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成果摘要： 

本研究通过收集、测定和研究Pd-RE-H体系中有关物相的晶体结构、热化学和相平衡等方面实验信息，建立了适当的热

力学模型。采用目前国际通用的评估方法和规范，即CALPHAD技术，对Pd-RE-H（其中RE为Sc、Y、Ce、Nd、Sm、

Eu、Gd、Tb、Dy、Ho、Er、Yb）体系中的所有物相进行热力学评估，得到各物相的热力学特征函数。建立了与国际

标准接轨的Pd与稀土及氢体系的热力学数据库。利用该数据库，可计算体系中各稳定相和亚稳相的成分、相稳定函数

和各组元在各物相中的活度或化学位，以及在各种给定条件下，各物相之间的平衡关系、转变驱动力等。为研制新型氢

过滤材料提供坚实的理论基础和可行性方向。 

Pd稀土及氢体系相稳定性研究及热力学数据库
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