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多相合金组成相结构体积分数及相含量之间关系的测算 木 

刘 艳 彭志方 
(武汉大学动力与机械学院，武汉 430072) 

摘 要 导出了多相合金组成相结构体积分数以及用成分的原子分数与质量分数求得的相含量之间的关系．结果表明，组成相结 

构体积分数是由质量分数算得的相含量和相密度的函数，尽管用原子分数与用质量分数求得的合金相含量以及与该相的结构体积分 

数可能在数值上相差甚小，但它们数值来源的物理量不同，其间有定量关系，并可在一定条件下反映出其各自的特征． 
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ABSTRACT F0rmulae for the structural volume fraction of phases and the quantitative relationship 

between the phase amounts obtained respectively by calculations in atomic fraction and in mass fraction 

of elements are derived for multi—phase alloys．It iS shown from the results that the structural volume 

fraction of phases iS a function of their amount and density．Although the discrepancy between the 

structural volume fraction and the amount fraction of the phases investigated iS minor，their data 

sources are different in physical sense and might show their individual characteristics in a certain 

condition． 

KEY W oRDS structural volume fraction of phase，phase amount，phase density，quantitative 

relationship 

用定量金相法可以测得多相合金的相含量或估算其 

体积分数，根据合金及相成分 (原子分数或质量分数)，借 

助杠杆定律也可以方便地测算合金相含量．在许多文献 

中，特别在涉及高温合金析出相 含量的文献中，有的 

提到用定量金相法 (截线法 【 J和面积法 【0， J等)测算 

相的体积分数 (volume fraction of phase)；有的将 

杠杆定律和合金及相成分 (原子分数或质量分数)计算出 

的 相含量称之为 相的体积分数 [5-9 J．采用前一种 

方法估算 相的体积分数需要在 SEM 或 TEM 下拍摄 

大量可供相尺寸测量的显微组织照片，然后进行定量金相 

测定，通常利用被测相的线尺寸或面尺寸来估算其体积； 

而采用后一种方法所得结果显然不是 相的真实体积 
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分数，因为合金相的真实体积分数应与相尺寸有关，但在 

合金相图上并未反映出相尺寸因素．为了避免直接用成分 

的质量分数或原子分数及杠杆定律算得的相含量分数与 

相体积分数在概念上的混淆，本文建立一种与上述含量分 

数有关的结构体积分数 (structural volume fraction of 

phases)的算法；此外，由于尚未见关于原子分数和质量 

分数算得的相含量之间关系的研究报道，因此对上述问题 

的研究无疑有助于科学、合理的相分析工作． 

1 合金相的结构体积分数 

利用杠杆定律并根据合金及其组成相中元素的质量 

分数可以求出各相的相对含量 ，(单位：g／g，其值等于 

每 1g合金中该相所占质量数)，而各相的结构体积还应与 

对应相的密度有关．以三相合金为例，各相的结构体积分 

数 ， 和 ，(单位： cm0 cm0，其值等于每 1 cm0 

合金中该相所占体积数)分别为： 
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P1 钿  。 p2 。 p3 
P2P3 

W IP2P3+W 2PlP3+ W3PlP2 

w
_W_z 

= 互  P 2 

Pz 。 P2 。 P3 

w2PlP3 

WIP2P3+ W2PiP3+ W 3P1P2 

(1) 

= 1一(Ⅵ+ ) (3) 

式中， ， 和 分别为相 1，2和 3的含量 (由 

杠杆定律和合金及其相成分的质量分数算得或由化学相 

分析所得相的质量含量)，p1，p2和p3分别为相 1，2和3 

的密度 (g／cm。)．将上式推广，设合金中有n种相，其中 

相 i的含量 (由质量分数算得)为 ，相密度为Pi，i=1， 

2，-··n；则相 i的结构体积分数 满足下式： 

n  n n 

=  Ⅱ ／∑ ⅡPk (4) 
j=z j=1 = 
j≠i ≠J 

式中， i=1，2，·-·n；J=1，2，⋯ n；k=1，2，-一n． 

根据密度的基本定义，可将相i的密度( )表示为 

。ll 

对于立方晶系有 

。ll 

L 

Ⅳ 。 E ( 一M-MM)／NA 
M=1 (5) 

式中， 】和 -cell，分别为相 i的一个晶胞内所含 

各元素的原子质量之和 (g)和一个晶胞的体积 (cm0)；假 

设相 i的一个晶胞由 L种元素构成， Xi—M为相 i中第 

M 种元素的原子分数 (％)(M=1，2，⋯ ，L)，MM 为第 

M 种元素的原子量； 1为相 i一个晶胞内的实际 

原子数；0t为该相的点阵常数 (cm)；ⅣA为Avogadro 

常数．至此，可以看出所谓 “结构体积分数”是因为该体 

积分数与被分析相的晶体结构因素直接有关，即与组成晶 

胞的原子种类和数目以及晶格点阵常数直接有关． 

以热处理态镍基单晶高温合金 CMSx_11B[5J和 

CMSX-4[6,10J为例，将上式算得的有序结构析出相 的 

结构体积分数 ，(视均匀化热处理后面心立方有序结构 

相单位晶胞原子数处于理想状态)与用杠杆定律算得的 

该相含量 ，和 ，(合金及其相成分分别为质量分数和 

原子分数时算得的 相含量)进行比较，其结果如表 1 

所示．可以看到，它们在数值上十分接近． 

表 1 CMSX—IIB[SI和 CMSX一4[6,10】合金7 相的结构体 

积分数 ，和由杠杆定律算得的该相含量 ，(用原 

子分数算得)和 ，(用质量分数算得) 

Table 1 Structural volume fraction( ，)and amounts of 

7 phase( ，and w ，are calculated by lever rule 

in atomic-and mass-fraction，respectively)in SU- 

peralloys CMSX——liB and CM SX·-4 

Q ，was indicated in the corresponding literature as 

the “volume fraction” obtained by using lever rule， 

among which the datum for CMSX—liB is 67％．This 

value shows a deviation of less than 3％ from the data 

( ，，■，and ，)calculated by the present paper 

使用相密度计算相体积分数的意义还在于，在测算多 

相合金经高温蠕变或高能粒子轰击产生大量空位，合金相 

晶胞中的实际原子数已不再是理想原子数或晶格点阵常 

数发生变化时，可以了解相密度的改变对该相结构体积分 

数的影响．文献 [1 】在对镍基单晶合金 CMSX一2高温 

持久拉伸断裂试样枝晶典型区域 相含量的分布进行研 

究时，获得区域 相密度的变化对 相结构体积分数变 

化率的影响，并可以观察到该变化率随着试验温度的增高 

而增大． 

2 “用原子分数求相含量”与 “用质量分数求相 

含量”之间的关系 

由于合金相的结构体积分数与用元素质量分数求得 

的相含量及相密度有关，因此它也是元素原子分数求得的 

相含量及相密度的函数．通常，元素的原子分数与其质量 

分数可以直接换算，但经两种途径求得的相含量在数值上 

有何定量关系尚不清楚．为了获得这一关系，推导如下． 

为简便起见，以下以两相 (相 1和相 2)合金为例进 

行推导．设合金含六种元素A1，Ti，Cr，Co，Ni，Mo(这不 

会影响推导的一般性)，合金中各化学元素的原子分数分 

别为： A1，XTi，Xc ，Xc。，XNi，XM。；相 1的各元素 

原子分数分别为 X1一A1，X1一Ti，X1一Cr，X1一Co，X1一Ni， 

X1一M。；相 2的各元素原子分数分别为 2一Al， 2一Ti， 

X2一Cr，X2一Co，X2一Ni，X2一Mo． 

元素 A1，Ti，Cr，Co，Ni，Mo的原子量分别用 

MA1，Mwi，Mcr，Mco，MNI和 MMo表示．记 K = 

XA1× MA1+ XTI×M wi+ Xcr-M cr+ Xco-M co+ 

XNi× MNi+ XMo × MMo；K1= X1一A1× MA1+ 

X1一Ti× M wi+ X1一Cr× Mcr+ X1一Co× M co+ 

X1一Ni×M Ni+X1一Mo×M Mo；K2= X2一A1×M A1+ 

X2一Ti× M wi+ X2一cr× Mcr+ X2一Co × M co+ 

X2一Ni×MNi+x2一M。×MM。；则合金中各元素的质 

维普资讯 http://www.cqvip.com                    

http://www.cqvip.com


24 金 属 学 报 39卷 

量分数分别为： A1 X 1／K，XTi X MTi／K，Xc X 

Mer／K，Xc0 X Me0／K，XNI X MNI／K 和 XM0 X 

MM。／K；相 1中各元素的质量分数分别为： 1一A1× 

Al／ 1，X1一TiXMTi／K1，X1一CrXMer／K1，X1一C0X 

Me0／K1，X1一NiXMNi／K1，X1一M0XMM0／K1；相2中 

各元素的质量分数分别为： 2一A1 X 1／K2，X2一Ti X 

M~ri／K2，X2一C cXMet}K2}x2一CoXMeo}K2}x2一NiX 

MNi／ 2， 2一M。X MM。／ ．以下推导用原子分数求相 

1，2的含量F1，F2与用质量分数求相 1，2的含量 ，w2 

的关系．根据杠杆定律，相 1，2的含量 F1，F2与合金及 

两相的各元素原子分数应满足以下关系： 

Al 

新 i 

Xcr 

Xc0 

XNi 

XM0 

= F1 X 

1一Al 

1一Ti 

X1一Cr 

X1--C0 

1一Ni 

1一M 0 

+F2 X 

X2——A1 

X2——Ti 

X2一Cr 

X2一C0 

X2——Ni 

x2一M0 

(7) 

而相 1，2的含量 ，w2与合金及两相的各元素质量分 

数应满足以下关系： 

XA1 X M 1／K 

Ti X M~ri／K 

Xc X Me ／K 

Xc。X Me。／K 

XNI X Mr~i／K 

XM0 X MM0／K 

X1一A1 X M |Kl 

X1——Ti X MTi／K1 

X1一Cr X Mer／K1 

X1一C0 X Me0／K1 

X1——Ni X MNI／K1 

X1一M0 X MM0／K1 

= W 1 X 

+ w2X 

x2一A1 X M 1／K2 

一 Ti X MTi／K2 

X2一Ct X Me }K2 

X2一C0 X Me0l K2 

X2一Ni X MNI／ 

X2一Mo X MM0|K2 

对上式进行整理， 

令矩阵 

M = 

1／g X 

XA1 x M A1 

新 i X MTi 

Xcr X Mer 

Xc0 X M e0 

xNi X MNi 

XM0 X MM0 

X1一A1 X M 1 

X1．—Ti X MTi 

X1～Cr X M er 

X1一C0 X M e0 

X1．—Ni X MNi 

X1～M0 X MM0 

= w1／K1 X 

+w2}K2X 

X2——A1 X MA1 

X2一Ti X圻 i 

X2一Cr X M er 

X2一C0 X M e0 

X2——Ni X MNi 

X2一M0 X MM0 

M 1 0 0 0 0 0 

0 i 0 0 0 0 

0 0 M e 0 0 0 

0 0 0 M e。 0 0 

0 0 0 0 M Ni 0 

0 0 0 0 0 M M。 

则 (8)式可变换为 

M × 

Al 

x i 

Xcr 

Xc0 

Ni 

XM0 

= (K X w1／K1)X Mx 

(8) 
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Xx——A1 

X1——Ti 

X1一Cr 

X1一C0 

X1--Ni 

X1--M0 

XI——A1 

XI——Ti 

XI—Cr 

XI—C0 

X1——Ni 

XI—M0 

+(K×w2／K2)×M × 

xA1 

XTi 

Xcr 

Xc0 

j 

M 0 

= (K ×W1／KI)× 

+(K×w2／K2)× 

X2——A1 

X2一Ti 

X2一Cr 

X2一C0 

X2——Ni 

X2一M0 

X2一Al 

X2——Ti 

X2一Cr 

X2一C0 

X2——Ni 

X2一M0 

分别由元素的原子分数和质量分数求出的相含量 ( 和 

)之间存在一个比例系数 Ai，它与合金和相 i中各元 

素的原子分数以及各元素的原子量有关．由于 

：  ：  

K 

= B · 

L 

∑ (Xi—M·MM) 
M =1 

L 

∑ (XM·MM) 
M =1 

· 

所以，如果已知元素的原子分数和其它相关参量，同样可 

由式(4)求得相i的结构体积分数 ( )． 

算例：已知镍基单晶高温合金 CMSX-11B[ J和 

CMSX__4【6,10J的合金成分及两相成分的原子分数，使用 

杠杆定律可以先算出 ，，然后用式 (儿)可以算出 ，， 

结果如表 1所示． 

由以上推导及算例可以看出，合金相的结构体积分数 

与用其它方法测算得的相含量分数 ( ，，w ，)在数值上 

很接近，但其数值来源的物理量不同．需要说明，合金相的 

真实体积分数是相尺寸的函数，而其结构体积分数则与组 

成相的基本单元 一晶胞的点阵常数及原子数直接有关．在 
一 定条件下 (比如在相密度变化较大时)它们的数值可能 

有明显差异．关于相结构体积分数与相真实体积分数的关 

系，以及不同合金的相密度变化时对相结构体积分数的影 

响有待于进行深入研究． 

较式 (7)和 (9)，易知 ， 与 ， 之间的关系 3 结论 

力 ： 

FI=K ×wI／K1 (1)合金相 i的结构体积分数 ( )是一个与相质量 

含量 ( )和相密度 (Pi)有关的物理量 ’ 

还可表示为 

F2=K × ／ 

F2=K×(1一 )／ 

将上述推导从两相递推到多相 (n相)，则用原子分数求得 

的相含量与用质量分数求得的相含量之间关系如下： 

=  =甓 · 
= Ai· i=1，2，⋯ ，n (10) 

其中， 为用原子分数解出的相 i的含量； W 为用质 

量分数解出的相 i的含量； 为合金中各化学元素原子 

分数(XM)与相应元素原子量(MM)乘积之和；Ki为 

相 i的各化学元素原子分数 (Xi—M)与相应元素原子量 

(MM)乘积之和； L为合金中含有的元素种类．显然， 

(2) 与合金相的晶胞原子数及点阵常数直接有关． 

因此，当合金相结构类型及有关点阵参量发生变化时， 

应是一个特征量． 

(3)通常， 与 及 (由原子分数算得的相含 

量)在数值上可以很接近，但其数值来源的物理量不同． 

(4) 与 有如下关系 

=簧 =蓑 · 
= A · 

比例系数 Ai是一个与合金和组成相 i的元素原子分 

数及原子量有关的量． 

Ⅱ 罱 

∑ 

， ／  

Ⅱ 鬻 

= 
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(5)根据上述关系，可以获得从合金相图上不能直接 

得到的、用不同方法或单位计算所得相含量之间的定量关 

系． 
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