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 1     热力学数据库

1.1   组元

本数据库中共包含以下19个组元：

主要合金元素： Cu, Cr, Fe, Mn, Ni, Pb, Si, Sn, Zn

微量合金元素： Al, B, Bi, C, P, S, Sb, Se, Ti, Zr

1.2   推荐使用的成分范围

表  1.1列出了各个元素推荐使用的成分范围。注意该表给出的范围非常保守，该成

分范围都经过大量多元商业合金的实验验证。事实上，很多元素可以应用于更宽的范

围，部分二元体系和三元体系在全浓度范围内进行了优化评估，能够适用于0-100%整

个浓度范围，详见第  1.4   节。

组元 成分范围  (wt.%)

Cu 50 ~ 100

Zn 0 ~ 45

Ni 0 ~ 35

Sn 0 ~ 14

Cr, Fe, Mn 0 ~ 10

Pb, Si 0 ~ 5

Al, Sb 0 ~ 3

Bi, P, Se, Zr 0 ~ 2

B, C, S, Ti 0 ~ 0.5

表  1.1:  推荐使用的成分范围
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1.3   相

该数据库共包含330个相。1列出了主要相的名称和热力学模型。其他相的信息可通

过Pandat软件中的TDB viewer查看。 

名称  晶格尺寸  组成  

Ag5Zn8 (0.667)(0.333)       (Al)(Al,Cu)       

AlCu_Delta (0.4)(0.6)       (Al)(Cu)

AlCu_Eps1 (0.4)(0.6)       (Al,Cu)(Al,Cu)       

AlCu_Eps2 (0.5)(0.5)       (Al,Cu)(Cu)       

AlCu_Eta (0.5)(0.5)       (Al,Cu)(Cu)       

AlCu_Zeta (0.45)(0.55)       (Al)(Cu)

Bcc (1)(3)
(Al,B,Bi,Cr,Cu,Fe,Mn,Ni,P,Pb,Si,Sn,Ti,Zn)
(C,Va)       

Cu4Ti (0.8)(0.2)       (Cu,Ti)(Cu,Ti)       

Cu4Ti3 (0.571)(0.429)       (Cu)(Ti)       

Cu56Si11
(0.835821)
(0.164179)       

(Cu,Zn)(Si)       

CuInSn_Eta
(0.545)(0.122)
(0.333)       

(Cu)(Cu,Sn)(Sn)       

Fcc (1)(1)
(Al,B,Bi,Cr,Cu,Fe,Mn,Ni,P,Pb,Si,Sn,Ti,Zn)
(C,Va)       

Gammabrass (1) (Al,Cu,Fe,Ni,Si,Zn)       

Hcp (1)(0.5)       
(Al,B,Bi,Cr,Cu,Fe,Mn,Ni,Pb,Si,Sn,Ti,Zn)  
(C,Va)       

Laves_C15 (2)(1) (Cr,Cu,Fe,Ni,Ti)(Cr,Cu,Fe,Ni,Ti)       

Laves_C36 (2)(1) (Cu,Ni,Ti)(Cu,Ni,Ti)       

Liquid (1) (Al,B,Bi,Bi2Se3,C,Cr,CrSe,Cu,Cu2Se,       

表  1.2:  相名称及其相关信息
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名称  晶格尺寸  组成  

Fe,FeSe,Mn,Ni,P,Pb,Se,MnSe,PbSe,       
Si,Sn,SeNi,SeSn,Se2Si,SeZn,Ti,Zn)       

1.4  优化的子体系

表  1.3和表  1.4分别列出了二元和三元子体系的建模状态，颜色含义如下：

 : 完全描述，适用于整个浓度范围

 : 主要相的完全描述，适用于主要相附近区域

 : 外推，未进行参数优化

表  1.3:  关键子二元体系的建模状态

MDTCu 2025 数据库 3



表  1.4:           关键子三元体系的建模状态      

1.5  数据库的验证
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 图  1.1:  Fe-Cu-Cr体系等温截面的计算相图与实验结果 [1997Oht, 2002Wan]对比：

(a)1273K；(b)1373K；(c)1573K 
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 图  1.2:  Fe-Cu-Si体系等温截面的计算相图与实验结果 [1997Oht, 1999Him, 

2002Wan]对比：(a) 1173K； (b) 1573K； (c) 1723K 
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 2    迁移率数据库

PanCu2025_MB是铜基合金迁移率数据库，与MDTCu2025_TH热力学数据库兼容，

适用于扩散模块，组织演化模块和 /或凝固模块中模拟扩散控制现象。 

2.1  组元  (19)

Al B Bi C Cr Cu Fe Mn Ni P

Pb S Sb Se Si Sn Ti Zn Zr  

2.2  相

本数据库评估了液相 ( Liquid) ，面心立方相 ( Fcc) ，体心立方相 ( Bcc) 和密排六方相

( Hcp) 等固溶体相中的原子迁移率。

2.3  纯组元的自扩散系数

下表中，不同颜色代表的含义为：

 : 基于实验数据

 : 基于估算

 : 无数据

表  2.1:  具有不同晶体结构的纯组元的自扩散系数
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2.4  优化的体系

本数据库不仅优化了上面表格中所列的自扩散系数，还包含了所有元素的杂质扩

散数据。已有的二元和三元系统中的化学扩散系数数据也用于优化相互作用参数。针

对Bcc和Fcc相优化后的二元体系和三元体系，如下表所列：

Fcc 相

Bcc 相

2.5  数据库的验证

模拟了铜基合金的成分曲线以验证当前的铜基合金的迁移率数据库，下面是一些

示例。 
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 图  2.1:  Cu2.9Si-Cu10.8Al (at.%)在1073K保温48h的成分曲线 [2013Liu]

 图  2.2:  Co75Ni-Cu75Ni (at%)在1273K保温100h的成分曲线 [2014Che]
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 图  2.3:  Cu-0.16Ni/Fe-0.5Ni (摩尔分数 )在1273K保温196h的成分曲线 [2011Liu]
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 3    热物理性质数据库

PanCu2025_MV是铜基合金的摩尔体积数据库，与MDTCu2025_TH热力学数据库兼

容，适用于模拟铝基合金的热物理性质，例如密度，热膨胀系数，凝固收缩率等。

3.1   组元  (19)

Al B Bi C Cr Cu Fe Mn Ni P

Pb S Sb Se Si Sn Ti Zn Zr  

3.2   相

该版本的摩尔体积数据库涵盖了MDTCu2025_TH数据库中所有评估的  330个相。

3.3  数据库的验证

下面给出了一系列计算的铜基合金的摩尔体积、密度与温度的变化关系，以验证当

前的PanCu2025_MV 数据库。

 图  3.1:  Cu-Si二元合金中Fcc和Hcp相在298K时的摩尔体积 [2006Hal]
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 图  3.2:  Cu-Ti二元体系的液相密度 [2013Amo]
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