
书书书

第２８卷 第５期 中　国　表　面　工　程 Ｖｏｌ．２８ Ｎｏ．５

２０１５年１０月 ＣＨＩＮＡＳＵＲＦＡＣＥＥＮＧＩＮＥＥＲＩＮＧ Ｏｃｔｏｂｅｒ ２０１５

ｄｏｉ：１０．１１９３３／ｊ．ｉｓｓｎ．１００７９２８９．２０１５．０５．０１０

犢犛犣活性扩散障结构应力的有限元分析

胡　祯
１，李争显１，２，刘林涛１，杨晨曦１

（１．西安建筑科技大学 冶金工程学院，西安７１００５５；２．西北有色金属研究院 腐蚀与防护研究所，西安７１００１６）

摘　要：利用有限元分析法建立了镍基合金基体／Ａｌ２Ｏ３／Ｚｒ／Ａｌ２Ｏ３／ＮｉＣｒＡｌＹ粘结层模型，模拟计算了温度快速变化

时扩散障的应力集中区域及应力水平，分析了扩散障的厚度及界面形貌对扩散障结构应力的影响。结果表明：在温度

急剧变化过程中，扩散障内应力水平较高的区域主要出现在 Ａｌ２Ｏ３ 层，特别是在 Ａｌ２Ｏ３ 层中段、非平整界面的尖点、拐

点处以及曲面的凹凸不平处；扩散障内应力值随Ａｌ２Ｏ３ 层和Ｚｒ层的增大而减小，且Ａｌ２Ｏ３ 层厚度变化对应力的影响比

Ｚｒ层厚度变化的影响大；非平整界面最大等效应力比平整界面高约１０００ＭＰａ。
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０　引　言

　　热障涂层系统（ＴＢＣｓ）在先进航空发动机高

温防护方面已取得良好的效果［１２］，但在长时间的

高温服役过程中，涂层与基体间的元素会发生互

扩散现象，导致涂层性能的退化及基体机械性能

的降低［３４］。为了抑止有害元素的互扩散，在涂层

与基体之间添加扩散障是一种有效的方法［５７］。

按照材料的属性可将扩散障分为金属、陶瓷两大

类。陶瓷因其良好的高温稳定性和阻扩散能力

成为常用的扩散障材料，而陶瓷扩散障与合金基

体的界面结合强度低是阻碍其实际应用的主要

原因［８］。为提高其界面结合强度，王福会等［９］提

出了活性扩散障这一概念。活性扩散障是利用

氧化物平衡分解压的不同，通过高温处理或服役

环境的高温使ＡＯ狓 与扩散元素发生氧化反应，原

位生成“三明治”结构的扩散障，使扩散障的结合
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力提高。该课题组在 ＭＣｒＡｌＹ／ＤＤ６之间制备出

ＹＳＺ活性扩散障，经１０００℃／１５ｈ后，ＹＳＺ转化

成Ａｌ２Ｏ３／Ｚｒ＋Ｙ２Ｏ３／Ａｌ２Ｏ３ 的“三明治”结构。研

究发现：原位反应生成的Ａｌ２Ｏ３ 与 ＭＣｒＡｌＹ涂层

和基体的结合性能较好且这种结构可有效抑制

元素的扩散。

虽然扩散障可以有效地抑制元素的互扩散，

但却加入增加了界面数量造成界面的不稳定及

不匹配，影响了活性扩散障的使用寿命，限制其

实际应用［１０］。而活性扩散障还存在陶瓷／金属／

陶瓷界面，材料性能的差异对涂层的寿命也有很

大的影响［１１］。一方面，金属和陶瓷物理性能的不

同，使得“三明治”结构厚度对涂层热应力有一定

影响。另一方面，涂层的制备过程无法保证基体

表面的绝对平整，在沉积ＺｒＯ２ 先驱层前基体表

面的凹凸不平、沉积过程中电流不稳定等因素可

能会导致扩散障界面出现凹凸不平；在热处理过

程中由于粘结层和基体中Ａｌ元素分布的不均匀

性及扩散速率的不同，使生成的Ａｌ２Ｏ３ 界面不平

整。扩散障结构厚度以及界面的不平整是影响

扩散障结构应力的两个主要因素。目前在这方

面还未见有相关的文献报道，而且涂层内部应力

水平的测试方法也有一定的局限性。文中运用

有限元方法，建立活性扩散障有限元模型，着重

比较分析温度骤变条件下扩散障结构厚度及界

面形貌对其应力的影响。

１　有限元分析模型

１．１　有限元模型的建立

模拟以ＲｅｎéＮ５镍基合金／ＺｒＯ２ 先驱层／Ｎｉ

ＣｒＡｌＹ粘结层为研究对象。且由于基体和粘结

层之间的ＺｒＯ２ 先驱层在制备及热处理工程中会

与基体和粘结层中扩散的 Ａｌ元素反应，生成

Ａｌ２Ｏ３／Ｚｒ／Ａｌ２Ｏ３“三明治”结构的扩散障，故分析

模型结构为 ＮｉＣｒＡｌＹ／Ａｌ２Ｏ３／Ｚｒ／Ａｌ２Ｏ３／ＲｅｎéＮ５

镍基合金。采用ＡＮＳＹＳＷｏｒｋｂｅｎｃｈ软件，首先

建立平板模型，然后计算模型的温度场分布，最

后进行结构分析求得耦合应力结果。模型尺寸

如图１所示。

图１　有限元模型尺寸示意图

Ｆｉｇ．１　Ｓｉｚｅｄｉａｇｒａｍｏｆｔｈｅｆｉｎｉｔｅｅｌｅｍｅｎｔｍｏｄｅｌ

粘结层犺１＝１６．５μｍ；Ａｌ２Ｏ３ 层犺２＝犺４＝

１μｍ；Ｚｒ层犺３＝３μｍ；基体犺５＝２ｍｍ；模型宽度

狓＝３１２．５μｍ。

模拟模型作以下假设：① 假定在稳定的工作

环境中，涂层与基体的温度相同；② 不考虑制备

过程中和热处理反应过程中的残余应力，不考虑

元素的扩散。

１．２　材料参数

基体及涂层材料的性能参数［１２１４］见表１。

表１　基体及涂层材料性能参数

Ｔａｂｌｅ１　Ｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓｏｆｔｈｅｓｕｂｓｔｒａｔｅａｎｄｃｏａｔｉｎｇｍａｔｅｒｉａｌｓ

Ｍａｔｅｒｉａｌ
Ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ／

℃

Ｄｅｎｓｉｔｙ／

（ｋｇ·ｍ
３）

Ｔｈｅｒｍａｌｃｏｎｄｕｃｔｉｖｉｔｙ／

（Ｗ·ｍ１·Ｋ１）

Ｔｈｅｒｍａｌｅｘｐａｎｓｉｏｎ

ｃｏｅｆｆｉｃｉｅｎｔ／（１０６℃）

Ｓｐｅｃｉｆｉｃｈｅａｔ／

（Ｊ·ｋｇ
１·Ｋ１）

Ｙｏｕｎｇ’ｓ

ｍｏｄｕｌｕｓ／ＧＰａ

Ｐａｓｓｉｏｎ’ｓ

ｒａｔｉｏ

ＮｉＣｒＡｌＹ ２０１６００ ７３８０ ５．８１７．０ １３．６１７．６ ４５０ １１０２００ ０．３００．３３

Ａｌ２Ｏ３ ２０ １６００ ３９８４ ４１０ ８．０９．６ ７５５ ３２０４００ ０．２３０．２５

Ｚｒ ２０ ６５１１ ２２．７ ５．８ ０．２７ ８８

ＲｅｎéＮ５ ２０１１００ ８７８０ ８．００２８．９５ １４．８１８．０ ４４０ １２０２２０ ０．３１０．３５

１．３　边界条件及温度加载

边界条件：为保证模型在计算过程中不发生

移动和转动，对模型 Ａ处进行犡，犢 位移方向的

约束（犡＝犢＝０）；对Ｂ处进行犢 位移方向的约束

５６
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（犢＝０），如图２所示。

图２　模拟边界条件示意图

Ｆｉｇ．２　Ｂｏｕｎｄａｒｙｃｏｎｄｉｔｉｏｎｓｏｆｔｈｅｓｉｍｕｌａｔｅｄｍｏｄｅｌ

　　温度加载：对厚度因素模型上边界施加

１１００℃的瞬时温度，对界面形貌因素模型上边界

施加９５０℃的瞬时温度，模型下边界均为２５℃。

１．４　网格划分

图３为采用ＥＢ ＰＶＤ制备所得试样经９５０℃

热冲击后的扩散障显微形貌。基于实际形貌，建

立了３种不同界面形貌的扩散障模型，即理想的

平面界面扩散障（模型Ｉ）、简化的尖角界面扩散障

（模型ＩＩ）以及简化的曲面界面扩散障（模型ＩＩＩ）。

图４模型的网格划分图，３种模型对ＮｉＣｒＡｌＹ粘结

层／Ａｌ２Ｏ３ 界面、Ａｌ２Ｏ３／Ｚｒ／Ａｌ２Ｏ３ 界面和Ａｌ２Ｏ３／基

体界面处的网格均进行了精细划分。

图３　９５０℃热震后试样不同区域扩散障的显微形貌

Ｆｉｇ．３　Ｃｒｏｓｓｓｅｃｔｉｏｎｍｏｒｐｈｏｌｏｇｉｅｓｏｆｄｉｆｆｅｒｅｎｔａｒｅａｏｎｔｈｅａｃｔｉｖｅｄｉｆｆｕｓｉｏｎｂａｒｒｉｅｒｃｏａｔｉｎｇａｆｔｅｒ９５０℃ｈｅａｔｓｈｏｃｋ

图４　模型网格划分图

Ｆｉｇ．４　Ｆｉｎｉｔｅｅｌｅｍｅｎｔｍｅｓｈｏｆｔｈｅｍｏｄｅｌｓ

２　结果与分析

图５为１１００℃热震后的扩散障显微形貌。

采用物理气相沉积法（ＥＢ ＰＶＤ）在ＲｅｎéＮ５镍基

单晶合金基体上先后沉积ＺｒＯ２ 先驱层及粘结

层，经氧化处理得到“三明治”结构的扩散障，然

后对其进行１１００℃的热震试验，最后观察试样

横截面的显微形貌。图中可明显观察到 Ａｌ２Ｏ３

层出现了开裂。在温度变化的过程中，材料热膨

胀的不匹配使扩散障内（特别是陶瓷层）出现应

力集中，而陶瓷的塑性差，造成裂纹在该处萌生

及扩展最终出现开裂。

图６为１１００℃热冲击模拟后模型Ｉ的Ｘ轴

方向应力分布图。图中应力最大的红色区域主

要集中在 Ａｌ２Ｏ３ 层。扩散障内应力在７３５．４５～

２４８９．９ＭＰａ之间，且Ａｌ２Ｏ３ 层的应力值比Ｚｒ层

高出约１０００ＭＰａ。原因在于金属塑性比陶瓷

好，可以通过塑性变形释放部分应力。另外，由
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图５　１１００℃热震后试样的截面形貌

Ｆｉｇ．５　Ｃｒｏｓｓｓｅｃｔｉｏｎｍｏｒｐｈｏｌｏｇｙｏｆｔｈｅａｃｔｉｖｅｄｉｆｆｕｓｉｏｎ

ｂａｒｒｉｅｒｃｏａｔｉｎｇａｆｔｅｒ１１００℃ｈｅａｔｓｈｏｃｋ

图６　１１００℃热冲击模拟后模型Ｉ的Ｘ轴方向应力分布

Ｆｉｇ．６　Ｎｏｒｍａｌｓｔｒｅｓｓ （Ｘ ａｘｉｓ）ｏｆｔｈｅｍｏｄｅｌＩａｆｔｅｒ

１１００℃ｈｅａｔｓｈｏｃｋｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ

于温度的快速变化导致涂层与基体存在温度差，

基体金属的热膨胀量小于涂层的膨胀量，使涂层

受到基体的约束而发生弯曲变形，图中可以观察

到涂层整体有轻微的弯曲，涂层弯曲形变的作用

力使得内部上凸的陶瓷层的应力比靠近边缘处

的陶瓷层内的应力大。

模拟结果和试验结果均说明 Ａｌ２Ｏ３ 层是裂

纹易萌生及扩展区域，严重的会导致涂层整体性

剥落。由于扩散障内存在陶瓷／金属界面且物理

性能差别较大，故下文进一步分析扩散障的厚度

及界面形貌对其结构应力的影响。

２．１　扩散障厚度因素

２．１．１　Ａｌ２Ｏ３ 层厚度的影响

图７为不同Ａｌ２Ｏ３ 厚度模型经１１００℃热冲

击模拟所得的Ｘ轴（平行于界面）方向的应力分

布图。图７（ａ）～（ｅ）中 Ａｌ２Ｏ３ 层的厚度分别为

０．５、１．０、１．５、２．０和２．５μｍ，Ｚｒ层厚度均为

３μｍ。模拟结果发现应力集中区域均出现在扩散

障的Ａｌ２Ｏ３ 层。这主要是由于材料的热传导，杨

氏模量和泊松比等物理参数的不匹配造成的。

图７　１１００℃热冲击模拟后不同厚度 Ａｌ２Ｏ３ 层的Ｘ轴

方向应力分布图

Ｆｉｇ．７　Ｎｏｒｍａｌｓｔｒｅｓｓ（Ｘ ａｘｉｓ）ｏｆｄｉｆｆｅｒｅｎｔＡｌ２Ｏ３ｔｈｉｃｋ

ｎｅｓｓｍｏｄｅｌｓａｆｔｅｒ１１００℃ｈｅａｔｓｈｏｃｋｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ

由图可见，随着 Ａｌ２Ｏ３ 层的增厚，最大应力

值从２６２７．１ＭＰａ减小到了２１８４．１ＭＰａ。在热

冲击过程中，因金属的热膨胀系数大于陶瓷，故

金属层的热膨胀量大于陶瓷层，金属层通过界面

作用拉伸陶瓷层，陶瓷层受到Ｘ方向的拉应力作

用，相应的陶瓷层对金属层产生压缩应力。但由

于陶瓷层厚度仅有几个微米，无法起到隔热作

用，陶瓷层的增厚对温度影响不大，金属层对陶

瓷层的拉伸作用变化亦不大，使陶瓷层对金属层
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的压缩应力随其厚度的增厚而增大，减小了金属

层对陶瓷层的拉伸作用。

２．１．２　Ｚｒ层厚度的影响

选取的Ｚｒ层厚度参数分别为３、４、５、６、７、８、

９和１０μｍ，Ａｌ２Ｏ３ 层均为２μｍ。１１００℃热冲击

模拟结果如图８所示，随着Ｚｒ层的增厚，最大应

力值减小约２５０ＭＰａ。应力降低的主要原因是

金属的塑性比陶瓷好，延性层的增厚使得扩散障

整体的塑性改善，且金属延性层可以通过形变消

耗掉部分能量。而从图７的结果发现扩散障内

应力随陶瓷层增厚度减小了约４４３ＭＰａ。这是

因为陶瓷层的杨氏模量是金属层的４～５倍，故

陶瓷层的影响比金属层大。

图８　１１００℃热冲击模拟后模型Ｚｒ层厚度与应力的关系

Ｆｉｇ．８　ＲｅｌａｔｉｏｎｓｈｉｐｓｂｅｔｗｅｅｎＺｒｔｈｉｃｋｎｅｓｓａｎｄｎｏｒｍａｌ

ｓｔｒｅｓｓａｆｔｅｒ１１００℃ｈｅａｔｓｈｏｃｋｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ

２．１．３　Ａｌ２Ｏ３ 层与Ｚｒ层厚度比的影响

图９反映了１１００℃热冲击条件下Ａｌ２Ｏ３ 层

和Ｚｒ层厚度比对扩散障应力的影响。从图中可

以看出，Ａｌ２Ｏ３ 层和Ｚｒ层厚度相差较大时，扩散

障内应力值约２６００ＭＰａ；随Ａｌ２Ｏ３ 层与Ｚｒ层厚

度比的减小，扩散障内的应力值呈减小的趋势，

当Ａｌ２Ｏ３ 层和Ｚｒ层厚度比为１∶１时其应力值为

１８００ＭＰａ左右。应力值随Ａｌ２Ｏ３ 层和Ｚｒ层厚

度差的减小而减小了４００ＭＰａ。这主要是由于

陶瓷层压应力和金属延性层的综合作用使扩散

障内应力随二者的厚度差的减小而降低。

从上述分析结果可知：在扩散障结构设计

时，确定合适的ＺｒＯ２ 厚度，使其在保证阻扩散效

果的同时尽可能生成的厚度相近的“三明治”结

构，对于减小扩散障内热应力，延长扩散障的寿

命至关重要。

图９　１１００℃热冲击模拟后模型Ａｌ２Ｏ３ 及Ｚｒ层厚度比

与应力的关系

Ｆｉｇ．９　Ｒｅｌａｔｉｏｎｓｈｉｐｂｅｔｗｅｅｎｔｈｅｔｈｉｃｋｎｅｓｓｒａｔｅｏｆｔｈｅ

Ａｌ２Ｏ３／Ｚｒａｎｄ ｎｏｒｍａｌｓｔｒｅｓｓ ａｆｔｅｒ １ １００ ℃ ｈｅａｔ

ｓｈｏｃｋｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ

２．２　扩散障界面形貌因素

从图３中看可以观察到９５０℃热冲击后，在

凹凸起伏的界面内出现了裂纹及断裂，而相对较

平整的界面内未出现断裂。这一现象说明扩散

障的界面形貌对其结构应力及寿命也有很大的

影响，故下文选取３种不同的界面形貌，对其进

行了９５０℃热冲击的模拟，研究不同界面形貌对

结构应力水平的影响。

２．２．１　平面界面的影响

图１０为平面界面（模型Ｉ）的等效应力分布图。

可以看出，Ａｌ２Ｏ３ 层中段处的应力最大，约为

１６８２．９～１８９２．７ＭＰａ。Ｚｒ层的应力值在４２４．２６～

８４３．８ＭＰａ。快速升温过程中，由于温度梯度差及

金属与陶瓷材料热物性的不匹配，导致扩散障内

存在很大的拉应力，而陶瓷没有金属的延性，热

应力无法通过塑性变形弱化，故Ａｌ２Ｏ３ 层内的应

力水平比Ｚｒ层高约１２００ＭＰａ。

２．２．２　尖点界面的影响

图１１为尖点界面（模型ＩＩ）的等效应力分布

图。可见等效应力的最大值出现在尖点和拐点

处。其中最大应力值高达２６７１．６～３００５ＭＰａ，

Ａｌ２Ｏ３层中段的应力值也有２００５～２３３８ＭＰａ。

模型ＩＩ的等效应力比模型Ｉ高约２００～１１００ＭＰａ，

这除了温度梯度差及异种材料热物性不匹配两

个因素外，尖角的存在也会造成严重的应力集

中，导致陶瓷层局部应力水平的增大，容易成为

裂纹萌生区域。
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图１０　９５０℃热冲击模拟后平面界面扩散障的等效应力

分布

Ｆｉｇ．１０　Ｅｑｕｉｖａｌｅｎｔｓｔｒｅｓｓｏｆｆｌａｔｉｎｔｅｒｆａｃｅａｃｔｉｖｅｄｉｆｆｕ

ｓｉｏｎｂａｒｒｉｅｒｃｏａｔｉｎｇａｆｔｅｒ９５０℃ｈｅａｔｓｈｏｃｋｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ

图１１　９５０℃热冲击模拟后尖点界面扩散障的等效应力

分布

Ｆｉｇ．１１　Ｅｑｕｉｖａｌｅｎｔｓｔｒｅｓｓｏｆｓｈａｒｐｉｎｔｅｒｆａｃｅａｃｔｉｖｅｄｉｆ

ｆｕｓｉｏｎｂａｒｒｉｅｒｃｏａｔｉｎｇａｆｔｅｒ９５０℃ｈｅａｔｓｈｏｃｋｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ

２．２．３　曲面界面的影响

图１２为曲面界面（模型ＩＩＩ）的等效应力分布

图，可见危险区域主要分布于界面的上凸和下凹

处，这些区域的等效应力值高达 ２８１２．６～

３１６３．６ＭＰａ，且圆弧处的应力值沿着半径方向

逐渐递减。模型ＩＩＩ的等效应力值比模型Ｉ高出

约３００～１２００ＭＰａ。因为在升温过程中，陶瓷层

受Ｘ方向的拉应力，当界面形貌为平面时，界面

处垂直于界面的 Ｙ方向的应力为零。对于界面

为曲面的情况，Ｙ方向的应力不再为零，既有拉

应力也有压应力。金属和陶瓷热膨胀的不匹配

使弯曲处陶瓷层受拉应力。双重拉应力的综合

作用使得界面凹凸处的应力值很高。

图１３为３种界面形貌模型的最大等效应力

柱状图。该图显示：平整界面比非平整界面的最

大等效应力小约１０００ＭＰａ，而两种非平整界面

的最大等效应力值相差不大。说明界面形貌对

扩散障应力有很大影响，界面的不平整使陶瓷层

受力变得更加复杂，故在涂层制备过程中应保证

基体和涂层界面的平整性，降低其应力水平。

图１２　９５０℃热冲击模拟后曲面界面扩散障的等效应力

分布

Ｆｉｇ．１２　Ｅｑｕｉｖａｌｅｎｔｓｔｒｅｓｓｏｆｕｎｄｕｌａｔｉｏｎｉｎｔｅｒｆａｃｅａｃｔｉｖｅ

ｄｉｆｆｕｓｉｏｎｂａｒｒｉｅｒｃｏａｔｉｎｇａｆｔｅｒ９５０℃ｈｅａｔｓｈｏｃｋｓｉｍｕｌａ

ｔｉｏｎ

图１３　９５０℃热冲击模拟后不同界面形貌模型最大等效

应力柱状图

Ｆｉｇ．１３　Ｍａｘｉｍｕｍｅｑｕｉｖａｌｅｎｔｓｔｒｅｓｓｏｆｄｉｆｆｅｒｅｎｔｉｎｔｅｒｆａｃｅ

ａｃｔｉｖｅｄｉｆｆｕｓｉｏｎｂａｒｒｉｅｒｃｏａｔｉｎｇａｆｔｅｒ９５０ ℃ ｈｅａｔｓｈｏｃｋ

ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ

３　结　论

（１）在温度急剧变化过程中，扩散障内应力

水平较高的区域主要出现在 Ａｌ２Ｏ３ 层，特别是

Ａｌ２Ｏ３ 层中段、非平整界面的尖点、拐点处以及曲

面的凹凸不平处。

（２）扩散障内应力值随 Ａｌ２Ｏ３ 层和Ｚｒ层的

增大减小，且Ａｌ２Ｏ３ 层厚度变化对应力的影响比

Ｚｒ层的影响大。

（３）非平整界面扩散障结构的最大等效应力
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比平整界面扩散障结构的最大等效应力高约

１０００ＭＰａ，因此说明非平整界面的扩散障结构

在温度急剧变化过程中更易产生裂纹。
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