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普适的碳氮化物析出热力学模型的建立

杨　 永ꎬ 王昭东ꎬ 贾涛ꎬ 李艳梅
(东北大学 轧制技术及连轧自动化国家重点实验室ꎬ 辽宁 沈阳　 １１０８１９)

摘　 　 　 要: 基于规则溶体模型、双亚点阵模型及第二相固溶析出理论ꎬ建立了普适的碳氮化物析出热力学

模型. 采用该模型ꎬ计算了不同温度下 ０􀆰 １７Ｃ － ０􀆰 ０２３Ｎｂ － ０􀆰 ０１２Ｔｉ － ０􀆰 ００４Ｎ 钢中理想配比型及缺位型析出相

与基体间的热力学平衡信息ꎬ包括基体成分、析出相成分及其体积分数. 结果表明:在相同温度下ꎬ相比于理想

型第二相ꎬ缺位型第二相的溶解度较大ꎬ析出体积分数较小ꎻ随着析出温度的降低ꎬ析出相逐渐由氮化钛演变

为富含铌和碳的复合相ꎬ且不同类型第二相的体积分数差异逐渐缩小.
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　 　 基体成分、析出相摩尔分数和分布形态对钢

材的组织和性能有着很大的影响ꎬ若能定量化这

些参数ꎬ对成分设计、轧制工艺及热处理工艺参数

的确定和优化有较好的指导意义.
Ｓｐｅｅｒ 等[１] 基于双亚点阵模型[２]、固溶度积

理论及质量平衡法则ꎬ建立了计算复杂碳氮化物

析出热力学模型. Ｒｉｏｓ[３] 按照节点点阵中合金元

素的占位比例ꎬ对复合析出的第二相中空隙点阵

的占位原子按照定比拆分的原则ꎬ结合固溶度积

理论ꎬ建立了计算析出热力学模型. 由于该模型忽

略了组元间相互作用引起的过剩自由能ꎬ其计算

精度相对较差. Ａｄｒａｉｎ[４] 建立了计算含多种强碳

化物形成元素的高强低合金钢中的析出热力学模

型ꎬ该模型可扩展至含铝组元的情况. Ｘｕ 等[５] 扩

展了 Ｒｉｏｓ 模型ꎬ并将其用于研究液相及奥氏体中

硫化物、氧化物、碳化物及氮化物的析出热力学.
Ｇｒａｊｃａｒ[６]将 Ａｄｒａｉｎ[４] 模型应用到 ＴＲＩＰ 钢中ꎬ计
算了不同温度下奥氏体与析出相间的平衡信息ꎬ



　 　

研究了第二相析出过程和组织变化情况.
目前ꎬ针对奥氏体中理想配比型第二相析出

热力学的研究较多ꎬ针对间隙原子缺位型第二相

析出热力学的研究较少. 现有的热力学计算模型

只适用于理想型或缺位型析出ꎬ普适性差ꎬ且模型

需单独编程求解ꎬ效率低. 本文建立了普适的第二

相析出热力学模型ꎬ并探究不同类型第二相的析

出热力学行为.

１　 模型建立

１. １　 Ｆｅ －Ｍ１ －Ｍ２ －Ｍ３ － Ｃ － Ｎ 体系析出热力

学模型

　 　 假设合金组元为 Ｍ１ꎬＭ２ 和 Ｍ３ꎬ间隙组元为

Ｃ 和 Ｎꎬ奥氏体基体为稀溶体. 假设复合析出相分

子式为(Ｍ１
ｔ Ｍ２

ｖＭ３
ｚ ) (ＣｙＮ１ － ｙ) ｐꎬ其中 ｔꎬｖ 和 ｚ 分别

为节点点阵中 Ｍ１ꎬＭ２ 和 Ｍ３ 原子占位比例ꎬ其中

ｔ ＋ ｖ ＋ ｚ ＝ １ꎻｙ 和 １ － ｙ 分别为间隙点阵中 ＣꎬＮ 原

子占位比例ꎬ各参数取值均在 ０ ~ １ 范围内. ｐ 为

非金属原子总数与金属原子总数之比:当析出相

为理想配比型时ꎬｐ ＝ １ꎻ当析出相为缺位型时ꎬｐ <
１. 假定析出相由二元组元 Ｍ１ＣｐꎬＭ１ＮｐꎬＭ２Ｃｐꎬ
Ｍ２ＮｐꎬＭ３Ｃｐ 和 Ｍ３Ｎｐ 组成ꎬ则该析出相的摩尔自

由能为[１４]

Ｇｍ ＝ ｔｙＧ０
Ｍ１Ｃｐ

＋ ｔ(１ － ｙ)Ｇ０
Ｍ１Ｎｐ

＋ ｖｙＧ０
Ｍ２Ｃｐ

＋
ｖ(１ － ｙ)Ｇ０

Ｍ２Ｎｐ
＋ ｚ(１ － ｙ)Ｇ０

Ｍ３Ｎｐ
＋

ｚｙＧ０
Ｍ３Ｃｐ

－ ＴＳｍ ＋Ｇｅ
ｍ . (１)

式中:Ｇ０
Ｍ１Ｃｐ

ꎬＧ０
Ｍ１Ｎｐ

ꎬＧ０
Ｍ２Ｃｐ

ꎬＧ０
Ｍ２Ｎｐ

ꎬＧ０
Ｍ３Ｃｐ

和 Ｇ０
Ｍ３Ｎｐ

分

别为给定温度下各化合物组元的摩尔自由能ꎻＳＭ

为混合熵ꎻＧｅ
Ｍ 为过剩自由能. 混合熵[７]可表示为

Ｓｍ ＝ ｐＲ[ｙｌｎｙ ＋ (１ － ｙ) ｌｎ(１ － ｙ)] ＋ Ｒ( ｔｌｎｔ ＋
ｖｌｎｖ ＋ ｚｌｎｚ) . (２)
式中ꎬＲ 为理想气体常数. 目前仅知道相互作用能

ＬＴｉ
ＣＮ ＝ － ４ ２６０ Ｊ / ｍｏｌꎬ 假 设 ＬＭ１

ＣＮ ＝ ＬＭ２
ＣＮ ＝ ＬＭ３

ＣＮ ＝
－ ４ ２６０ Ｊ / ｍｏｌꎬＬＣ

ＭｉＭｊ ＝ ０[４] . 基于规则溶体模型ꎬ过
剩自由能可表示为

Ｇｅ
Ｍ ＝ ｙ(１ － ｙ)ＬＣＮ . (３)

平衡条件下ꎬ各个基本组元 Ｍ１ꎬＭ２ꎬＭ３ꎬＣ 和

Ｎ 在基体中的化学位与析出相中的相等ꎬ故存在

以下约束方程[４]:
ＧＭ１Ｃｐ

－ＧＭ１ － ｐ ＧＣ ＝ ０ ꎬ (４)
ＧＭ１Ｎｐ

－ＧＭ１ － ｐ ＧＮ ＝ ０ ꎬ (５)
ＧＭ２Ｃｐ

－ＧＭ２ － ｐ ＧＣ ＝ ０ ꎬ (６)
ＧＭ２Ｎｐ

－ＧＭ２ － ｐ ＧＮ ＝ ０ ꎬ (７)
ＧＭ３Ｃｐ

－ＧＭ３ － ｐ ＧＣ ＝ ０ ꎬ (８)

ＧＭ３Ｎｐ
－ＧＭ３ － ｐ ＧＮ ＝ ０ . (９)

式中:ＧＭｉＹｐꎬＧＭｉꎬＧＹ 分别为二元组元 ＭｉＹｐ 及基体

中各基本组元的偏摩尔自由能. 基本组元化学位

的热力学定义[７]为

Ｇｅ ＝Ｇｏ
ｅ ＋ ＲＴｌｎａｅ . (１０)

式中:下标 ｅ 表示组元ꎻａ 为组元的活度. 二元组

元的偏摩尔自由能定义为[４]

ＧＭＹｐ ＝ Ｇｍ ＋ ∂Ｇｍ

∂ＺＭ

æ
è
ç

ö
ø
÷

Ｚｋ

－∑
ｎ

ｉ ＝１
ＺＭｉ

∂Ｇｍ

∂ＺＭｉ

æ
è
ç

ö
ø
÷

Ｚｋ

＋

(
∂Ｇｍ

∂ＺＹ
)

Ｚｋ

－∑
ｎ

ｊ ＝１
ＺＹｊ

∂Ｇｍ

∂ＺＹｊ

æ
è
ç

ö
ø
÷

Ｚｋ

. (１１)

利用式(１)和式(１１)求得各二元组元的化学

位为

ＧＭ１Ｃｐ
＝Ｇ０

Ｍ１Ｃｐ
＋ ＲＴｌｎｔ ＋ ｚ(１ － ｙ) (ΔＧ１ － ΔＧ３ ) ＋

ｐＲＴｌｎｙ ＋ ｖ(１ － ｙ)(ΔＧ１ － ΔＧ２) ＋ (１ － ｙ) ２ＬＣＮꎬ
(１２)

ＧＭ１Ｎｐ
＝Ｇ０

Ｍ１Ｎｐ
＋ ｙ２ＬＣＮ － ｚｙ(ΔＧ１ － ΔＧ３) －

ｖｙ(ΔＧ１ － ΔＧ２) ＋ ｐＲＴｌｎ(１ － ｙ) ＋ ＲＴｌｎｔ ꎬ (１３)
ＧＭ２Ｃｐ

＝ Ｇ０
Ｍ２Ｃｐ

＋ ＲＴｌｎｖ ＋ ｚ (１ － ｙ) ( ΔＧ１ －
ΔＧ３) － (１ － ｖ)(１ － ｙ)(ΔＧ１ － ΔＧ２) ＋ ｐＲＴｌｎｙ ＋
(１ － ｙ) ２ＬＣＮꎬ (１４)
ＧＭ２Ｎｐ

＝Ｇ０
Ｍ２Ｎｐ

＋ ｐＲＴｌｎ(１ － ｙ) ＋ ＲＴｌｎｖ ＋ ｙ２ＬＣＮ ＋
(１ － ｖ)ｙ(ΔＧ１ － ΔＧ２) － ｚｙ(ΔＧ１ － ΔＧ３) ꎬ (１５)

ＧＭ３Ｃｐ
＝ Ｇ０

Ｍ３Ｃｐ
＋ ｖ (１ － ｙ) ( ΔＧ１ － ΔＧ２ ) ＋

ＲＴｌｎｚ － (１ － ｚ)(１ － ｙ)(ΔＧ１ － ΔＧ３) ＋ ｐＲＴｌｎｙ ＋
(１ － ｙ) ２ＬＣＮꎬ (１６)

ＧＭ３Ｎｐ
＝ Ｇ０

Ｍ３Ｎｐ
＋ (１ － ｚ) ｙ ( ΔＧ１ － ΔＧ３ ) ＋

ＲＴｌｎｚ － ｖｙ(ΔＧ１ － ΔＧ２) ＋ ｙ２ＬＣＮ ＋ ｐＲＴｌｎ(１ － ｙ) .
(１７)

式中: ΔＧ１ ＝ Ｇ０
Ｍ１Ｎ － Ｇ０

Ｍ１Ｃꎻ ΔＧ２ ＝ Ｇ０
Ｍ２Ｎ － Ｇ０

Ｍ２Ｃꎻ
ΔＧ３ ＝Ｇ０

Ｍ３Ｎ －Ｇ０
Ｍ３Ｃ . 将式(１０)与式(１２) ~ 式(１７)

分别代入式(４) ~式(９):

ＲＴｌｎ
ｔｙｐｋＭ１Ｃｐ

ＸＭ１􀅰ＸＣ
ｐ ＋ ｖ(１ － ｙ)(ΔＧ１ － ΔＧ２) ＋

ｚ(１ － ｙ)(ΔＧ１ － ΔＧ３) ＋ (１ － ｙ) ２ＬＣＮ ＝ ０ ꎬ (１８)

ＲＴｌｎ
ｔ (１ － ｙ) ｐｋＭ１Ｎｐ

ＸＭ１􀅰ＸＮ
ｐ － ｖｙ ( ΔＧ１ － ΔＧ２ ) ＋

ｙ２ＬＣＮ － ｚｙ(ΔＧ１ － ΔＧ３) ＝ ０ ꎬ (１９)

ＲＴｌｎ
ｖｙｐｋＭ２Ｃｐ

ＸＭ２􀅰Ｘｐ
Ｃ

－ (１ － ｖ)(１ － ｙ)(ΔＧ１ － ΔＧ２) ＋

ｚ(１ － ｙ)(ΔＧ１ － ΔＧ３) ＋ (１ － ｙ) ２ＬＣＮ ＝ ０ ꎬ (２０)

ＲＴｌｎ
ｖ(１ － ｙ) ｐｋＭ２Ｎｐ

ＸＭ２􀅰ＸＮ
ｐ ＋ (１ － ｖ)ｙ(ΔＧ１ － ΔＧ２) －

ｚｙ(ΔＧ１ － ΔＧ３) ＋ ｙ２ＬＣＮ ＝ ０ ꎬ (２１)
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ＲＴｌｎ
ｚｙｐｋＭ３Ｃｐ

ＸＭ３􀅰ＸＣ
ｐ － (１ － ｚ)(１ － ｙ)(ΔＧ１ － ΔＧ３) ＋

ｖ(１ － ｙ)(ΔＧ１ － ΔＧ２) ＋ (１ － ｙ) ２ＬＣＮ ＝ ０ ꎬ (２２)

ＲＴｌｎ
ｚ(１ － ｙ) ｐｋＭ３Ｎｐ

ＸＭ３􀅰ＸＮ
ｐ ＋ (１ － ｚ)ｙ(ΔＧ１ － ΔＧ３) －

ｖｙ(ΔＧ１ － ΔＧ２) ＋ ｙ２ＬＣＮ ＝ ０ . (２３)
结合式(１８) ~式(２３)ꎬ消除ΔＧ１ꎬΔＧ２ 与ΔＧ３ꎬ得

ｙｌｎ
ｔｙｐｋＭ１Ｃｐ

ＸＭ１􀅰ＸＣ
ｐ ＋ (１ － ｙ) ｌｎ

ｔ (１ － ｙ) ｐｋＭ１Ｎｐ

ＸＭ１􀅰ＸＮ
ｐ ＋

ｙ(１ － ｙ)
ＬＣＮ

ＲＴ ＝ ０ ꎬ (２４)

ｙｌｎ
ｖｙｐｋＭ２Ｃｐ

ＸＭ２􀅰ＸＣ
ｐ ＋ (１ － ｙ) ｌｎ

ｖ (１ － ｙ) ｐｋＭ２Ｎｐ

ＸＭ２􀅰ＸＮ
ｐ ＋

ｙ(１ － ｙ)
ＬＣＮ

ＲＴ ＝ ０ ꎬ (２５)

ｙｌｎ
ｚｙｐｋＭ３Ｃｐ

ＸＭ３􀅰ＸＣ
ｐ ＋ (１ － ｙ) ｌｎ

ｚ (１ － ｙ) ｐｋＭ３Ｎｐ

ＸＭ３􀅰ＸＮ
ｐ ＋

ｙ(１ － ｙ)
ＬＣＮ

ＲＴ ＝ ０ ꎬ (２６)

ｖｙｌｎ
ｔＸＭ２ｋＭ１Ｃｐ

ｖＸＭ１ｋＭ２Ｃｐ

＋ (１ － ｙ) ｌｎ
ｔ (１ － ｙ) ｐｋＭ１Ｎｐ

ＸＭ１􀅰ＸＮ
ｐ ＋

ｚ(１ － ｙ) ｌｎ
ｚＸＭ１ｋＭ３Ｎｐ

ｔＸＭ３ｋＭ１Ｎｐ

＋ ｙ２(１ － ｙ)
ＬＣＮ

ＲＴ ＝ ０ . (２７)

式中:ＸＭ１ꎬＸＭ２ꎬＸＭ３ꎬＸＣ 和 ＸＮ 分别为 Ｔ 温度下基

体中相应组元的原子分数ꎻｋＭｉＹｐ为以原子分数表

示的各组元的固溶度积. 溶质原子主要存在于基

体和第二相中ꎬ根据质量守恒法则可得:

Ｘ０
Ｍ１ ＝ ｔ

１ ＋ ｐｘ ＋ (１ － ｘ)ＸＭ１ꎬ (２８)

Ｘ０
Ｍ２ ＝ ｖ

１ ＋ ｐｘ ＋ (１ － ｘ)ＸＭ２ꎬ (２９)

Ｘ０
Ｍ３ ＝ ｚ

１ ＋ ｐｘ ＋ (１ － ｘ)ＸＭ３ꎬ (３０)

Ｘ０
Ｃ ＝ ｙｐ

１ ＋ ｐｘ ＋ (１ － ｘ)ＸＣꎬ (３１)

Ｘ０
Ｎ ＝ (１ － ｙ)ｐ

１ ＋ ｐ ｘ ＋ (１ － ｘ)ＸＮ . (３２)

式中:ｘ 为复合析出相的摩尔分数ꎻＸ０
Ｍ１ꎬＸ０

Ｍ２ꎬＸ０
Ｍ３ꎬ

Ｘ０
Ｃ 和 Ｘ０

Ｎ 分别为各组元的名义成分. 体系的热力

学平衡状态由式(２４) ~ 式(３２)组成的方程组确

定. 该方程组共含有 ９ 个未知参量 ＸＭ１ꎬＸＭ２ꎬＸＭ３ꎬ
ＸＣꎬＸＮꎬｔꎬｙꎬｖ 和 ｘꎬ采用数值求解法可得到不同温

度下体系的热力学平衡信息. 常用的固溶度积公

式采用组元的质量分数乘积的形式ꎬ需将其转换

成以原子分数乘积表示的形式[４]:

ｋＭＹｐ ＝ ＸＭ ＸＹ
ｐ ＝

(ＡｒꎬＦｅ) ２

１０４ＡｒꎬＭＡｒꎬＹ
× １０Ｂ － Ａ

Ｔ . (３３)

式中:ＡｒꎬＦｅꎬＡｒꎬＭ和 ＡｒꎬＹ分别为相应组元的相对原

子质量ꎻＢ 和 Ａ 分别为相应固溶度积公式中的常

数. 此外ꎬ该热力学模型也适用于合金组元种类较

少的体系. 比如针对 Ｆｅ － Ｍ１ － Ｍ２ － Ｃ － Ｎ 体系ꎬ
假定析出相分子式为(Ｍ１

ｔ Ｍ２
１ － ｔ) (ＣｙＮ１ － ｙ) ｐꎬ则热

力学方程为

ｙｌｎ
ｔｙｐｋＭ１Ｃｐ

ＸＭ１􀅰ＸＣ
ｐ ＋ (１ － ｙ) ｌｎ

ｔ (１ － ｙ) ｐｋＭ１Ｎｐ

ＸＭ１􀅰ＸＮ
ｐ ＋

ｙ(１ － ｙ)
ＬＣＮ

ＲＴ ＝ ０ ꎬ (３４)

ｙｌｎ
(１ － ｔ)ｙｐｋＭ２Ｃｐ

ＸＭ２􀅰ＸＣ
ｐ ＋ (１ － ｙ) ×

ｌｎ
(１ － ｔ)(１ － ｙ) ｐｋＭ２Ｎｐ

ＸＭ２􀅰ＸＮ
ｐ ＋ ｙ(１ － ｙ)

ＬＣＮ

ＲＴ ＝ ０ ꎬ (３５)

ｔｌｎ
ｔ (１ － ｙ) ｐｋＭ１Ｎｐ

ＸＭ１􀅰ＸＮ
ｐ ＋ (１ － ｔ) ×

ｌｎ
(１ － ｔ)(１ － ｙ) ｐｋＭ２Ｎｐ

ＸＭ２􀅰ＸＮ
ｐ ＋ ｙ２ ＬＣＮ

ＲＴ ＝ ０ . (３６)

１􀆰 ２　 Ｆｅ －Ｍ１ －Ｍ２ －Ｍ３ － Ａｌ － Ｃ － Ｎ 体系析出

热力学模型

　 　 Ａｌ 和 Ｎ 具有较强的亲和力ꎬ体系中加入 Ａｌꎬ
会有 ＡｌＮ 析出. ＡｌＮ 具有六方结构ꎬ与具有 ＮａＣｌ
结构的 ＭＹ 相不互溶ꎬ将独立析出. 因此ꎬ只需在式

(２４) ~式(２７)基础上加入 ＡｌＮ 固溶度积公式及修

改质量平衡方程即可构建析出热力学模型[４]:

ｋＡｌＮ ＝ ＸＡｌ􀅰ＸＮ ＝
(ＡｒꎬＦｅ) ２

１０４ＡｒꎬＡｌ􀅰ＡｒꎬＮ
× １０Ｂ － Ａ

Ｔ ꎬ (３７)

Ｘ０
Ｍ１ ＝ ｔ

１ ＋ ｐｘ ＋ (１ － ｘ － ＸＡｌＮ)ＸＭ１ꎬ (３８)

Ｘ０
Ｍ２ ＝ ｖ

１ ＋ ｐｘ ＋ (１ － ｘ － ＸＡｌＮ)ＸＭ２ꎬ (３９)

Ｘ０
Ｍ３ ＝ ｚ

１ ＋ ｐｘ ＋ (１ － ｘ － ＸＡｌＮ)ＸＭ３ꎬ (４０)

Ｘ０
Ｃ ＝ ｙｐ

１ ＋ ｐｘ ＋ (１ － ｘ － ＸＡｌＮ)ＸＣꎬ (４１)

Ｘ０
Ｎ ＝ (１ － ｙ)ｐ

１ ＋ ｐ ｘ ＋ (１ － ｘ － ＸＡｌＮ)ＸＮꎬ (４２)

Ｘ０
Ａｌ ＝

１
２ ＸＡｌＮ ＋ (１ － ｘ － ＸＡｌＮ)ＸＡｌ . (４３)

式中:Ｘ０
Ａｌ和 ＸＡｌ分别为 Ａｌ 的初始原子分数和温度

Ｔ 时基体中平衡溶解的 Ａｌ 的原子分数ꎻＸＡｌＮ 为

ＡｌＮ 的摩尔分数.

２　 模型验证与讨论

２􀆰 １　 模型验证

Ｍｏｒｉ 等[８] 测定了 Ｆｅ － ０􀆰 ４６８Ｃ － ０􀆰 ０６４Ｎ －
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０􀆰 １２４Ｎｂ ( ａｔ. ％ ) 及 Ｆｅ － ０􀆰 ４７４Ｃ － ０􀆰 ０７１７Ｎ －
０􀆰 ５７５Ｎｂ( ａｔ. ％ )合金在 １２７３ꎬ１３７３ 和 １４７３Ｋ 时

缺位型第二相 Ｎｂ (ＣｙＮ１ － ｙ) ０􀆰 ８７ 析出时体系的热

力学平衡信息ꎬ包括基体浓度、析出相成分及其摩

尔分数. 两种体系的测定结果如图 １ 和图 ２ 中散

点所示ꎬ采用本文模型计算的平衡信息如图中曲

线所示. 可知ꎬ基体中 Ｎｂ 浓度与 Ｃ 浓度随温度降

低而减小ꎬ析出相中 Ｃ 原子占位比 ｙ 及析出相的

摩尔分数 ｘ 随温度降低而增加. 图 １ｂ 中 １２７３Ｋ 温

度下ꎬｙ 的计算值与实测值有一定偏差ꎬ这可能是实

验测定时误差较大所致ꎬ除此之外ꎬ其余各温度下计

算值与实测值吻合较好ꎬ证明了模型的可靠性.

图 １　 不同温度下 Ｆｅ －０􀆰 ４６８Ｃ －０􀆰 ０６４Ｎ －０􀆰 １２４Ｎｂ中 Ｎｂ (ＣｙＮ１ － ｙ)０􀆰 ８７与基体间的平衡信息
Ｆｉｇ􀆰 １　 Ｅｑｕｉｌｉｂｒｉｕｍ ｉｎｆｏｒｍａｔｉｏｎ ｂｅｔｗｅｅｎ Ｎｂ (ＣｙＮ１ － ｙ)０􀆰 ８７ ａｎｄ ｍａｔｒｉｘ ｉｎ Ｆｅ －０􀆰 ４６８Ｃ －０􀆰 ０６４Ｎ －０􀆰 １２４Ｎｂ ａｔ

ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｓ
(ａ)—基体中 Ｎｂ 和 Ｃ 的原子分数ꎻ (ｂ)—析出相摩尔分数及 Ｃ 在亚点阵中的成分.

图 ２　 不同温度下 Ｆｅ －０􀆰 ４７４Ｃ －０􀆰 ０７１７Ｎ －０􀆰 ５７５Ｎｂ中 Ｎｂ (ＣｙＮ１ － ｙ)０􀆰 ８７与基体间的平衡信息
Ｆｉｇ􀆰 ２　 Ｅｑｕｉｌｉｂｒｉｕｍ ｉｎｆｏｒｍａｔｉｏｎ ｂｅｔｗｅｅｎ Ｎｂ (ＣｙＮ１ － ｙ)０􀆰 ８７ ａｎｄ ｍａｔｒｉｘ ｉｎ Ｆｅ￣０􀆰 ４７４Ｃ￣０􀆰 ０７１７Ｎ￣０􀆰 ５７５Ｎｂ ａｔ

ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｓ
(ａ)—基体中 Ｎｂ 和 Ｃ 的原子分数ꎻ (ｂ)—析出相摩尔分数及 Ｃ 在亚点阵中的成分.

２􀆰 ２　 析出相类型对平衡信息的影响

由于针对缺位型析出相溶解度的研究较少ꎬ
多种缺位型第二相溶解度公式尚未建立. 根据

Ｐｅｒｅｚ 等[９]在计算 ＮｂＣｔＮｙ 析出动力学时提出的计

算缺位型第二相溶解度的公式及钢种成分ꎬ计算了

不同温度下(Ｎｂｔ Ｔｉ１ － ｔ ) (ＣｙＮ１ － ｙ )及(Ｎｂｔ Ｔｉ１ － ｔ)
(ＣｙＮ１ － ｙ) ０􀆰 ８７与基体间的平衡信息ꎬ结果如图 ３ 所

示. 由图 ３ａ 及 ３ｂ 可知ꎬ在相同温度下ꎬ相比于理

想型析出相ꎬ缺位型析出相的溶解度较大ꎬ基体中

各组元的浓度较高. 由图 ３ｃ 可知ꎬ在析出初始阶

段ꎬＮｂ 和 Ｃ 在析出相亚点阵中占位比例非常低ꎬ
第二相初始成分接近纯 ＴｉＮ０􀆰 ８７ꎬ缘于 ＴｉＮ０􀆰 ８７的溶

解度较 ＴｉＣ０􀆰 ８７ꎬＮｂＮ０􀆰 ８７ꎬＮｂＣ０􀆰 ８７ 小. 随着温度降

低ꎬ析出相中 Ｎｂ 和 Ｃ 占位比例逐渐增加ꎬ这表明

在连续冷却过程中ꎬ析出相成分从心部到表层逐

渐变化ꎬ内层富 Ｔｉꎬ外层富 Ｎｂ. 析出相体积分数

随温度变化曲线如图 ３ｄ 所示ꎬ摩尔分数随温度降

低单调增加. 相比于理想型析出相ꎬ缺位型第二相

溶解度较大ꎬ其相应的析出量较少ꎬ体积分数

较小.
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图 ３　 不同温度下(Ｎｂｘ Ｔｉ１ － ｘ)(ＣｙＮ１ － ｙ)及(ＮｂＸ Ｔｉ１ － ｘ)(ＣｙＮ１ － ｙ)０􀆰 ８７与基体间的热力学平衡信息
Ｆｉｇ􀆰 ３　 Ｅｑｕｉｌｉｂｒｉｕｍ ｉｎｆｏｒｍａｔｉｏｎ ｂｅｔｗｅｅｎ ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ ｐｒｅｃｉｐｉｔａｔｅ ａｎｄ ｍａｔｒｉｘ ａｔ ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｓ

(ａ)—基体中 Ｎｂ 及 Ｔｉ 的原子分数ꎻ (ｂ)—基体中 Ｃ 及 Ｎ 的原子分数ꎻ
(ｃ)—析出相中 Ｎｂ 和 Ｃ 的亚点阵成分ꎻ (ｄ)—析出相摩尔分数.

３　 结　 　 论

１) 建立了普适的碳氮化物析出热力学模型ꎬ
该模型既适用于理想配比型第二相析出热力学的

计算ꎬ也适用于缺位型第二相析出热力学的计算.
２) 缺位型第二相溶解度较理想型析出相的

小. 相同温度下ꎬ当析出相为缺位型时ꎬ基体浓度

较高ꎬ析出相体积分数较低.
３) 高温下第二相开始析出时ꎬ其成分接近为

溶解度较低的纯钛氮化合物. 随温度降低ꎬ第二相

中铌和碳成分逐渐升高ꎬ第二相转变为复合型析

出相.
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