ￣Ｔｅｌｌｅｒ 效应是影响其循环性能的主要因

素ꎮ 点阵常数可以影响尖晶石型 Ｌｉ￣Ｍｎ￣Ｏ 电极材料的电

化学稳定性ꎬ 即更小的点阵常数可提高其在充放电过程

中的结构稳定性ꎮ 图 １９ａ 为计算的尖晶石型 ＬｉＭｎ２Ｏ４ ￣Ｌｉ４
Ｍｎ５Ｏ１２ ￣Ｌｉ２ Ｍｎ４ Ｏ９ 成分区域烧结态的点阵常数ꎮ 沿着

ＬｉＭｎ２Ｏ４ ￣Ｌｉ４Ｍｎ７Ｏ１６(ＬｉＭｎ７ / ４Ｏ４)成分存在明显的点阵常数

极大值ꎮ 为了方便观察ꎬ 以 Ｌｉ４ Ｍｎ５ Ｏ１２ 到 Ｌｉ２ Ｍｎ４ Ｏ９( Ｌｉｘ
Ｍｎ２－０􀆰 ２５ ｘＯ４ꎬ ０􀆰 ８９ ≤ ｘ ≤ １􀆰 ３３ꎬ ｘ 为 Ｌｉ 含量)成分变化时
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的点阵常数及其离子占位为例ꎬ 见图 １９ｂꎮ 可见ꎬ 在 ｘ ＝
１ (ＬｉＭｎ７ / ４Ｏ４)处ꎬ 点阵常数具有极大值ꎬ 且离子占位发

生了转折(除 Ｍｎ４＋在 １６ｄ 外)ꎮ 第一性原理计算的 ＬｉＭｎ７ / ４

Ｏ４化合物的点阵常数很好地吻合了计算预测结果ꎮ

图 １９　 计算的尖晶石型 ＬｉＭｎ２Ｏ４ ￣Ｌｉ４Ｍｎ５Ｏ１２ ￣Ｌｉ２Ｍｎ４Ｏ９成分区域烧结态的点阵常数(ａ)和 ＬｉｘＭｎ２－０􀆰 ２５ ｘＯ４(０􀆰 ８９≤ｘ≤１􀆰 ３３)化合

物的点阵常数及其离子占位(ｂ)

Ｆｉｇ􀆰 １９　 Ｃａｌｃｕｌａｔｅｄ ｌａｔｔｉｃｅ ｐａｒａｍｅｔｅｒｓ ｆｏｒ ｓｐｉｎｅｌ ｂａｓｅｄ ｏｎ ｔｈｅ “ ｓｉｎｔｅｒｅｄ ｓｔａｔｅ” ｗｉｔｈｉｎ ｔｈｅ ＬｉＭｎ２Ｏ４ ￣Ｌｉ４Ｍｎ５Ｏ１２ ￣Ｌｉ２Ｍｎ４Ｏ９ ｔｒｉａｎｇｌｅ ( ａ)

ａｎｄ ｃａｌｃｕｌａｔｅｄ ｌａｔｔｉｃｅ ｐａｒａｍｅｔｅｒｓ ａｎｄ ｓｉｔｅ ｏｃｃｕｐａｔｉｏｎｓ ｆｏｒ ＬｉｘＭｎ２－０􀆰 ２５ ｘＯ４(０􀆰 ８９≤ｘ≤１􀆰 ３３) ｓｐｉｎｅｌ ｃｏｍｐｏｕｎｄ (ｂ)

　 　 Ｊａｈｎ￣Ｔｅｌｌｅｒ 效应是导致尖晶石型 Ｌｉ￣Ｍｎ￣Ｏ 电池容量衰

减非常重要的原因之一ꎮ 当 Ｍｎ 离子的平均化合价态小

于＋３􀆰 ５ 时ꎬ 使尖晶石结构由立方相向四方相结构转变ꎬ
晶格参数 ｃ / ａ 值将增加[６１] ꎮ 因此ꎬ 添加额外的 Ｌｉ 可以减

少 Ｍｎ３＋离子的含量ꎬ 阻碍 Ｊａｈｎ￣Ｔｅｌｌｅｒ 效应的发生并提高

循环性能[６２] ꎮ 然而ꎬ 这并不能直接解释高倍率充放电可

以导致更快的容量衰减的原因ꎮ 在高倍率下循环ꎬ 非平

衡态可以导致局部的 Ｊａｈｎ￣Ｔｅｌｌｅｒ 效应ꎮ 因此ꎬ 需要对电

池材料在发生明显容量衰减前非平衡态的容忍度进行

研究ꎮ
图 ２０ 为计算的 Ｌｉ / ＬｉｘＭｎ２Ｏ４(０≤ｘ≤２)和 Ｌｉ / ＬｉｘＭｎ１􀆰 ８５￣

Ｏ４(０≤ｘ≤２)在室温下的电压￣成分曲线和文献中实验数

据[６３ꎬ６４]的比较ꎮ ＬｉＭｎ２ Ｏ４ 电池材料可以提供脱锂和嵌锂

两种可能ꎬ 见图 ２０ａꎮ 对于 ０≤ｘ≤１ 时ꎬ ８ａ 位置的 Ｌｉ 离
子在大约 ４ Ｖ 电压下脱嵌过程中一直处于尖晶石的单相

区域ꎮ 当 ｘ＝ １ 时ꎬ 电压陡降至 ２􀆰 ９５ Ｖ 并在 １≤ｘ≤２ 成分

区间内保持这个电压ꎮ 从结构的角度来看ꎬ 这个过程是

由于 Ｊａｈｎ￣Ｔｅｌｌｅｒ 效应导致了尖晶石立方相 ＬｉＭｎ２Ｏ４向四方

相 ｔ￣ＬｉＭｎＯ２转变ꎮ 即使截止电压控制在 ３􀆰 ０ ~ ４􀆰 ５ Ｖ 内ꎬ
部分电池材料的颗粒仍然会发生 Ｊａｈｎ￣Ｔｅｌｌｅｒ 效应(虚线)
并恶化循环性能ꎬ 而这个非平衡过程的程度主要取决于

循环的倍率ꎮ

图 ２０　 计算的 Ｌｉ / ＬｉｘＭｎ２Ｏ４(０≤ｘ≤２)(ａ)和 Ｌｉ / ＬｉｘＭｎ１􀆰 ８５Ｏ４(０≤ｘ≤２) (ｂ)在室温下的电压￣成分曲线和文献中实验数据[６３ꎬ ６４]的比较

Ｆｉｇ􀆰 ２０　 Ｃａｌｃｕｌａｔｅｄ ｐｈａｓｅ ｔｒａｎｓｉｔｉｏｎ ａｎｄ ｃｅｌｌ ｖｏｌｔａｇｅ ｃｕｒｖｅｓ ｏｆ Ｌｉ / ＬｉｘＭｎ２Ｏ４(０≤ｘ≤２) (ａ) ａｎｄ Ｌｉ / ＬｉｘＭｎ１􀆰 ８５Ｏ４(０≤ｘ≤２) (ｂ) ａｔ ｒｏｏｍ ｔｅｍｐｅｒａ￣

ｔｕｒｅ ｃｏｍｐａｒｅｄ ｔｏ ｔｈｅ ｌｉｔｅｒａｔｕｒｅ ｄａｔａ[６３ꎬ ６４]
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　 　 当有额外的 Ｌｉ 离子嵌入到 １６ｄ 位置时ꎬ Ｌｉ１􀆰 １５Ｍｎ１􀆰 ８５ ￣
Ｏ４电池材料在充放电过程中表现出更加复杂的电化学行

为ꎬ 见图 ２０ｂꎮ 在 ０􀆰 ６０≤ｘ≤１􀆰 １５ 时ꎬ ＬｉｘＭｎ１􀆰 ８５Ｏ４存在一

个尖晶石单相约为 ４ Ｖ 的电压平台ꎮ 进一步放电至

１􀆰 １５≤ｘ≤１􀆰 ３７５ 时ꎬ 成分进入了尖晶石和 Ｌｉ２ ＭｎＯ３ 的两

相区ꎬ 形成了一个 ３􀆰 １ Ｖ 的电压平台ꎮ 在电池循环中形

成中 Ｌｉ２ ＭｎＯ３ 可以提高锂离子电池的循环性能[６５] ꎮ 当

１􀆰 ３７５≤ｘ≤２ 时ꎬ 三相区(尖晶石、 Ｌｉ２ＭｎＯ３和 ｔ￣ＬｉＭｎＯ２)
形成了一个 ２􀆰 ９５ Ｖ 的电压平台ꎮ 在该区域中ꎬ 形成的

ｔ￣ＬｉＭｎＯ２相可导致容量的衰减ꎬ 应避免进入至该三相区

域ꎮ 考虑到电循环中的非平衡过程ꎬ 尖晶石和 Ｌｉ２ ＭｎＯ３

的两相区可以作为一个缓冲区域来阻碍 ｔ￣ＬｉＭｎＯ２相的形

成ꎮ 此外ꎬ 当 ＬｉｘＭｎ１􀆰 ８５Ｏ４过充至 ０≤ｘ≤０􀆰 ６０ 时ꎬ 尖晶石

材料会在热力学上变得不稳定并释放出 Ｏ２ꎮ
(２) 热化学性质: 安全性

化合物的形成焓直接反映了电池材料的热力学稳定

性ꎬ 因此可用于评估电池材料的安全性ꎮ 图 ２１ 为计算的

尖晶石 λ￣ＭｎＯ２￣ＬｉＭｎ２Ｏ４￣Ｌｉ４Ｍｎ５Ｏ１２成分范围内电池态的形

成焓ꎮ 可见ꎬ 随着 Ｌｉ 从 ＬｉＭｎ２Ｏ４的脱出ꎬ Ｌｉ１－ｗＭｎ２Ｏ４(０ ≤
ｗ≤１)化合物的形成焓逐渐增加ꎬ 从而降低了脱 Ｌｉ 化合物

的稳定性ꎮ 随着 Ｌｉ 含量的增加ꎬ Ｌｉ１＋ ｙ Ｍｎ２－ｙ Ｏ４(０≤ｙ≤
０􀆰 ３３)的形成焓仅有稍微的增加ꎬ 即热稳定性略微降低ꎮ

图 ２１　 计算的尖晶石 λ￣ＭｎＯ２ ￣ＬｉＭｎ２Ｏ４ ￣Ｌｉ４Ｍｎ５Ｏ１２成分范围内

电池态的形成焓

Ｆｉｇ􀆰 ２１ 　 Ｃａｌｃｕｌａｔｅｄ ｅｎｔｈａｌｐｉｅｓ ｏｆ ｆｏｒｍａｔｉｏｎ ｐｅｒ ｍｏｌｅ ａｔｏｍ ｆｏｒ

ｓｐｉｎｅｌ ｂａｓｅｄ ｏｎ ｔｈｅ “ｂａｔｔｅｒｙ ｓｔａｔｅ” ｗｉｔｈｉｎ ｔｈｅ λ￣ＭｎＯ２ ￣

ＬｉＭｎ２Ｏ４ ￣Ｌｉ４Ｍｎ５Ｏ１２ ｔｒｉａｎｇｌｅ

在图 ２０ｂ 中ꎬ 当电压过充超过了电池材料的稳定区

域后ꎬ 尖晶石会热力学不稳定释放出 Ｏ２ꎬ 这会导致电池

的热失效和电解液的燃烧ꎮ 图 ２２ 为计算的尖晶石 Ｌｉ１＋ ｙ ￣
Ｍｎ２－ｙＯ４(０≤ｙ≤０􀆰 ３３)在脱 Ｌｉ 过程中 Ｏ２的释放量ꎮ 同时ꎬ
由图 １８ｂ 的相图可知ꎬ 除了 ＬｉＭｎ２ Ｏ４ 外的尖晶石 Ｌｉ１＋ ｙ

Ｍｎ２－ｙＯ４(０<ｙ≤０􀆰 ３３)都会在过充时释放出 Ｏ２ꎮ 随着额外

Ｌｉ 含量的增加ꎬ 更多的 Ｏ２会从尖晶石电池材料中释放出

来ꎬ 导致电池的安全性能变差ꎮ

图 ２２　 计算的尖晶石 Ｌｉ１＋ ｙＭｎ２－ｙＯ４(０≤ｙ≤０􀆰 ３３)在脱 Ｌｉ 过程

中 Ｏ２的释放量

Ｆｉｇ􀆰 ２２　 Ｃａｌｃｕｌａｔｅｄ ｍｏｌｅ ｆｒａｃｔｉｏｎ ｏｆ ｔｈｅ ｏｘｙｇｅｎ ｇａｓ ｒｅｌｅａｓｅ ｄｕｒｉｎｇ

ｔｈｅ ｄｅｌｉｔｈｉａｔｉｏｎ ｆｒｏｍ ｔｈｅ ｓｉｎｔｅｒｅｄ Ｌｉ１＋ ｙＭｎ２－ｙＯ４(０≤ｙ≤

０􀆰 ３３) ｓｐｉｎｅｌ

(３) 电化学性质: 能量密度

图 ２３ 为计算的尖晶石 ＬｉＭｎ２Ｏ４￣Ｌｉ４Ｍｎ５Ｏ１２￣Ｌｉ２Ｍｎ４Ｏ９成

分区域内在电池态的能量密度ꎮ 由图 ２３ 可见ꎬ 从 Ｌｉ４Ｍｎ５￣
Ｏ１２￣Ｌｉ２Ｍｎ４Ｏ９到 ＬｉＭｎ２Ｏ４ꎬ 电池材料的能量密度逐渐增加ꎮ

图 ２３　 计算的尖晶石 ＬｉＭｎ２Ｏ４ ￣Ｌｉ４Ｍｎ５Ｏ１２ ￣Ｌｉ２Ｍｎ４Ｏ９成分区域内

在电池态的能量密度

Ｆｉｇ􀆰 ２３　 Ｃａｌｃｕｌａｔｅｄ ｅｎｅｒｇｙ ｄｅｎｓｉｔｙ ｏｆ ｓｐｉｎｅｌ ｂａｓｅｄ ｏｎ ｔｈｅ “ ｓｉｎｔｅｒｅｄ

ｓｔａｔｅ” ｗｉｔｈｉｎ ｔｈｅ ＬｉＭｎ２Ｏ４ ￣Ｌｉ４Ｍｎ５Ｏ１２ ￣Ｌｉ２Ｍｎ４Ｏ９ ｔｒｉａｎｇｌｅ

基于上述物理、 热化学和电化学性质的计算ꎬ 可对

于尖晶石型 Ｌｉ￣Ｍｎ￣Ｏ 电极材料的主要性能参数(循环性、
安全性和能量密度)进行综合评估ꎬ 见图 ２４ꎮ 图 ２４ 中阴

影区域为理论能量密度为 ４００ ~ ５００ ｍＷｈ / ｇ 的成分范围ꎮ
在该区域中ꎬ 电池材料的主要性能参数用渐进色彩表示ꎬ
颜色越亮代表其该性能越好ꎬ 图中已用虚线椭圆框出ꎮ
电池的安全性能通过综合考虑电池材料的热力学性质ꎬ
如热力学稳定性(更负的形成焓)和更少的 Ｏ２释放量ꎮ 虚
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图 ２４　 展示电极材料的主要性能参数(循环性、 安全性和能量

密度)的示意图ꎬ 阴影区域( ａ￣ｂ￣ｃ￣ｄ)为理论能量密度为

４００~５００ ｍＷｈ / ｇ 的成分ꎬ 虚线椭圆代表的是每一个性能

最好的成分区域

Ｆｉｇ􀆰 ２４　 Ａ ｓｃｈｅｍａｔｉｃ ｄｉａｇｒａｍ ｖｉｓｕａｌｉｚｉｎｇ ｔｈｅ ｋｅｙ ｆａｃｔｏｒｓ (ｅｎｅｒｇｙ ｄｅｎ￣

ｓｉｔｙꎬ ｃｙｃｌａｂｉｌｉｔｙ ａｎｄ ｓａｆｅｔｙ) ｒｅｌａｔｅｄ ｔｏ ｔｈｅ ｂａｔｔｅｒｙ ｐｅｒｆｏｒｍ￣

ａｎｃｅ. Ｔｈｅ ｓｐｉｎｅｌ ｃｏｍｐｏｕｎｄｓ ｗｉｔｈ ｔｈｅ ｔｈｅｏｒｅｔｉｃａｌ ｅｎｅｒｇｙ ｄｅｎ￣

ｓｉｔｙ ｉｎ ｔｈｅ ｒａｎｇｅ ｏｆ ４００~５００ ｍＷｈ / ｇ ａｒｅ ｌｏｃａｔｅｄ ｉｎ ｔｈｅ ｓｈａ￣

ｄｅｄ ａｒｅａ ( ａ￣ｂ￣ｃ￣ｄ) . Ｔｈｅ ｆａｖｏｕｒａｂｌｅ ｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｓ ｆｏｒ ｅａｃｈ

ｐｒｏｐｅｒｔｙ ａｒｅ ｒｅｐｒｅｓｅｎｔｅｄ ｗｉｔｈ ｔｈｅ ｄａｓｈｅｄ ｅｌｌｉｐｓｅ

线椭圆为可能的较为安全的区域ꎮ 循环性的评估是基于

物理性质去寻找一些成分具有更高的电化学稳定性(更小

的点阵参数)和更好得抑制 Ｊａｈｎ￣Ｔｅｌｌｅｒ 效应ꎮ 虚线椭圆为

可能的循环性能较好的区域ꎮ 目前ꎬ 中南大学杜勇团队

通过与德国卡尔斯鲁厄理工学院 Ｓｅｉｆｅｒｔ Ｈ 团队等共同努

力开发出了一种循环性能好、 安全性能高的尖晶石型 Ｌｉ￣
Ｍｎ￣Ｏ 电极材料并在德国得到了产业化应用ꎮ
3􀆰 4　 铝合金

铝合金工业生产的工艺￣结构￣性能之间是一个非常

复杂的关系[６６－６８] ꎮ 以汽车板材用 Ａｌ￣Ｍｇ￣Ｓｉ 合金为例ꎬ 其

常见生产流程包括铸造、 均匀化退火、 热轧、 冷轧、 固

溶退火、 预时效、 冲压变形及人工时效等工序ꎮ 图 ２５ 为

铝合金制备全过程微观结构及宏观力学性能研究的技术

路线框图ꎮ 如果仅仅依赖实验手段来建立这些“工艺￣结
构”或者“工艺￣性能”之间的定性或定量关系ꎬ 工作量及

经费需求非常巨大ꎬ 且面临着“一旦工艺参数发生微小改

变ꎬ 之前研究所得的规律还是否适用于当前工艺”的问

题[６９ꎬ ７０] ꎮ 因此ꎬ 基于集成计算材料工程和材料基因工

程ꎬ 中南大学杜勇团队同中铝科学研究院赵丕植团队合

作通过耦合热力学 /动力学数据库、 多尺度计算模拟和实

验方法ꎬ 将铝合金的开发逐步由“经验指导实验”向“理
论预测、 实验验证”的材料研究新模式转变[４] ꎮ

图 ２５　 铝合金从凝固、 轧制到时效强化过程中的微观结构及宏观力学性能研究的技术路线框图[４]

Ｆｉｇ􀆰 ２５　 Ｓｃｈｅｍａｔｉｃ ｏｖｅｒｖｉｅｗ ｏｆ ｔｈｅ ｒｅｓｅａｒｃｈ ｏｎ ｍｉｃｒｏｓｔｒｕｃｔｕｒｅ ａｎｄ ｍｅｃｈａｎｉｃａｌ ｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓ ｏｆ Ａｌ ａｌｌｏｙｓ ｄｕｒｉｎｇ ｓｏｌｉｄｉｆｉｃａｔｉｏｎꎬ ｒｏｌｌｉｎｇ ａｎｄ

ａｇｅ ｓｔｒｅｎｇｔｈｅｎｉｎｇ[４]
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　 　 (１)成分设计

铝合金的成分设计旨在根据用户需求确定合适的成

分ꎬ 使得设计的成分在合适的相区内ꎬ 且需避免有害相

的出现ꎮ 实现准确的成分设计ꎬ 需要基于精准可靠的热

力学和动力学数据库[７１－７４] ꎮ 经过相图计算领域学者近 ３０
年的努力ꎬ 目前已经建立了各种多元铝合金热力学数据

库ꎮ 其中最具影响力的商用铝合金热力学数据库有 ３ 个:

ＴＴ￣ＡＬ、 ＰａｎＡｌ 及 ＴＣＡＬꎮ 其中 ＴＣＡＬ 是中南大学杜勇研发

团队与瑞典 Ｔｈｅｒｍｏ￣Ｃａｌｃ 公司合力开发ꎮ 该数据库目前包

含 ３４ 个元素ꎬ ４４５ 个固溶体和金属间化合物相ꎬ 是国际

上包含元素和相最多的多元铝合金热力学数据库ꎮ 同时ꎬ
中南大学杜勇团队还已经开展了关于铝合金黏度、 热导

率、 体积等热物性数据库的建立及耦合相场模拟的相关

工作ꎬ 如图 ２６ 所示ꎮ

图 ２６　 Ａｌ￣Ｍｇ 合金体系黏度随温度变化[７１](ａ)和摩尔体积随成分变化[７２](ｂ)的实验值与优化计算值的比较

Ｆｉｇ􀆰 ２６　 Ｃｏｍｐａｒｉｓｏｎ ｂｅｔｗｅｅｎ ｔｈｅ ｄｅｔｅｒｍｉｎｅｄ ａｎｄ ｅｖａｌｕａｔｅｄ ｅｖｏｌｕｔｉｏｎ ｏｆ ｖｉｓｃｏｓｉｔｙ ｏｖｅｒ ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ ｉｎ Ａｌ￣Ｍｇ ａｌｌｏｙｓ[７１](ａ)ꎬ ｃｏｍ￣

ｐａｒｉｓｏｎ ｂｅｔｗｅｅｎ ｔｈｅ ｄｅｔｅｒｍｉｎｅｄ ａｎｄ ｅｖａｌｕａｔｅｄ ｅｖｏｌｕｔｉｏｎ ｏｆ ｍｏｌａｒ ｖｏｌｕｍｅ ｏｖｅｒ ｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎ ｉｎ Ａｌ￣Ｍｇ ａｌｌｏｙｓ[７２](ｂ)

　 　 (２)Ａｌ￣Ｍｇ￣Ｓｉ 相图的建立

相图主要依靠 ＣＡＬＰＨＡＤ 方法建立ꎬ 目的在于通过

建立的相图ꎬ 在确定合金成分时可以有效避免杂质有害

相的出现ꎮ
(３)微结构模拟与表征

铝合金的显微结构主要由合金成分以及制备工艺决

定ꎬ 而显微结构又决定其性能ꎮ 显微结构主要包括成分

分布、 晶粒大小和形貌、 合金相组成以及界面等等ꎮ 要

合理描述铝合金在制备过程中的微观组织结构演变ꎬ 一

方面需结合第一性原理、 热力学、 动力学和相场等计算

方法ꎬ 基于精准的热力学、 动力学和热物性数据库建立

准确可靠的预测显微结构的相场模型等[７５ꎬ ７６] ꎬ 另一方面

采用 ＯＭ、 ＳＥＭ、 ＴＥＭ、 ＥＰＭＡ、 ＥＢＳＤ 和 ３ＤＡＰ 等方法对

铝合金的显微结构进行细致深入的实验分析ꎬ 验证并优

化显微结构预测模型ꎮ 基于经过验证和优化的相场模型

预测显微结构ꎬ 可对铝合金显微结构进行准确调控ꎮ

图 ２７　 Ａｌ￣Ｍｇ￣Ｓｉ 合金凝固组织中 Ｑ 相的 ＴＥＭ 明场像(ａ)和 ＨＲＴＥＭ 照片及其模拟(ｂ)ꎬ 电子入射方向[０２１] Ｑ
[７７]

Ｆｉｇ􀆰 ２７　 ＴＥＭ ｂｒｉｇｈｔ ｆｉｅｌｄ ｉｍａｇｅ ｏｆ Ｑ ｐｈａｓｅ ｉｎ ａｓ￣ｃａｓｔ Ａｌ￣Ｍｇ￣Ｓｉ ａｌｌｏｙ ( ａ) ａｎｄ ＨＲＴＥＭ ｉｍａｇｅ ａｎｄ ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ ( ｂ)ꎬ

ｅｌｅｃｔｒｏｎ ｉｎｃｉｄｅｎｔ ｄｉｒｅｃｔｉｏｎ[０２１] Ｑ
[７７]
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　 　 结合 ＳＥＭ、 选区电子衍射、 ＨＲＴＥＭ 及其图像模拟

(见图 ２７)对 Ａｌ￣Ｍｇ￣Ｓｉ￣Ｃｕ 合金的凝固组织进行了定量表

征[７７] ꎬ 并基于所构建的铝合金热力学数据库对凝固组织

进行了热力学模拟(见图 ２８)ꎬ 模拟微结构参数与实测参

数较好地吻合[７７] ꎮ

图 ２８　 热力学模拟的凝固过程[７７]

Ｆｉｇ􀆰 ２８　 Ｔｈｅｒｍｏｄｙｎａｍｉｃ ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ ｏｆ ｔｈｅ ｓｏｌｉｄｉｆｉｃａｔｉｏｎ ｐｒｏｃｅｓｓ[７７]

通过耦合多相场模型和杜勇团队所建立的多元铝合

金热力学及扩散系数数据库ꎬ 实现了对 Ａｌ￣Ｍｇ￣Ｓｉ 合金的

凝固过程微结构演变的精确描述[４ꎬ ７８] ꎬ 如图 ２９ 所示ꎮ

图 ２９　 Ａｌ￣Ｍｇ￣Ｓｉ 合金相场模拟凝固组织与实验结果[４]

Ｆｉｇ􀆰 ２９　 Ｍｉｃｒｏｓｔｒｕｃｔｕｒｅ ｏｆ ａｓ￣ｃａｓｔ Ａｌ￣Ｍｇ￣Ｓｉ ａｌｌｏｙ ｆｒｏｍ ｐｈａｓｅ ｆｉｅｌｄ

ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ ａｎｄ ｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｌ ｒｅｓｕｌｔ[４]

(４)合金性能

结合凝固模拟、 相平衡计算、 硬度及强度测试、
ＴＥＭ 组织观察ꎬ 系统研究了时效组织的影响因素和影响

规律ꎬ 通过优化合金成分及均匀化、 预时效相关参数ꎬ
开发出一种强度较高(屈服强度为 ２３２ ＭＰａꎬ 见图 ３０ａ)、
成形性好(伸长率 ２２％ꎬ 见图 ３０ｂ)的新型铝合金并得到

产业化应用ꎮ
综上所述ꎬ 结合实验、 ＣＡＬＰＨＡＤ、 第一性原理计

算、 数值模拟等方法ꎬ 建立铝合金的“工艺￣微结构￣性

能”关系从而进行高效的合金设计及工艺优化是当前及未

来铝合金研究的重点方向ꎮ 目前ꎬ 中南大学杜勇团队通

过与中铝科学技术研究院赵丕植等共同努力ꎬ 开发出了

一种强度较高、 成形性好的新型铝合金并得到产业化

应用ꎮ

图 ３０　 基于材料基因工程研发的 Ａｌ￣Ｍｇ￣Ｓｉ 系合金的强度(ａ)及伸长

率(ｂ)ꎬ 其中虚线为时效前不进行冲压变形得到的数据ꎬ

实线为完全根据汽车板生产过程得到的数据[４]

Ｆｉｇ􀆰 ３０　 Ｍｅｃｈａｎｉｃａｌ ｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓ ｏｆ ｎｅｗｌｙ ｄｅｖｅｌｏｐｅｄ ６ｘｘｘ ａｌｌｏｙ ｂａｓｅｄ ｏｎ

ｍａｔｅｒｉａｌｓ ｇｅｎｏｍｅ: ｓｔｒｅｎｇｔｈ ｅｖｏｌｕｔｉｏｎ ｏｆ ｓｔａｍｐｅｄ ａｎｄ ｕｎｓｔａｍｐｅｄ

ａｌｌｏｙ (ａ)ꎬ ｃｏｒｒｅｓｐｏｎｄｉｎｇ ｅｌｏｎｇａｔｉｏｎ ｅｖｏｌｕｔｉｏｎ (ｂ) [４]

4　 未来发展重点及趋势

作为新材料研发的新理念新模式ꎬ 集成计算材料工

程和材料基因工程必将为新材料研发起到举足轻重的作

用ꎮ 新材料研发未来发展的重点和趋势大致可以从如下

几个方面来思考:
(１)服务于国家重大战略需求ꎬ 加快关键领域新材

料研发ꎮ 新材料研发必须从我国国情出发ꎬ 以满足重大

战略需求、 解决高端装备制造业面临的重大问题为出发

点ꎬ 加快推进我国在关键领域新材料的研发ꎮ 党的十九

大明确指出ꎬ 加快建设制造强国ꎬ 加快发展先进制造业ꎮ
因此ꎬ 关键领域新材料研发对于大力发展高端装备制造

业至关重要ꎬ 应优先从航空航天航海、 卫星制造及应用、
轨道交通装备、 智能制造装备等领域所涉及的新材料进

行研发与示范ꎬ 打破国外技术封锁ꎬ 力争我国关键领域

新材料走在世界前列ꎮ
(２)不断加强创新表征设备技术ꎬ 大力发展大科学

装置ꎮ 大科学装置中的材料测试平台建设所面临的任务

是完善现有的和新的实验方法与技术ꎬ 实现在材料合成、
加工或材料在一定的工作条件和环境下的原位高效、 定
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量的性能表征ꎮ 综合电子显微镜、 Ｘ 射线衍射、 热力学

分析、 中子散射、 核磁共振ꎬ 激光光谱等观测技术ꎬ 充

分整合资源ꎬ 为实现在真实工作环境下的材料实时测试

表征提供可能ꎮ 同时ꎬ 应建立大型的高级计算设备和中

心ꎬ 大力发展大科学装置ꎮ
(３)整合现有零散资源ꎬ 建设高通量计算模拟平台ꎮ

尽管我国目前存在着大量的、 零散的计算算法和程序开

发小组ꎬ 但一直受到国外技术的垄断与限制ꎬ 因此ꎬ 应

集中国内的优势力量ꎬ 囊括精英ꎬ 努力打造一批具备竞

争实力并拥有规模化的研发队伍ꎬ 加速研发集材料设计、
性能预测、 工艺优化和服役性能分析于一体的各种模型、
算法和大规模科学计算模拟软件ꎬ 加快建设集成化、 网

络化的高通量计算模拟平台ꎮ
(４)构建具有自主知识产权的材料数据库ꎬ 实现开

放与共享ꎮ 材料数据库是对材料微观结构、 宏观性能进

行成功模拟和精确预测的关键因素之一ꎮ 目前国际上的

商业材料数据库大多属于加密付费产品ꎬ 使得数据的获

取、 补充与完善十分困难ꎮ 我国材料科技工作者应充分

整合现有的数据资源ꎬ 借助互联网、 云数据技术等ꎬ 通

过数据挖掘对现有各类材料数据进行自动处理和数据积

累ꎻ 应用机器学习、 人工智能等技术ꎬ 进行数据分析、
模型构建ꎬ 建立具有自主知识产权的材料数据库ꎮ 同时ꎬ
还需要从管理层面建立科学有效的管理体制ꎬ 来保证材

料数据库做到真正的开放与共享ꎮ

5　 结　 语

我国的新材料产业与先进发达国家相比ꎬ 整体水平

仍存在较大差距ꎮ 革新材料研发理念与模式ꎬ 加速新材

料研发进程已成为国际新材料研发的趋势ꎮ 集成计算材

料工程和材料基因工程是近年来材料科学与工程领域新

颖的理念和方法ꎬ 二者为新材料研发带来了新的契机ꎬ
目前成为多尺度计算模拟工具、 实验工具和数据库相互

融合、 协同知识创新的基础性研发技术与手段ꎮ 要有效

融合高通量计算模拟、 高通量实验技术和基于机器学习

的数据库这三大要素ꎬ 计算模拟为新材料研发提供指导ꎬ
实验工具与计算模拟相辅相成ꎬ 互为补充ꎬ 互相验证ꎮ
通过计算模拟与关键实验数据相结合的研究方法ꎬ 建立

经过优化的材料数据库ꎮ 计算模拟的成功与否完全取决

于这些数据库的准确度ꎮ 通过 ４ 个应用实例ꎬ 表明了融

合高通量计算、 高通量实验和基于机器学习的数据库是

当前新材料设计与开发的新模式ꎮ
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号)[ＥＢ / ＯＬ]. (２０１６ － ０２ － ０７) [２０１８ － ０７ － １８]. ｈｔｔｐ: / / ｗｗｗ􀆰

ｍｏｓｔ􀆰 ｇｏｖ􀆰 ｃｎ / ｍｏｓｔｉｎｆｏ / ｘｉｎｘｉｆｅｎｌｅｉ / ｆｇｚｃ / ｇｆｘｗｊ / ｇｆｘｗｊ２０１６/ ２０１６０２/ ｔ２０１６

０２１８＿ １２４１５５􀆰 ｈｔｍ

[１２] Ｎｉｅ Ｚｕｎｙｕ(聂尊誉)ꎬ Ｗｅｎ Ｄｕｂｉｎ(温杜斌)ꎬ Ｚｈａｏ Ａｎｚｈｏｎｇ(赵安

中)ꎬ ｅｔ ａｌ. Ｃｈｉｎａ Ｓｃｉｅｎｃｅ ＆ Ｔｅｃｈｎｏｌｏｇｙ Ｐａｎｏｒａｍａ Ｍａｇａｚｉｎｅ(中国科

技纵横)[Ｊ]ꎬ ２０１７(６): ２２７－２３０.

[１３] Ｚｈａｎｇ Ｗｅｉｂｉｎ(张伟彬)ꎬ Ｄｕ Ｙｏｎｇ(杜　 勇)ꎬ Ｐｅｎｇ Ｙｉｎｇｂｉａｏ(彭英

彪)ꎬ ｅｔ ａｌ. Ｍａｔｅｒｉａｌｓ Ｓｃｉｅｎｃｅ ａｎｄ Ｔｅｃｈｎｏｌｏｇｙ(材料科学与工艺)[Ｊ]ꎬ

２０１６ꎬ ２４(２): １－２８.

[１４] Ｗａｎｇ Ｄｏｎｇ(王　 栋)ꎬ Ｗａｎｇ Ｙｕｎｚｈｉ(王云志). Ｍａｔｅｒｉａｌｓ Ｃｈｉｎａ (中

国材料进展) [Ｊ]ꎬ ２０１５ꎬ ３４(４): ２８２－２８８.

[１５] Ｇｕ Ｊｉａｎｆｅｎｇ(顾剑锋)ꎬ Ｐａｎ Ｊｉａｎｓｈｅｎｇ(潘健生). Ｐｒｏｃｅｅｄｉｎｇｓ ｏｆ ｔｈｅ Ｅ￣

ｌｅｖｅｎｔｈ Ｃｈｉｎａ Ｈｅａｔ Ｔｒｅａｔｍｅｎｔ Ｃｏｎｇｒｅｓｓ(第十一次全国热处理大会会

议文集)[Ｃ]. Ｔａｉｙｕａｎ: Ｃｈｉｎｅｓｅ Ｈｅａｔ Ｔｒｅａｔｍｅｎｔ Ｓｏｃｉｅｔｙꎬ ２０１５: ６３５.

[１６] Ｘｉａｎｇ Ｙｏｎｇ(向　 勇)ꎬ Ｙａｎ Ｚｏｎｇｋａｉ(闫宗楷)ꎬ Ｚｈｕ Ｙａｎｌｉｎ(朱焱

麟)ꎬ ｅｔ ａｌ. Ｊｏｕｒｎａｌ ｏｆ Ｕｎｉｖｅｒｓｉｔｙ ｏｆ Ｅｌｅｃｔｒｏｎｉｃ Ｓｃｉｅｎｃｅ ａｎｄ Ｔｅｃｈｎｏｌｏｇｙ ｏｆ

Ｃｈｉｎａ(电子科技大学学报) [Ｊ]ꎬ ２０１６ꎬ ４５(４): ６３４－５４９.

[１７] Ｌｉ Ｎａｎｎａｎ(李楠楠)ꎬ Ｓｈｅｎ Ｙｉｓｕｎ(沈一笋)ꎬ Ｚａｎｇ Ｌｉａｎｇ(臧 亮)ꎬ ｅｔ

ａｌ. Ｍａｔｅｒｉａｌｓ Ｃｈｉｎａ (中国材料进展) [Ｊ]ꎬ ２０１６ꎬ ３５(０２): １５６.

[１８] Ｗａｎｇ Ｃｈｏｎｇｙｕ(王崇愚)ꎬ Ｙｕ Ｔａｏ(于　 涛)ꎬ Ｙｕ Ｘｉａｏｘｉａｎｇ(于潇

翔)ꎬ ｅｔ ａｌ. Ｅ－ｓｃｉｅｎｃｅ Ｔｅｃｈｎｏｌｏｇｙ ＆ Ａｐｐｌｉｃａｔｉｏｎ (科研信息化技术与

应用) [Ｊ]ꎬ ２０１６ꎬ ５(６): ５３－５８.

３２５
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[１９] Ｗａｎｇ Ｚｈｕｏ (王　 卓)ꎬ Ｙａｎｇ Ｘｉａｏｙｕ (杨小渝)ꎬ Ｚｈｅｎｇ Ｙｕｆｅｉ (郑宇

飞)ꎬ ｅｔ ａｌ. Ｃｈｉｎｅｓｅ Ｓｃｉｅｎｃｅ Ｂｕｌｌｅｔｉｎ (科学通报) [ Ｊ]ꎬ ２０１３ꎬ ５８

(３５): ３７３３－３７４２.

[２０] Ｓｕｎｄｍａｎ Ｂꎬ Ｊａｎｓｓｏｎ Ｂꎬ Ａｎｄｅｒｓｓｏｎ Ｊ￣Ｏ. ＣＡＬＰＨＡＤ[Ｊ]ꎬ １９８５ꎬ ９(２):

１５３－１９０.

[２１] Ｓｈａ Ｃ Ｈꎬ Ｂｕ Ｍ Ｊꎬ Ｘｕ Ｈ Ｈꎬ ｅｔ ａｌ. Ｊｏｕｒｎａｌ ｏｆ Ａｌｌｏｙｓ ａｎｄ Ｃｏｍｐｏｕｎｄｓ

[Ｊ]ꎬ ２０１１ꎬ ５０９(２０): ５９９６－６００３.

[２２] Ｚｈｏｕ Ｐꎬ Ｐｅｎｇ Ｙ Ｂꎬ Ｈｕ Ｂꎬ ｅｔ ａｌ. ＣＡＬＰＨＡＤ[Ｊ]ꎬ ２０１３ꎬ ４１: ４２－４９.

[２３] Ｍａｒｋｓｔｒｏｅｍ Ａꎬ Ｆｒｉｓｋ Ｋꎬ Ｓｕｎｄｍａｎ Ｂ. Ｊｏｕｒｎａｌ ｏｆ Ｐｈａｓｅ Ｅｑｕｉｌｉｂｒｉａ ａｎｄ

Ｄｉｆｆｕｓｉｏｎ[Ｊ]ꎬ ２００５ꎬ ２６(２): １５２－１６０.

[２４] Ｓｃｈｕｓｔｅｒ Ｊ Ｃꎬ Ｄｕ Ｙ. ＣＡＬＰＨＡＤ[Ｊ]ꎬ １９９９ꎬ ２３(３－４): ３９３－４０８.

[２５] Ｓｈｉ Ｓｉｑｉ(施思齐)ꎬ Ｘｕ Ｊｉｗｅｉ(徐积维)ꎬ Ｃｕｉ Ｙａｎｈｕａ(崔艳华)ꎬ ｅｔ

ａｌ. Ｓｃｉｅｎｃｅ ＆ Ｔｅｃｈｎｏｌｏｇｙ Ｒｅｖｉｅｗ(科技导报) [Ｊ]ꎬ ２０１５ꎬ ３３(１０):

２０－３０.

[２６] Ａｎｄｅｒｓｓｏｎ Ｊ Ｏꎬ Ｈｅｌａｎｄｅｒ Ｔꎬ Ｈｏｇｌｕｎｄ Ｌꎬ ｅｔ ａｌ. ＣＡＬＰＨＡＤ[Ｊ]ꎬ ２００２ꎬ

２６(２): ２７３－３１２.

[２７] Ｃｈｅｎ Ｌｏｎｇｑｉｎｇ(陈龙庆)ꎬ Ｃｈｉｎｅｓｅ Ｓｃｉｅｎｃｅ Ｂｕｌｌｅｔｉｎ(科学通报) [Ｊ]ꎬ

２０１３ꎬ ５８(３５): ３６３８－３６４１.

[２８] Ｃｕｒｔａｒｏｌｏ Ｓꎬ Ｓｅｔｙａｗａｎ Ｗꎬ Ｗａｎｇ Ｓꎬ ｅｔ ａｌ. Ｃｏｍｐｕｔａｔｉｏｎａｌ Ｍａｔｅｒｉａｌｓ

Ｓｃｉｅｎｃｅ [Ｊ]ꎬ ２０１２ꎬ ５８: ２２７－２３５.

[２９] Ｑｉｕ Ｙꎬ Ｋｏｎｇ Ｙꎬ Ｘｉａｏ Ｓꎬ ｅｔ ａｌ. Ｊｏｕｒｍａｌ ｏｆ Ｍａｔｅｒｉａｌｓ Ｒｅｓｅａｒｃｈ[Ｊ]ꎬ

２０１６ꎬ ３１(５): ５８０－５８８.

[３０] Ｘｉａｏ Ｓꎬ Ｋｏｎｇ Ｙꎬ Ｑｉｕ Ｙꎬ ｅｔ ａｌ. Ｃｏｍｐｕｔａｔｉｏｎａｌ Ｍａｔｅｒｉａｌｓ Ｓｃｉｅｎｃｅ[Ｊ]ꎬ

２０１６ꎬ １１７: １８０－１８７.

[３１] Ｚｈａｏ Ｊ Ｃꎬ Ｚｈｅｎｇ Ｘꎬ Ｃａｈｉｌｌ Ｄ Ｇ. Ｊｏｕｒｎａｌ ｏｆ ｔｈｅ Ｍｉｎｅｒａｌｓ Ｍｅｔａｌｓ ＆ Ｍａ￣

ｔｅｒｉａｌｓ Ｓｏｃｉｅｔｙ [Ｊ]ꎬ ２０１１ꎬ ６３(３): ４０－４４.

[３２] Ｐｏｔｙｒａｉｌｏ Ｒꎬ Ｒａｊａｎ Ｋꎬ Ｓｔｏｅｗｅ Ｋꎬ ｅｔ ａｌ. ＡＣＳ Ｃｏｍｂｉｎａｔｏｒｉａｌ Ｓｃｉｅｎｃｅ

[Ｊ]ꎬ ２０１１ꎬ １３(６): ５７９－６３３.

[３３] Ｘｉａｎｇ Ｘ Ｄ. Ａｐｐｌｉｅｄ Ｓｕｒｆａｃｅ Ｓｃｉｅｎｃｅ[Ｊ]ꎬ ２００４ꎬ ２２３(１): ５４－６１.

[３４] Ｍａｏ Ｓ Ｓ. Ｊｏｕｒｎａｌ ｏｆ Ｃｒｙｓｔａｌ Ｇｒｏｗｔｈ[Ｊ]ꎬ ２０１３ꎬ ３７９: １２３－１３０.

[３５] Ｊｉｎ Ｚ. Ｓｃａｎｄｉｎａｖｉａｎ Ｊｏｕｒｎａｌ ｏｆ Ｍｅｔａｌｌｕｒｇｙ[Ｊ]ꎬ １９８１ꎬ １０: ２７９－２８７.

[３６] Ｚｈａｏ Ｊｉｃｈｅｎｇ(赵继成). Ｃｈｉｎｅｓｅ Ｓｃｉｅｎｃｅ Ｂｕｌｌｅｔｉｎ(科学通报) [Ｊ]ꎬ

２０１３ꎬ ５８(３５): ３６４７－３６５５.

[３７] Ｚｈａｏ Ｊ Ｃ. Ｐｒｏｇｒｅｓｓ ｉｎ Ｍａｔｅｒｉａｌｓ Ｓｃｉｅｎｃｅ [Ｊ]ꎬ ２００５ꎬ ５１(５): ５５７－６３１.

[３８] Ｚｈａｏ Ｊ Ｃꎬ Ｘｕ Ｙ Ｈꎬ Ａｒｔｍａｎｎ Ｈ. Ａｄｖａｎｃｅｄ Ｅｎｇｉｎｅｅｒｉｎｇ Ｍａｔｅｒｉａｌｓ [Ｊ]ꎬ

２０１３ꎬ １５(５): ３２１－３２４.

[３９] Ｙｉｎ ｈａｉｑｉｎｇ(尹海清)ꎬ Ｌｉｕ Ｇｕｏｑｕａｎ(刘国权)ꎬ Ｊｉａｎｇ Ｘｕｅ(姜　 雪)ꎬ

ｅｔ ａｌ. Ｓｃｉｅｎｃｅ ＆ Ｔｅｃｈｎｏｌｏｇｙ Ｒｅｖｉｅｗ(科技导报)[Ｊ]ꎬ ２０１５ꎬ ３３(１０):

５０－５９.

[４０] Ｋａｌｉｄｉｎｄｉ Ｓ Ｒꎬ Ｄｅ Ｇｒａｅｆ Ｍ. Ａｎｎｕａｌ Ｒｅｖｉｅｗ ｏｆ Ｍａｔｅｒｉａｌｓ Ｒｅｓｅａｒｃｈ

[Ｊ]ꎬ ２０１５ꎬ ４５: １７１－１９３.

[４１] Ｇａｏ Ｚｈｉｙｕ(高志玉)ꎬ Ｌｉｕ Ｇｕｏｑｕａｎ(刘国权). Ｊｏｕｒｎａｌ ｏｆ Ｍａｔｅｒｉａｌｓ

Ｅｎｇｉｎｅｅｒｉｎｇ(材料工程) [Ｊ]ꎬ ２０１３ꎬ １５(１１): ８９－９６.

[４２] Ｆｒｉｓｋ Ｋꎬ Ｄｕｒｎｉｔｒｅｓｃｕ Ｌꎬ Ｅｋｒｏｔｈ Ｍꎬ ｅｔ ａｌ. Ｊｏｕｒｎａｌ ｏｆ Ｐｈａｓｅ Ｅｑｕｉｌｉｂｒｉａ

[Ｊ]ꎬ ２００１ꎬ ２２(６): ６４５－６５５.

[４３] Ｙａｎｇ Ｘｉａｏｙｕ(杨小渝)ꎬ Ｗａｎｇ Ｊｕａｎ(王　 娟)ꎬ Ｒｅｎ Ｊｉｅ(任　 杰)ꎬ ｅｔ

ａｌ. Ｃｈｉｎｅｓｅ Ｊｏｕｒｎａｌ ｏｆ Ｃｏｍｐｕｔａｔｉｏｎａｌ Ｐｈｙｓｉｃｓ(计算物理)[Ｊ]ꎬ ２０１７ꎬ

３４(０６): ６９７－７０４.

[４４] Ｗａｎｇ Ｘｉｎ(王　 薪)ꎬ Ｚｈｕ Ｌｉｌｏｎｇ(朱礼龙)ꎬ Ｆａｎｇ Ｊｉａｏ(方　 姣)ꎬ ｅｔ

ａｌ. Ｓｃｉｅｎｃｅ ＆ Ｔｅｃｈｎｏｌｏｇｙ Ｒｅｖｉｅｗ (科技导报) [Ｊ]ꎬ ２０１５ꎬ ３３(１０):

７９－８６.

[４５] Ｌｕ Ｘｉａｏｇａｎｇ(鲁晓刚)ꎬ Ｗａｎｇ Ｚｈｕｏ(王　 卓)ꎬ Ｃｕｉ Ｙｕｗｅｎꎬ ｅｔ ａｌ.

Ｃｈｉｎｅｓｅ Ｓｃｉｅｎｃｅ Ｂｕｌｌｅｔｉｎ(科学通报) [Ｊ]ꎬ ２０１３ꎬ ５８(３５): ３６５６－

３６６４.

[４６] Ｃｈｅｎ Ｌ Ｍꎬ Ｌｅｎｇｕａｅｒ Ｗꎬ Ｄｒｅｙｅｒ Ｋ. Ｉｎｔｅｒｎａｔｉｏｎａｌ Ｊｏｕｒｎａｌ ｏｆ Ｒｅｆｒａｃｔｏｒｙ

Ｍｅｔａｌｓ ａｎｄ Ｈａｒｄ Ｍａｔｅｒｉａｌｓ[Ｊ]ꎬ ２０００ꎬ １８(２): １５３－１６１.

[４７] Ｚｈａｎｇ Ｗ Ｂꎬ Ｄｕ Ｙꎬ Ｐｅｎｇ Ｙ Ｂ. Ｃｅｒａｍｉｃｓ Ｉｎｔｅｒｎａｔｉｏｎａｌ[Ｊ]ꎬ ２０１６ꎬ ４２

(１): ４２８－４３５.

[４８] Ｐｅｎｇ Ｙ Ｂꎬ Ｄｕ Ｙꎬ Ｚｈｏｕ Ｐꎬ ｅｔ ａｌ. Ｉｎｔｅｒｎａｔｉｏｎａｌ Ｊｏｕｒｎａｌ ｏｆ Ｒｅｆｒａｃｔｏｒｙ

Ｍｅｔａｌｓ ａｎｄ Ｈａｒｄ Ｍａｔｅｒｉａｌｓ[Ｊ]ꎬ ２０１４ꎬ ４２: ５７－７０.

[４９] Ｚｈａｎｇ Ｗ Ｂꎬ Ｄｕ Ｙꎬ Ｃｈｅｎ Ｗ Ｍꎬ ｅｔ ａｌ. Ｉｎｔｅｒｎａｔｉｏｎａｌ Ｊｏｕｒｎａｌ ｏｆ Ｒｅｆｒａｃ￣

ｔｏｒｙ Ｍｅｔａｌｓ ａｎｄ Ｈａｒｄ Ｍａｔｅｒｉａｌｓ[Ｊ]ꎬ ２０１４ꎬ ４３: １６４－１８０.

[５０] Ｌｅｅ Ｈ Ｃꎬ Ｇｕｒｌａｎｄ Ｊ. Ｍａｔｅｒｉａｌｓ Ｓｃｉｅｎｃｅ ａｎｄ Ｅｎｇｉｎｅｅｒｉｎｇ Ａ[Ｊ]ꎬ １９７８ꎬ

３３(１): １２５－１３３.

[５１] Ｌｕｙｃｋｘ Ｓꎬ Ｌｏｖｅ Ａ. Ｉｎｔｅｒｎａｔｉｏｎａｌ Ｊｏｕｒｎａｌ ｏｆ Ｒｅｆｒａｃｔｏｒｙ Ｍｅｔａｌｓ ａｎｄ Ｈａｒｄ

Ｍａｔｅｒｉａｌｓ[Ｊ]ꎬ ２００６ꎬ ２４(１－２): ７５－７９.

[５２] Ｐａｓｅｕｔｈ Ａꎬ Ｆｕｋｕｉ Ｈꎬ Ｙａｍａｇａｔａ Ｋ. Ｓｕｒｆａｃｅ ａｎｄ Ｃｏａｔｉｎｇｓ Ｔｅｃｈｎｏｌｏｇｙ

[Ｊ]ꎬ ２０１６ (２９１): ５４－６１.

[５３] Ｅｒｏｇｌｕ Ｓꎬ Ｇａｌｌｏｉｓ Ｂ. Ｊｏｕｒｎａｌ ｏｆ Ｍａｔｅｒｉａｌｓ Ｓｃｉｅｎｃｅ [Ｊ]ꎬ １９９７ꎬ ３２ (１):

２０７－２１３.

[５４] Ｆｉｅａｎｄｔ Ｌ Ｖꎬ Ｊｏｈａｎｓｓｏｎ Ｋꎬ Ｌａｒｓｓｏｎ Ｔꎬ ｅｔ ａｌ. Ｔｈｉｎ Ｓｏｌｉｄ Ｆｉｌｍｓ[Ｊ]ꎬ

２０１８ꎬ ６４５(６３２８): １９－２６.

[５５] Ｄｕ Ｌ Ｙꎬ Ｗａｎｇ Ｓ Ｑꎬ Ｄｕ Ｙꎬ ｅｔ ａｌ. Ｉｎｔｅｒｎａｔｉｏｎａｌ Ｊｏｕｒｎａｌ ｏｆ Ｍａｔｅｒｉａｌｓ

Ｒｅｓｅａｒｃｈ[Ｊ]ꎬ ２０１８ꎬ １０９ (４) : ２７７－２８３.

[５６] Ｒａｃａｕｌｔ Ｃꎬ Ｌａｎｇｌａｉｓ Ｆꎬ Ｂｅｒｎａｒｄ Ｃ. Ｊｏｕｒｎａｌ ｏｆ Ｍａｔｅｒｉａｌｓ Ｓｃｉｅｎｃｅ[Ｊ]ꎬ

１９９４ꎬ ２９ (１５): ３９４１－３９４８.

[５７] Ｂｅｓｍａｎｎ Ｔ Ｍ. Ｊｏｕｒｎａｌ ｏｆ ｔｈｅ Ａｍｅｒｉｃａｎ Ｃｅｒａｍｉｃ Ｓｏｃｉｅｔｙ[Ｊ]ꎬ １９８６ꎬ ６９

(１) : ６９－７４.

[５８] Ｌｉ Ｚ Ｊꎬ Ｌｉｕ Ｘ Ｌꎬ Ｚｈａｎｇ Ｍꎬ ｅｔ ａｌ. Ｃｏｍｐｕｔａｔｉｏｎａｌ Ｍａｔｅｒｉａｌｓ Ｓｃｉｅｎｃｅ[Ｊ]ꎬ

２０１５ꎬ ９６: ６３－６８.

[５９] Ｎｉ Ｈ Ｙꎬ Ｌｕ Ｓ Ｊꎬ Ｃｈｅｎ Ｃ Ｘ. Ｊｏｕｒｎａｌ ｏｆ Ｃｒｙｓｔａｌ Ｇｒｏｗｔｈ[Ｊ]ꎬ ２０１４ꎬ ４０４

(１) : ８９－９９.

[６０] Ｚｈａｎｇ Ｗ Ｂꎬ Ｃｕｐｉｄ Ｄ Ｍꎬ Ｇｏｔｃｕ Ｐꎬ ｅｔ ａｌ. Ｃｈｅｍｉｓｔｒｙ ｏｆ Ｍａｔｅｒｉａｌｓ[Ｊ]ꎬ

２０１８ꎬ ３０(７) : ２２８７－２２９８.

[６１] Ｇａｏ Ｙꎬ Ｒｅｉｍｅｒｓ Ｊ Ｎꎬ Ｄａｈｎ Ｊ Ｒ. Ｐｈｙｓｉｃａｌ Ｒｅｖｉｅｗ Ｂ [Ｊ]ꎬ １９９６ꎬ ５４(６):

３８７８－３８８３.

[６２] Ｇｕｍｍｏｗ Ｒ Ｊꎬ Ｄｅｋｏｃｋ Ａꎬ Ｔｈａｃｋｅｒａｙ Ｍ Ｍ. Ｓｏｌｉｄ Ｓｔａｔｅ Ｉｏｎｉｃｓ [Ｊ]ꎬ

１９９４ꎬ ６９(１): ５９－６７.

[６３] Ｏｈｚｕｋｕ Ｔꎬ Ｋｉｔａｇａｗａ Ｍꎬ Ｈｉｒａｉ Ｔ. Ｊｏｕｒｎａｌ ｏｆ ｔｈｅ Ｅｌｅｃｔｒｏｃｈｅｍｉｃａｌ Ｓｏｃｉｅｔｙ

[Ｊ]ꎬ １９９０ꎬ １３７(１): ４０－４６.

[６４] Ｌｉ Ｘ Ｆꎬ Ｘｕ Ｙ Ｌꎬ Ｗａｎｇ Ｃ Ｌ. Ｊｏｕｒｎａｌ ｏｆ Ａｌｌｏｙｓ ａｎｄ Ｃｏｍｐｏｕｎｄｓ [Ｊ]ꎬ

２００９ꎬ ４７９(１－２): ３１０－３１３.

[６５] Ｔｈａｃｋｅｒａｙ Ｍ Ｍꎬ Ｋａｎｇ Ｓ Ｈꎬ Ｊｏｈｎｓｏｎ Ｃ Ｓꎬ ｅｔ ａｌ. Ｊｏｕｒｎａｌ ｏｆ Ｍａｔｅｒｉａｌｓ

Ｃｈｅｍｉｓｔｒｙ [Ｊ]ꎬ ２００７ꎬ １７(３０): ３１１２－３１２５.

[６６] Ｌｅｙｓｏｎ Ｇ Ｐꎬ Ｃｕｒｔｉｎ Ｗ Ａꎬ Ｊｒ Ｈ Ｌꎬ ｅｔ ａｌ. Ｎａｔｕｒｅ Ｍａｔｅｒｉａｌｓ [ Ｊ]ꎬ

２０１０ꎬ ９(９): ７５０－７５５.

[６７] Ｃｈｅｎ Ｊ Ｈꎬ Ｃｏｓｔａｎ Ｅꎬ Ｖａｎ Ｈｕｉｓ Ｍ Ａꎬ ｅｔ ａｌ. Ｓｃｉｅｎｃｅ[Ｊ]ꎬ ２００６ꎬ ３１２

(５７７２): ４１６－４１９.

４２５
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[６８] Ｎｉｎｉｖｅ Ｐ Ｈꎬ Ｓｔｒａｎｄｌｉｅ Ａꎬ Ｇｕｌｂｒａｎｄｓｅｎ￣Ｄａｈｌ Ｓꎬ ｅｔ ａｌ. Ａｃｔａ

Ｍａｔｅｒｉａｌｉａ[Ｊ]ꎬ ２０１４ꎬ ６９: １２６－１３４.

[６９] Ｚｈａｎｇ Ｘｉｎｍｉｎｇ(张新明)ꎬ Ｌｉｕ Ｓｈｅｎｇｄａｎ(刘胜胆). Ｍａｔｅｒｉａｌｓ Ｃｈｉｎａ

(中国材料进展)[Ｊ]ꎬ ２０１３ꎬ ３２(１): ３９－５５.

[７０] Ｊｅｌｉｎｅｋ Ｂꎬ Ｇｒｏｈ Ｓꎬ Ｈｏｒｓｔｅｍｅｙｅｒ Ｍ Ｆꎬ ｅｔ ａｌ. Ｐｈｙｓｉｃａｌ Ｒｅｖｉｅｗ Ｂ:

Ｃｏｖｅｒｉｎｇ Ｃｏｎｄｅｎｓｅｄ Ｍａｔｔｅｒ ａｎｄ Ｍａｔｅｒｉａｌｓ Ｐｈｙｓｉｃｓ[Ｊ]ꎬ ２０１１ꎬ ８５(２４):

１７３－１７８.

[７１] Ｚｈａｎｇ Ｆꎬ Ｄｕ Ｙꎬ Ｌｉｕ Ｓ Ｈꎬ ｅｔ ａｌ. ＣＡＬＰＨＡＤ[Ｊ]ꎬ ２０１５ꎬ ４９: ７９－８６.

[７２] Ｚｈａｎｇ Ｃꎬ Ｄｕ Ｙꎬ Ｌｉｕ Ｓ Ｈꎬ ｅｔ ａｌ. Ｉｎｔｅｒｎａｔｉｏｎａｌ Ｊｏｕｒｎａｌ ｏｆ Ｔｈｅｒｍｏｐｈｙｓｉｃｓ

[Ｊ]ꎬ ２０１５ꎬ ３６(１０－１１): ２８６９－２８８０.

[７３] Ａｎｄｅｒｓｓｏｎ Ｊ Ｏꎬ Ｈｅｌａｎｄｅｒ Ｔꎬ Ｈöｇｌｕｎｄ Ｌꎬ ｅｔ ａｌ. ＣＡＬＰＨＡＤ [ Ｊ]ꎬ

２００２ꎬ ２６(２): ２７３－３１２.

[７４] Ｃｈｅｎ Ｓ Ｌꎬ Ｄａｎｉｅｌ Ｓꎬ Ｚｈａｎｇ Ｆꎬ ｅｔ ａｌ. ＣＡＬＰＨＡＤ[Ｊ]ꎬ ２００２ꎬ ２６(２):

１７５－１８８.

[７５] Ｍｏｅｌａｎｓ Ｎꎬ Ｂｌａｎｐａｉｎ Ｂꎬ Ｗｏｌｌａｎｔｓ Ｐ. ＣＡＬＰＨＡＤ[Ｊ]ꎬ ２０１２ꎬ ３２(２):

２６８－２９４.

[７６] Ｖａｉｔｈｙａｎａｔｈａｎ Ｖꎬ Ｗｏｌｖｅｒｔｏｎ Ｃꎬ Ｃｈｅｎ ＬＱ. Ａｃｔａ Ｍａｔｅｒｉａｌｉａ[Ｊ]ꎬ ２００４ꎬ

５２(１０): ２９７３－２９８７.

[７７] Ｌｉ Ｋꎬ Ｓｏｎｇ Ｍꎬ Ｄｕ Ｙꎬ ｅｔ ａｌ. Ｊｏｕｒｎａｌ ｏｆ Ａｌｌｏｙｓ ａｎｄ Ｃｏｍｐｏｕｎｄｓ[Ｊ]ꎬ

２０１４ꎬ ６０２(２５): ３１２－３２１.

[７８] Ｗｅｉ Ｍꎬ Ｔａｎｇ Ｙꎬ Ｚｈａｎｇ Ｌ Ｊꎬ ｅｔ ａｌ. Ｍｅｔａｌｌｕｒｇｉｃａｌ ａｎｄ Ｍａｔｅｒｉａｌｓ Ｔｒａｎｓ￣

ａｃｔｉｏｎｓ Ａ[Ｊ]ꎬ ２０１５ꎬ ４６(７): ３１８２－３１９１.

(编辑　 惠　 琼)
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特约撰稿人杜　 勇

　 　 杜　 勇: 男ꎬ １９６４ 年生ꎬ 中南大学

教授、 博士生导师ꎬ 中南大学粉末冶金

国家重点实验室副主任ꎬ 中德“铝合金微

结构”联合实验室主任ꎮ 国家杰出青年科

学基金获得者ꎬ 教育部“长江学者奖励计

划”特聘教授ꎬ 国家自然科学基金委员会

创新研究群体负责人ꎮ 现任国际刊物

ＣＡＬＰＨＡＤꎬ Ｊ. Ｐｈａｓｅ Ｅｑｕｉｌｉｂ. Ｄｉｆｆ. 副 主

编ꎻ Ｉｎｔ. Ｊ. Ｍａｔｅｒ. Ｒｅｓ. (原德国金属学

报)ꎬ Ｖａｃｕｕｍꎬ Ｊ. Ｍｉｎｉｎｇ ａｎｄ Ｍｅｔａｌｌｕｒｇｙ

编委ꎬ «金属学报»、 «粉末冶金材料科

学与工程»、 «硬质合金»编委ꎻ 国际相图委员会委员ꎮ

研究领域包括相图、 相变、 微结构、 结构￣性能相关性ꎻ 轻合

金、 硬质合金及耐磨涂层、 能源材料等ꎮ 主持国家自然科学基金创

新研究群体项目和重点项目、 “９７３”项目、 “８６３”项目、 重大国际

合作项目等 ４０ 项ꎮ 获省自然科学一等奖 １ 项ꎬ 国家自然科学三等

奖 １ 项ꎬ 省科技进步二等奖 １ 项ꎬ 国际相图委员会最佳论文奖 １

项ꎮ 授权发明专利 ２ 项ꎮ 先后在 Ａｃｔａ Ｍａｔｅｒꎬ Ｐｈｙｓ. Ｒｅｖ. Ｂ 等 ３０ 种国

际刊物上发表 ＳＣＩ 论文 ４５６ 篇ꎬ 引用达 ４８０２ 次ꎬ 在美国出版专著

一本ꎮ

解决构筑多元多相材料热力学 / 动力学数据库的系列重要科学

问题ꎮ 建立了国际上迄今最准确的铝合金热 / 动力学数据库ꎬ 该数

据库己全面替代欧美同期建立的数据库ꎬ 已有波音、 空客、 美国国

家标准技术研究院等 １４１ 家科研机构和公司用此数据库来设计新材

料ꎻ 还建立了世界上第二个硬质合金热 / 动力学数据库ꎬ 所设计的

新型硬质合金实现了产业化生产ꎬ 产品远销欧美ꎮ

近 １２ 年在国际会议作大会 / 主题报告 ４９ 次ꎮ 作为大会主席组

织了 ２ 次中德热 / 动力学及其在凝固过程中应用的国际会议ꎮ ３ 次

作为特邀主编组织和审阅国际会议论文的出版ꎮ ２０１４ 年与金展鹏

院士共同组织第 ４３ 届 ＣＡＬＰＨＡＤ 国际会议ꎮ

形成研究生国际化培养体系ꎮ 已培养 ２６ 位博士生(２４ 位在国

内外高校或研究院任教授、 副教授或讲师ꎬ １ 位被选为德国洪堡学

者ꎬ １８ 位有在欧美从事博士后研究或联合培养的经历)ꎮ 现有 １６

位研究生在欧美攻读博士学位或联合培养ꎮ 近 ５ 年来培养的研究生

中先后有 ４０ 人次参加了国际会议ꎬ 其中 ６ 人次在国际会议上获最

佳论文奖ꎬ 并获得国际机构的资助ꎮ

５２５


