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摘要摘要 “材料基因组工程”强调以产业应用为导向，集成和发展材料的计算工具、试验工具和数据库等核心基础能力，聚焦解决关

系国计民生产业应用中材料的关键问题。本文列举3种基于“材料基因组工程”方法在镍基高温合金中的实际应用，包括高通量

合金制备及其关键热力学和动力学数据的高通量采集、显微组织的多尺度和多维度表征、微型试样的力学性能检测。分析表明，

定量预测和描述材料成分、工艺、组织和性能关系的计算、表征和数据库技术面临极大挑战，基于“材料基因组工程”的方法将促

进镍基高温合金的研发，加快从实验室研究到市场应用的转化。
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Applications of“Materials Genome Engineering”based methods
in Nickel-based superalloys

AbstractAbstract "Materials Genome Engineering" is industrial application oriented. Exploring and using materials computational tools,
experimental tools and databases, it emphasizes the integration and development of these three key capabilities to solve materials
issues critical to national welfare and people's livelihood. This paper presents the applications of several "Materials Genome
Engineering" based methods in nickel-based superalloys, namely high-throughput alloy fabrication, high-throughput thermodynamic
and kinetic data acquisition, multi- scale and multi- dimension microstructure characterization, and miniature specimen testing.
Quantitative predictive and descriptive capabilities to reveal the relationships among material composition, processing, structure, and
property will undoubtedly be faced with great challenges, but they will progress steadily in this context. "Materials Genome
Engineering" based methods will promote the research and development of nickel-based superalloys, accelerating the transition from
laboratory work to industrial application.
KeywordsKeywords Materials Genome Engineering; high-throughput experimental methods; Nickel-based superalloy; diffusion multiple
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美国为了提升其制造业在全球的竞争力，于2011年推出

“材料基因组计划”（materials genome initiative，MGI）[1]。MGI
的目标是加速先进材料从实验室到市场的转化进程，期使美

国在先进材料市场上继续保持领先。截至2014年6月19日，
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美国联邦政府已经在MGI上投入 2亿 5千万美元[2]。中国近

年来支持了以计算为主的“基于集成计算的材料设计基础科

学问题”和以实验为主的“高温合金材料设计与制备的基础

研究”等项目。随着美国MGI的推出，扩大和加强了中国和

其他国家对MGI的战略研讨。中国围绕材料高通量的制备、

设计和表征方法，在近两年也启动了以“集成高通量实验与

计算的钛合金快速设计”为代表的973计划、863计划和国家

自然科学基金项目等研究。

MGI主要实施方法是构建材料的计算工具、实验工具和

信息化数据库三大基础能力[1]，其组成元素是材料科学与工

程研究者所熟悉和必需的。以材料计算为例，早在 1873年

Gibbs就为材料热力学奠定了严谨的理论基础[3]，分别在20世
纪 60年代和 80年代材料热力学计算得到了极大发展，当前

以 相 图 计 算（computer coupling of phase diagrams and
thermochemistry，CALPHAD）为基础的材料设计已广泛地应

用于科学研究和工程领域。同样，在 20世纪初期，量子力学

的发展使得研究人员从理论上计算材料性能成为可能[4]，当

前第一性原理计算也得到了广泛应用。另一方面，随着20世
纪30年代电子显微镜的出现，对材料进行表征检测具备了从

原子到宏观尺度、从空间二维到包含时间和空间的四维表征

等多样并可靠的能力[5]。但是MGI的目标比以往更明确，要

加速材料发明设计、实现产业应用并对人类福祉和经济安全

产生至关重要的作用。这就要求集成材料计算工具、实验工

具和信息化数据库三个核心，加快从实验室的材料研究到产

业化零部件与集成装备等的应用转化。

“材料基因组工程”（materials genome engineering，MGE）
是MGI的另一个称谓。MGE强调以产业应用为导向，在探索

和应用材料的计算工具、试验工具和数据库的基础上，更要

集成和发展MGI提出的三大核心基础能力，聚焦解决关系国

计民生产业应用中材料的关键问题。正如美国科学院和工

程院共同设置的国家研究理事会（National Research Council，
NRC）在 2008年发表的题为《集成计算材料工程》（integrated
computational materials engineering，ICME）[6]的报告中，指出

ICME的关键词是“集成”和“工程”。据此，本文以镍基高温

合金为例，探讨基于“材料基因组工程”的 3种方法的实际

应用。

1 镍基高温合金
镍基高温合金在航空航天和电力等的核心动力装备上

具有广泛及至关重要的应用。其合金成分通常由 10个以上

的元素组成，包括Ni、Co、Fe、Cr、Mo、W、Al、Ti、Nb、Ta、Hf、B、C
和Zr等。镍元素具有塑形较好的面心立方结构，在与其他元

素合金化和在高温服役等条件下，其合金会保持面心立方奥

氏体（γ）结构[7]。镍基高温合金中合金元素的强化作用主要

分为5类[8]：1）固溶强化元素，主要溶于γ基体，并因原子半径

与镍不同而在基体中产生晶格畸变达到强化作用，如Cr、Mo
和W等；2）析出强化元素，主要溶于与基体共格的金属间化

合物γ’析出强化相，如Al、Ti、Nb、Ta和Hf等；3）晶界强化元

素，此类元素偏析于晶界处，如B、C和 Zr；4）抗氧化腐蚀元

素，如Cr和Al等；5）基体元素，如Co和Fe等。镍基高温合金

的显微组织通常含有基体奥氏体相γ、析出强化相γ'、碳化物

相、硼化物相以及对力学性能有害的TCP相等。

除了其合金成份一般多于10个元素，镍基高温合金可以

采用不同的制造工艺技术路线，使得其组织和性能千变万

化。再有，镍基高温合金通常要在高温、高压和高腐蚀的条

件下长时间、稳定可靠地工作运转，特别是对于航空和地面

用燃气轮机，需要具有优异的综合性能，包括在高温条件下

的组织稳定性、抗氧化、抗腐蚀、拉伸强度、蠕变和疲劳等使

役性能。仅就含有8个合金元素的镍基高温合金成分并且只

针对一个使役性能进行优化设计，假设每种合金元素成分最

优含量的质量分数介于 0~10%，采用传统的试错法，以每个

合金元素的 1％为增量水平设计试验，要完成合金成分的全

面优化，实验需制备大约108个合金用作检测、分析和优化[9]。

这显然超出了任何实验以及研究项目的能力和时间范畴。

先进高温合金的不断进步得益于制造工艺的创新以及

成分、组织和性能匹配关系的新发现。例如，燃气轮机涡轮

叶片用铸造镍基高温合金的制造工艺发展经历了等轴晶、定

向柱晶、单晶铸造等阶段。再者，自 20世纪 80年代开始，单

晶镍基高温合金从第 1代单晶高温合金如René N4与 PWA
1480出现以来，发展了以René N5与 PWA 1484为代表的广

泛应用的第 2代单晶高温合金，第 3代单晶高温合金如René
N6与CMSX-10也开始得到了应用，和当前在研的以添加铂

族金属Ru、Pt与 Ir等合金化元素为特征的第 4代和第 5代。

每一代单晶高温合金都比上一代的耐高温性能提高了 20~
30℃，其研制到应用的时间周期约8~10年。高温合金材料成

分—组织—性能的精确调控是其研制的技术难点，其研制的

时间长和投入大带来的高风险是其研究和发展的瓶颈。

当前，镍基高温合金材料在其相应产品和部件的设计实

践中，材料工程师通常需要保障提供强度设计和寿命分析过

程中至关重要的性能数据库。为了获得可靠的性能数据库，

需要确定材料标准和工艺标准、制备足够批次的材料、加工

宏观试样以及表征检测设计所需的性能数据。如图1[7]所示，

单晶镍基高温合金需要采用定向凝固专用设备，加工代表材

料成均匀性能的宏观试样，在部件的代表性工况条件下表征

测试各种性能，并且将叶片部件的使役结果再反馈用于调整

并完善性能数据库。

因为新材料从研发到应用周期长、费用高并且风险大，

同时为了缩短产品的设计周期，一般在新产品设计开发阶段

不会采用没有完整性能数据库的新材料。这使得新材料进

入新产品的时间延长，也使得材料工程师更多地成为了材料

应用服务工程师而不是材料研发工程师。

定量预测和描述材料成分、组织和性能关系的集成计算

技术是镍基高温合金未来研究发展的趋势，需要集成基于

MGE的可靠的材料计算工具、准确的材料数据库和高通量的
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材料表征检测工具。这将为加快高性能镍基高温合金及工

艺的设计研发和推广应用提供崭新的机遇。在目前还无法

完全实现材料成分—组织—性能相互关系的定量预测和描

述的条件下，更需要集成和发展高通量的材料表征检测工

具，以获得可靠的材料数据、验证材料计算工具并为其提供

关键可检测的物理参数[10,11]，发现新现象、发现新材料、并且

引领和推动材料计算工具与数据库的发展。此外，集成MGE
方法的设计可以加快材料从研发到市场应用转化，通用电气

公司用4年时间成功设计并应用GTD262镍基高温合金的成

功经验也验证了这一点[12]。

以单晶镍基高温合金为例，由于其通常在使用温度超过

1000℃（接近于其熔化温度的 80％）和氧化腐蚀的使役条件

下长时间工作，其微观组织和性能随温度和时间演化的表征

检测是预测其寿命的关键。这就要求完善相应的热力学、动

力学、组织结构和力学性能的实验工具、计算工具和数据

库。本文主要介绍3种基于“材料基因组工程”适用于镍基高

温合金的方法，期望能发展和应用先进的检测表征方法，加

快先进镍基高温合金的研发，加速其市场转化。

2 高通量合金制备及其关键热力学和动力学数据

的高通量采集
扩散多元节方法[13~19]是利用各元素在设定温度下的相互

扩散，形成在一定成分范围内具有连续成分变化的固溶体和

化合物相，从而可一次性获得具有微观分辨率的成千上万种

合金成分，是一种高通量的合金制备方法。结合 SEM
（scanning electron microscopy）、EBSD（electron back-scattered
diffraction）、EPMA（electron probe micro-analysis）等微区检测

技术，目前可以高通量地获得相应二元、三元及多元体系的

关键热力学和动力学数据，包括等温相图节线和截面以及扩

散系数等。

现行用于多元多相合金设计最常用、最可靠的方法是相

图计算，即CALPHAD（computer calculation of phase diagrams）。

核心是用实验结果（主要是二元相图和三元平衡相关系或相

图再加上相关相的形成焓、混合焓、比热、活度等）拟合/优化

出各相在整个成分范围与从室温到超高温度范围内每个相

的吉布斯自由能随成分、温度和压力变化的关系式，然后利

用这些关系式计算一定条件下的相平衡和热力学数据。

扩散多元节方法可高通量地制备合金，高通量地采集关

键的热力学和动力学数据，形成二元和三元相图和扩散数

据，加速发展并完善材料热力学和动力学基础数据，发现新

现象为合金设计提供新思路。它也为CALPHAD热力学和动

力学计算和相应数据库的建立提供高效验证和持续发展的

支撑，进而指导并提高多组元合金的成分及工艺设计能力。

Al-Cr-Ni-Ru扩散多元节试样的制备和数据采集 [20]，如

图2所示，展示了扩散多元节方法的优越性，既高通量制备合

金，又高通量采集关键的热力学和动力学数据。Zhu等[20]制

备的Al-Cr-Ni-Ru扩散多元节，如图 2（a）所示，可以一次形

成多种合金，并可测定Al-Ni、Cr-Ni、Cr-Ru等二元系，Al-Cr-
Ni、Al-Cr-Ru、Cr-Ni-Ru等三元系，以及Al-Cr-Ni-Ru等四元

系的热力学和动力学信息。以Cr-Ni-Ru为例，其900℃恒温

热处理 1000 h后的电子显微镜照片，如图 2（b）所示，显示了

Cr、Ni 和 Ru 元素相互扩散后的微观组织。结合 EBSD 和

EPMA等检测技术，高通量测定并分析形成Ni-Cr-Ru三元系

相图等温截面，如图 2（c）所示。Cr-Ni-Ru三元系 900℃等温

截面相图不是扩散多元节的第一次成功应用，但确是Cr-Ni-
Ru三元系第一次从一个试样得到，验证和完善了在 900℃的

等温截面相图。

扩散多元节法还可快速测得二元和多元系的扩散成分

分布曲线，从而得到各个相的扩散系数随成分和温度的变

化，建立扩散动力学数据库。Zhao等[21,22]制备的一个Co-Cr-
Mo-Nb-Ni扩散多元节，如图3（a）所示，可一次性获得多个体

系的扩散系数。试样在1100℃进行1000 h的扩散退火处理，

Co与Cr扩散反应后形成多层的扩散显微组织，如图 3（b）所

示。通过EPMA成分分析，可以获得如图 3（c）所示的Co、Cr

图1 产品、部件设计和寿命分析等对材料工艺部门的需求

Fig. 1 Products and components design and lift-span analysis requirements for materials engineering and processing
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元素在扩散层中的含量与扩散距离的对应关系。Zhao等[23]建

立的从元素扩散成分分布与时间和温度的关系，可快速提取

出Cr元素在各相中的扩散系数和成分的关系数据，如图3（d）

所示。此外，相应的 Co-Cr 扩散系数数据可以用于基于

CALPHAD原子迁移率数据库的建立，从而模拟和计算诸如

相关合金材料中相的析出与长大过程及界面反应等问题。

（a）Al-Cr-Ni-Ru扩散多元节的横截面示意；（b）Cr-Ni-Ru三元扩散的横截面电子显微镜照片；（c）结合EBSD、EPMA等检测表征

工具

测定的Cr-Ni-Ru三元系在900℃的等温截面相图

图2 采用扩散多元节方法高通量测定Cr-Ni-Ru三元系相图等温截面

Fig. 2 Determinationof the isothermal section of Cr-Ni-Ru ternary phase diagram via high-throughput
diffusion-multiple approach

（a）Co-Cr-Mo-Nb-Ni扩散多元节的横截面示意；（b）Co-Cr扩散反应区域的SEM背散射电子图像；（c）EPMA测定的各相层中Co与Cr的含量随

扩散距离变化的关系；（d）从EPMA的测定结果分析求解得到的互扩散系数

图3 Co-Cr二元体系在1100℃下扩散系数的测定

Fig. 3 Determination of diffusion parameters of Co-Cr binary system at 1100℃

（a）

（b） （c）

（a）

（b）

（c）

（d）
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通过扩散多元节的方法，还可发现新现象并促进材料设

计和计算能力的发展。本研究小组获得了CoAl-Ni扩散偶在

900℃扩散退火1000 h后所形成的扩散通道（diffusion path），

如图4[24,25]所示，产生了复杂多层的扩散反应。其扩散反应后

的微观组织，图4（a）所示，包括以CoAl为主的β相层，高Co的

γ相层，以NiAl为主的γ'相层，和高Ni的γ相层。如图4（b）所

示，CoAl-Ni的扩散通道穿过γ/γ'/γ/β相层，Al、CO和Ni 3个元

素相互扩散行为及其复杂，亟待发展相应的热力学与动力学

数据和计算能力，才能准确预测CoAl-Ni或扩散行为，为材料

的科学研究和应用设计提供指导。

（a）扩散层的背散射电子像，图中直线为EPMA数据采集点，线扫描步长为2 μm；
（b）Al-Co-Ni三元系在900℃的等温截面相图，图中数据点的连线为CoAl-Ni在900℃退火1000 h后的扩散通道

图4 CoAl-Ni扩散通道的测定

Fig. 4 Characterization of CoAl-Ni diffusion path

图5 一个镍基单晶高温合金的元素面分布（颜色差异表示含量的不同）

Fig. 5 Elemental mapping of one nickel-based single crystal superalloy (different colours represent concentration distribution)

（a）镍基单晶高温合金的典型金相组织 （b）钛元素的分布 （c）钨元素的分布

3 显微组织的多尺度和多维度表征
通过传统实验方法，例如金相显微镜、扫描电子显微镜

及透射电子显微镜等，所获得的显微组织数据是二维的，且

因为实验方法的限制，通常所得到的显微组织数据也是局部

的。以镍基单晶高温合金为例，其中元素的分布会在不同区

域有所变化，如图5所示，这是由于铸造过程中的非平衡凝固

所造成的偏析。单晶铸造高温合金中元素的偏析趋势，一般

是W、Re、Co和Mo会偏析在枝晶干中，而 Ti、Ta和Al等γ'相

组成元素会偏析在枝晶间中。不仅元素的分布会在不同区

域有所变化，而且晶体取向在各个区域也有差异。单晶高温

合金的力学性能具有强烈的非各向异性，<001>晶体方向具

有优异的综合力学性能。它虽名为单晶体，但严格意义上是

以树枝晶结构为主体的多晶体结构，其组织中含有小角度晶

界，以及除了γ相和与之共格的γ'相之外的其他相组织。标

准的劳埃背散射衍射法所测定的晶体取向是一个平均的结

果，并不能表征整个区域的信息。

通过EBSD和同步辐射的研究，结果表明在单个枝晶间

存在取向差异[26,27]（图6），此外各个树枝晶之间的取向也存在

差异（图7）。正是由于镍基高温合金在显微组织上的非均匀

性，传统的连续体有限元模型已经不能够准确地预测其性

能。耦合多尺度（multi-scale）的模拟方法和基于材料微观组

织（microstructure-based）的性能计算方法有了很大发展。同

时，显微组织的多尺度多维度组织结构检测表征工具和方法

也有了长足的进步，可以表征材料各向异性和组织不均匀性

等信息，为进一步发展显微组织与性能的相互关系奠定了基

础[28]。美国空军研究实验室在镍基单晶高温合金多尺度显微

组织的表征上做了许多工作 [29~38]。他们利用机械切割或者

FIB（focused ion beam，聚焦离子束）得到一层一层的切片，分

析后得到每个切片的显微组织，通过算法自动识别出枝晶干

与共晶组织区域，然后再使用数字化处理得到三维组织。如

图8所示，一个从微观结构尺度上重建的空心叶片结构，由此

可以看出，在部件不同部位，材料存在着不均匀性。

（a） （b）
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如果在进行连续切片的同时使用EBSD对切片进行取向

或者晶粒尺寸分析，图像重构之后便可得到三维的晶体取向

分布信息。

4 微型试样的力学性能检测
叶片部件在显微组织上存在不均匀性，其不同部位的力

学性能也各不相同。单晶叶片部件由于其形状复杂，不同部

位厚度不一，在通过定向凝固法制备的时候，就会产生温度

梯度的改变，从而其成分有偏析并且组织也有不同。叶片在

服役过程中，就会产生力学性能的不一致，对结构和强度设

计是一个挑战。从图 9可以看出，不同试样尺寸的蠕变寿命

与蠕变速率各不相同。蠕变断裂的过程是一个裂纹萌生、延

展和结合的过程，如图 10所示，在蠕变后断面周围会有无数

细小裂纹，由于材料形状不同，这些裂纹所产生的应力集中

状态也不相同，必定会导致各个部位蠕变寿命不同。Uchic
等 [39,40]对镍基单晶高温合金进行了微小样品的单轴压缩实

验，通过FIB对大块试样进行切取，发现在样品直径为10 μm
时其压缩力学行为与大块样品无明显区别，但当样品直径为

5 μm甚至更小的 2 μm时，压缩力学性能会明显降低。通过

确定样品尺寸对材料性能影响的内在机理，从而量化其影响

程度，将对材料部件性能的预测和验证至关重要。

图8 通过连续切片法重构空心叶片的三维组织

Fig. 8 Reconstructed three-dimensional microstructure
by serial sectioning

图6 通过EBSD测定单个树枝晶间的取向差异

Fig. 6 Misorientation inside one dendrite characterized by
EBSD

（a）一个镍基单晶高温合金的FSD（forward scatter detector）图像，

虚线为EBSD线扫描数据采集点

（b）EBSD各个数据采集点离第一个数据点取向的差异分布，

线扫描步长为10 μm

（a）通过同步辐射测定21个树枝晶之间的取向差异[28]

（b）通过EBSD大面积扫描得到19259个数据点的取向差异分布

图7 镍基单晶高温合金各个树枝晶的取向偏离<0 0 1>方向

的角度差分布

Fig. 7 Misorientation distribution of dendrites with respect to
<0 0 1> orientation of nickel-based single crystal superalloy

（a）一个切片中的显微组织，利用数字化处理可以自动识别

枝晶干和枝晶间的位置[37]

（b）通过连续切片重构以显微组织表示的涡轮叶片示意[29]
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5 展望
“材料基因组工程”即MGE应以产业应用为导向，需集成

和发展材料计算工具、实验工具和信息化数据库平台的能

力，可以聚焦解决对国家安全和国民经济发展具有重要作用

的镍基高温合金自主研制和应用的难题。定量预测和描述

材料成分、组织和性能关系的集成计算技术是镍基高温合金

未来研究发展的趋势，需要集成基于“材料基因组工程”的可

靠的材料计算工具、准确的材料数据库和高通量的材料表征

检测工具。在今后5~10年，可以预期有更多的高通量计算和

表征检测方法，更完善并多样的材料数据库，日趋成熟的热

力学、动力学和微观组织仿真模拟，更多的材料设计—计算

—表征一体化的成功实例。同时，将看到基于材料成分和微

观组织的力学性能预测将持续面临可靠性、准确性和普适性

等的挑战，缺陷（包括位错、层错、夹杂物等）的定量表征和计

算模拟仍然是难题。如Schafrik所言：“材料科学家仍然相信

显微组织控制材料性能，但是材料工程师明白是缺陷决定了

有用的性能。”[41]这是面向应用的MGE方法需要跨越的另一

个挑战。总而言之，基于“材料基因组工程”的方法可以极大

地促进镍基高温合金的研发，加快从实验室的研究到市场应

用的转化。
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2015国际食品安全大会在北京召开

·学术动态·

2015年4月20—23日，由国际食品科技联盟、中国食品科学技术学会、国家食品安全风险评估中心共同主办的“2015国际食品安

全大会”在北京举办。中国科协副主席、书记陈章良出席并致辞。

在新修订的《食品安全法》即将发布之际，本次大会邀请国际食品安全联盟、全球食品可追溯中心、欧洲可追溯研究中心及国内相

关领域的专家，围绕“构建安全与健康的食品产业链”主题进行交流和研讨。

国际食品安全大会2010年首次举办，至今已召开5届，均由中国国际科技会议中心承办。本届大会有400余名代表参会，其中外

宾代表20人。
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