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ПРИМЕНЕНИЕ CALPHAD-МЕТОДА К РАСЧЕТУ
ФАЗОВОГО СОСТАВА ЛИТЕЙНОГО СВАРИВАЕМОГО

ЖАРОПРОЧНОГО КОРРОЗИОННОСТОЙКОГО
НИКЕЛЕВОГО СПЛАВА С ТАНТАЛОМ

Компьютерным моделированием термофизических процессов, основанных на расчетном
методе CALPHAD, оценено влияние тантала в исследованном диапазоне легирования от
1,0 до 10,0% (по массе) на фазовый состав многокомпонентной никелевой системы
Ni-16Cr-5Co-2,7Al-2,7Ti-4W-4Mo-0,015Zr-0,015B-0,09C. Представлены результаты рас-
четов количества и химического состава отдельных фаз в опытных сплавах с танталом в
исследованном диапазоне, в сравнении с исходным составом без тантала.
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Введение

Анализ химических составов современных
отечественных и зарубежных литейных жаропроч-
ных никелевых сплавов показал, что данный класс
материалов содержит тантал в довольно широ-
ком диапазоне (1–12%) по массе, что объясняет-
ся различным содержанием в них хрома, который
ограничивает растворимость тантала в γ-твердом
растворе никеля. Существенный прогресс в об-
ласти повышения характеристик жаропрочно-
сти литейных никелевых сплавов, особенно с на-
правленной и монокристаллической структу-
рой достигнут за счет легирования танталом, ко-
торый ранее в отечественных сплавах, не приме-
нялся из-за экономических соображений [1–5].
До настоящего времени информации по вли-

янию отдельных легирующих элементов на ко-
личество и химический состав фаз в многоком-
понентных никелевых системах явно недостаточ-
но. Вместе с тем, известно, что более половины
алюминия может быть замещено титаном, и что
небольшая часть хрома, кобальта, вольфрама и
других элементов, содержащихся в сплаве, связа-
на в γ′- фазе. При этом, более половины общего
количества ниобия и тантала может входить в
состав γ′- фазы (30–33%) и γ- твердого раство-
ра, при этом (0,2–0,3%) содержится в карбо-
нитридных фазах типа Nb(C, N), Ta(C, N), но ко-
личественной связи между химическим составом
сплава и составом фаз не установлено [2–4].
В последнее время для изучения этих вопро-

сов широко применяются различные прогнози-
рующие математические методы [6–11], а также
компьютерное моделирование процессов крис-
таллизации (охлаждения) или нагрева многоком-

понентных систем, основанное на расчетном ме-
тоде CALPHAD [12–13]. Компьютерное модели-
рование данных процессов позволяет проводить
прогнозирующие теплофизические расчеты ка-
чественного и количественного состава фаз для
конкретной многокомпонентной никелевой сис-
темы, а также оценить влияние нового вводимо-
го легирующего элемента, например тантала, на
количественный и качественный состав фаз.
Расчетный метод CALPHAD является эффек-

тивным инструментом для проведения достовер-
ных термофизических расчетов и получения не-
достающей информации, основанной на надеж-
ных физических принципах, что обладает рядом
значительных преимуществ по сравнению с из-
вестными методами математической статистики.

Постановка задачи

Целью настоящей работы является сравнитель-
ная оценка влияния тантала в исследованном
диапазоне легирования (1,0–10,0%) на каче-
ственный и количественный фазовый состав
многокомпонентной системы Ni-16Cr-5Co-2,7Al-
2,7Ti-4W-4Mo-0,015Zr-0,015B-0,09C (сплав
ЖС3ЛС, средний уровень легирования) с помо-
щью расчетного метода CALPHAD. Расчеты, по-
лученные методом компьютерного моделирова-
ния, позволят без проведения многочисленных
прямых экспериментов рассчитать температуры
выделения и растворения отдельных фаз, их тип,
количество и химический состав, оценить влия-
ние тантала в исследуемом диапазоне легирова-
ния на специфику распределения легирующих
элементов в составе фаз, а также с высокой сте-
пенью достоверности прогнозировать наиболее
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вероятный фазовый состав при окончательном
формировании структуры в опытных сплавах
после кристаллизации [14–17].

Анализ результатов

В таблицах 1 и 2 приведены данные, получен-
ные методом CALPHAD, по оценке влияния тан-
тала в исследованном диапазоне легирования (1,0–
10,0%) на температуры выделения фаз, их тип и
количество, которые с наибольшей вероятностью
сформируют структуру после кристаллизации
сплава системы Ni-16Cr-5Co-2,7Al-2,7Ti-4W-
4Mo-0,015Zr-0,015B-0,09C.

Таблица 1 – Влияние тантала на тип и количество выделившихся фаз в сплаве системы
Ni-16Cr-5Co-2,7Al-2,7Ti-4W-4Mo-0,015Zr-0,015B-0,09C, рассчитанные методом CALPHAD

Результаты, приведенные в таблице 1 пока-
зывают, что с повышением содержания тантала в
исследованном диапазоне в сплаве вышеприве-
денной многокомпонентной системы количество
основной упрочняющей γ′- фазы увеличивается
на ∼ 15 %, по сравнению с исходным составом
без тантала.
Установлено, что суммарное количество кар-

бидной фазы практически не изменяется, однако
увеличивается более, чем в 2 раза, объемная доля
карбидов типа МС с 0,53% в составе без тантала
до 1,23% в составе, содержащем тантал 10,0% (по
массе). При этом объемная доля карбидов типа

Таблица 2 – Влияние тантала на температуры выделения фаз в системе Ni-16Cr-5Co-2,7Al-2,7Ti-
4W-4Mo-0,015Zr-0,015B-0,09C, рассчитанные методом CALPHAD

Тип и объемная доля выделившихся фаз для температуры 20 °С, % (масс.) 

Та, % γ γ′ МС М23С6 М3В2 

0,0 59,33 38,20 0,53 1,76 0,18 

1,0 57,87 39,65 0,60 1,70 0,18 

2,0 56,35 41,17 0,68 1,62 0,18 

3,0 54,79 42,73 0,77 1,53 0,18 

4,0 53,12 44,40 0,86 1,44 0,18 

Тип и объемная доля выделившихся фаз для температуры 20 °С, % (масс.) 

Та, % γ γ′ МС М23С6 М3В2 

5,0 51,30 46,22 0,94 1,36 0,18 

6,0 49,42 48,10 1,01 1,29 0,18 

7,0 47,52 50,00 1,07 1,23 0,18 

8,0 45,61 51,91 1,13 1,17 0,18 

9,0 43,69 53,83 1,18 1,12 0,18 

10,0 44,54 52,98 1,23 1,07 0,18 

 

Температуры растворения (выделения) фаз, °С 

Та,% γ γ′ МС М23С6 М3В2 

0,0 1365,10 1293,76 1330,68 1042,87 1198,41 

1,0 1360,00 1290,42 1327,99 1039,36 1199,78 

2,0 1354,53 1286,35 1325,03 1034,07 1200,86 

3,0 1348,95 1281,51 1321,92 1027,21 1201,75 

4,0 1343,16 1275,90 1318,73 1019,29 1202,54 

5,0 1337,16 1269,55 1315,53 1010,80 1203,25 

6,0 1330,94 1262,48 1312,36 1001,95 1203,91 

7,0 1324,49 1254,74 1309,24 991,51 1204,50 

8,0 1317,81 1246,37 1306,19 979,06 1205,00 

9,0 1310,89 1237,38 1303,22 963,67 1205,41 

10,0 1303,72 1227,80 1300,34 950,00 1205,70 
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М23С6 уменьшается более, чем в 1,5 раза.
Расчеты показывают, что с увеличением со-

держания тантала в исследованной многокомпо-
нентной никелевой системе, происходит измене-
ние соотношения в механизме карбидного уп-
рочнения в сторону образования большего ко-
личества карбидов типа МС. При этом происхо-
дит торможение процесса образования менее тер-
модинамически стойких карбидов типа М23С6 с
выделением большего количества более благо-
приятных и термически стабильных карбидов
типа МС (табл. 1).
Из рисунка 1 и таблицы 2 видно, что с повы-

шением содержания тантала в исследованной
многокомпонентной никелевой системе темпе-
ратура выделения карбидов типа МС несколько
снижается, а боридов типа М3В2 незначительно

Рис. 1. Влияние тантала на температуры выделения
карбидов и боридов в сплаве системы Ni-16Cr-5Co-3Al-

3Ti-4W-4Mo-0,015Zr-0,015B-0,09C

Таблица 3 – Расчетный химический состав г- твердого раствора сплава системы Ni-16Cr-5Co-
3Al-3Ti-4W-4Mo-0,015Zr-0,015B-0,09C без тантала и с танталом

Химический состав γ- твердого раствора при 20 °С, % (масс.) Та,% 

(по массе) Ni Cr Co Al Ti Mo W Та C B/Zr 

0,0 62,08 23,13 7,43 0,51 - 3,89 2,96 - - -/- 

1,0 60,90 23,95 7,74 - - 3,68 2,81 0,92 - -/- 

2,0 59,20 24,83 8,07 - - 3,46 2,65 1,79 - -/- 

3,0 57,40 25,77 8,42 - - 3,25 2,49 2,67 - -/- 

4,0 55,70 26,39 8,82 - - 3,12 2,39 3,58 - -/- 

5,0 54,42 26,41 9,13 - - 3,06 2,47 4,51 - -/- 

6,0 53,32 26,37 9,31 - - 2,96 2,61 5,43 - -/- 

7,0 52,21 26,31 9,48 - - 2,86 2,76 6,38 - -/- 

8,0 51,10 26,23 9,65 - - 2,76 2,92 7,34 - -/- 

9,0 50,03 26,11 9,81 - - 2,66 3,09 8,30 - -/- 

10,0 48,88 26,06 9,98 - - 2,57 3,24 9,27 - -/- 

 

Рис. 2. Влияние тантала на распределение элементов в
составе г- твердого раствора сплава системы Ni-16Cr-

5Co-3Al-3Ti-4W-4Mo-0,015Zr-0,015B-0,09C

повышается, оставаясь при этом достаточно ста-
бильными. В то же время наблюдается заметное
снижение температуры выделения (растворения)
карбидов типа М23С6 во всем исследованном
диапазоне легирования. При этом расчеты также
показывают, что в фазовом составе опытных
сплавов вероятно выделение незначительного
количества  боридов типа М3В2 (∼ 0,18 %), тем-
пература выделения (растворения) которых с
увеличением содержания тантала до 10,0 % по
массе повышается на ∼ 7 °С, по сравнению с ис-
ходным составом без тантала.
В таблицах 3–6 и на рисунках 2–4 представ-

лены результаты расчетов наиболее вероятного
химического состава фаз после кристаллизации
многокомпонентной системы Ni-16Cr-5Co-3Al-
3Ti-4W-4Mo-0,015Zr-0,015B-0,09C без тантала и
с танталом в исследованном диапазоне легирова-
ния (1,0–10,0%) по массе.
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Сравнительные результаты таблицы 3 и ри-
сунка 2 показали, что с повышением содержания
тантала в исследованном диапазоне (1,0–10,0%)
в сплаве вышеприведенной многокомпонентной
системы повышается его содержание в γ-твер-
дом растворе и его химический состав изменяет-
ся. Результаты расчетов по распределению леги-
рующих элементов в γ- твердом растворе на ос-
нове никеля показали, что в его составе присут-
ствуют: хром (23–26%), кобальт (7–9%), которые
по своему содержанию почти в 1,5–2 раза выше
их среднего содержания в сплаве (Cr – 16,0%)
и (Co – 5,0%) соответственно. Содержание мо-
либдена и вольфрама в твердом растворе незна-
чительно ниже, чем их содержание в составе сред-
него уровня легирования. С увеличением содер-
жания тантала повышается его содержание в со-
ставе γ- твердого раствора во всем исследован-
ном диапазоне легирования. Так, при содержании
тантала 10% по массе его концентрация в
γ-твердом растворе составляет 9,27%. При этом
наблюдается повышение концентрации хрома на
∼ 3% и кобальта на ∼ 2% при снижении никеля
на ∼14% (см. табл. 3).
Анализ результатов таблицы 4 и рисунка 3 пока-

зал, что с повышением содержания тантала в иссле-
дованном диапазоне (1,0–10,0%) в сплаве системы
Ni-16Cr-5Co-3Al-3Ti-4W-4Mo-0,015Zr-0,015B-0,09C
изменяется химический состав γ′-фазы.
Расчеты показывают, что тантал являясь

γ′- образующим элементом, входит в состав
γ′- фазы. При этом следует отметить, что, тантал
влияет на общее количество выделяющейся
γ′-фазы в опытных составах (см. табл. 1) и замет-
но изменяет ее химический состав (табл. 4), тем
самым улучшая термическую стабильность за счет
повышения температуры полного растворения в
γ- твердом растворе (табл. 2).

Таблица 4 – Расчетный химический состав γ′-фазы

Химический состав γ′- фазы при 20 °С, % (масс.) Та,% 

(по массе) Ni Cr Co Al Ti Mo W Та C B/Zr 

0,0 78,29 2,67 1,90 6,32 6,97 0,60 3,25 - - -/- 

1,0 77,22 2,31 1,79 6,19 6,72 0,49 2,80 2,48 - -/- 

2,0 76,22 2,01 1,71 6,04 6,48 0,39 2,39 4,76 - -/- 

3,0 75,25 1,76 1,64 5,90 6,25 0,31 2,02 6,87 - -/- 

4,0 74,29 1,55 1,59 5,74 6,02 0,26 1,73 8,82 - -/- 

5,0 73,36 1,37 1,55 5,57 5,79 0,22 1,55 10,59 - -/- 

6,0 72,49 1,22 1,50 5,40 5,56 0,19 1,43 12,21 - -/- 

7,0 71,66 1,10 1,46 5,24 5,35 0,16 1,32 13,71 - -/- 

8,0 70,88 1,00 1,43 5,08 5,16 0,14 1,23 15,08 - -/- 

9,0 70,13 0,91 1,40 4,92 5,08 0,12 1,14 16,30 - -/- 

10,0 69,93 0,89 1,37 4,86 5,00 0,11 1,12 16,72 - -/- 

 

Рис. 3. Влияние содержания тантала на распределение
элементов в составе γ′- фазы сплава системы Ni-16Cr-

5Co-3Al-3Ti-4W-4Mo-0,015Zr-0,015B-0,09C

Так, при содержании тантала 10,0% по массе,
его количество в составе γ′-фазы составляет
(16,72%). При этом снижается количество нике-
ля на ∼10%, а алюминия, титана и хрома по
∼ 2%. Количество кобальта остается стабильным,
в то время как постепенно снижаются концент-
рации молибдена и вольфрама.
Расчеты по распределению легирующих эле-

ментов в химическом составе γ′-фазе на основе
интерметаллида Ni3Al показало, что содержание
алюминия ∼ 6,3% и титана ∼ 6,9%, основных
γ′- образующих элементов, приблизительно в
2 раза выше, чем их содержание в составе сплава
среднего уровня легирования (Al ∼ 2,7%) и
(Ti ∼ 2,7%) соответственно. Наряду с кобальтом,
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в состав γ′-фазы входит вольфрам, содержание
которого несколько ниже, чем в исходном соста-
ве без тантала. Установлено, что при содержании
тантала 3,0% по массе концентрация его в соста-
ве γ′-фазы заметно повышается и составляет
6,87%. При дальнейшем увеличении содержания
тантала в диапазоне (3,0–10,0%) его концентра-
ция в составе γ′-фазы повышается более, чем в
2 раза (табл. 4, рис. 3).
Анализ результатов расчетов, приведенных в

таблице 5 и на рисунке 4 показал, что с повыше-
нием содержания тантала в исследованном диа-
пазоне (1,0–10,0%) в сплаве системы Ni-16Cr-
5Co-3Al-3Ti-4W-4Mo-0,015Zr-0,015B-0,09C хи-
мический состав карбидов типа МС существен-
но изменяется.
Расчеты показали, что тантал является мощ-

ным карбидообразующим элементом, так как
составляет основу карбидов типа МС. При этом
следует отметить, что положительно влияя на объем-
ную долю карбидов данного типа (см. табл. 1), тан-
тал существенно изменяет их химический состав
(табл. 5) и улучшает морфологию, что позитивно
повлияет на прочностные характеристики. Так,
расчеты состава карбидов типа МС показали, что
в их состав входят титан и вольфрам, концентра-
ция которых заметно снижается при содержании
тантала 1,0% по массе. Дальнейшее увеличение
содержания тантала в исследованном диапазоне
легирования (1,0–10,0%) приводит к существен-
ному снижению концентраций титана, а также
углерода в составе карбидов типа МС. При со-
держании в опытном составе тантала 10,0% он
является основой карбидов типа МС, при этом
концентрация вольфрама снижается почти в
50 раз.

Таблица 5 – Расчетный химический состав карбидов типа МС

Химический состав карбидов типа МС при 20 °С, % (масс.) Та,% 

(по массе) Ni Cr Co Al Ti Mo W Та Zr C 

0,0 – 0,87 – – 59,24 0,88 22,46 – 0,79 15,76 

1,0 – 0,70 – – 47,39 0,79 15,17 21,44 0,67 13,84 

2,0 – 0,52 – – 36,43 0,67 9,22 40,38 0,71 12,07 

3,0 – 0,36 – – 27,49 0,53 5,25 55,00 0,74 10,63 

4,0 – 0,25 – – 20,97 0,42 3,03 65,00 0,75 9,58 

5,0 – 0,17 – – 16,39 0,32 2,47 71,06 0,76 8,83 

6,0 – 0,12 – – 13,12 0,25 1,66 75,81 0,75 8,29 

7,0 – – – – 10,52 0,19 1,15 79,54 0,74 7,86 

8,0 – – – – 8,40 0,14 0,73 82,47 0,75 7,51 

9,0 – – – – 6,73 0,11 0,52 84,63 0,75 7,26 

10,0 –  – – 5,83 – 0,46 85,80 0,77 7,14 

 

Рис. 4. Влияние тантала на распределение элементов в
составе карбидов типа МС в сплаве системы

Ni-16Cr-5Co-3Al-3Ti-4W-4Mo-0,015Zr-0,015B-0,09C

Следует отметить, что с повышением содер-
жания тантала в исследованном диапазоне леги-
рования (1,0–10,0%), его концентрация в составе
карбидов типа МС на порядок выше, чем его со-
держание в опытных составах, что подтвержда-
ет его мощную карбидообразующую способность
к формированию карбидов типа МС.
Анализ результатов расчетов, представленных

в таблице 6 показал, что с повышением содержания
тантала в исследованном диапазоне (1,0–10,0%) в
сплаве системы Ni-16Cr-5Co-3Al-3Ti-4W-4Mo-
0,015Zr-0,015B-0,09C химический состав карби-
дов типа М23С6 не изменяется и остается ста-
бильным. Тантал не входит в состав карбидов
данного типа.
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При этом следует отметить, что снижая объем-
ную долю карбидов типа М23С6 и температуру
их выделения (см. табл. 1, рис. 1), тантал не влияет
на их химический состав (табл. 6). Так, при леги-
ровании танталом в исследованном диапазоне
(1,0–10,0%) химический состав карбидов типа
М23С6 остается стабильным, при этом его основу
составляют хром (∼ 70%) и молибден (∼ 20%),
что говорит о сильной карбидообразующей спо-
собности хрома к формированию карбидов данно-
го типа. При этом количество никеля, кобальта, вольф-
рама и углерода практически не изменяется.
Как отмечалось выше, в фазовом составе ис-

следованных опытных сплавов возможно выде-
ление небольшого количества (0,18%) боридов
типа М3В2 расчетного состава, которые содержат
хром в пределах (19,95–20,15%), молибден
(71,60–71,34%) и бор (8,16–8,17%).
Результаты приведенных расчетов хорошо согла-

суются с расчетными [6–10] и эксперименталь-
ными данными [1–4, 18, 19], полученными на из-
вестных промышленных жаропрочных никеле-
вых сплавах.

Выводы

1. С повышением содержания тантала в ис-
следованном диапазоне (1,0–10,0%) в сплаве
системы Ni-16Cr-5Co-3Al-3Ti-4W-4Mo-0,015Zr-
0,015B-0,09C количество γ′- фазы увеличивает-
ся на 15% по массе, при этом, также увеличивает-
ся содержание тантала и в химическом составе
γ′- фазы. За счет этого повышается температура
ее полного растворения в γ- твердом растворе
более, чем на 30 °С, а следовательно, повышается
ее термическая стабильность.

2. Суммарное количество карбидной фазы в
исследованной многокомпонентной никелевой
системе практически не изменяется при легиро-

Таблица 6 – Расчетный химический состав карбидов типа М23С6

Химический состав карбидов типа М23С6 при 200С, % (масс.) Та,% 

(по массе) Ni Cr Co Al Ti Mo W Та C B/Zr 

0,0 4,44 69,31 1,02 – – 19,93 0,18 – 5,12 –/– 

1,0 4,09 69,73 0,98 – – 19,87 0,21 – 5,12 –/– 

2,0 3,77 70,15 0,95 – – 19,79 0,21 – 5,13 –/– 

3,0 3,45 70,57 0,91 – – 19,69 0,25 – 5,13 –/– 

4,0 3,26 70,81 0,90 – – 19,63 0,27 – 5,13 –/– 

5,0 3,25 70,80 0,94 – – 19,60 0,28 – 5,13 –/– 

6,0 3,22 70,81 0,96 – – 19,57 0,31 – 5,13 –/– 

7,0 3,21 70,82 0,98 – – 19,52 0,34 – 5,13 –/– 

8,0 3,19 70,83 1,00 – – 19,48 0,37 – 5,13 –/– 

9,0 3,17 70,85 1,02 – – 19,43 0,40 – 5,13 –/– 

10,0 3,15 70,86 1,04 – – 19,38 0,44 – 5,13 –/– 

 
вании танталом в исследованном диапазоне, од-
нако увеличивается объемная доля термически
более стойких карбидов типа МС и уменьшается
количество менее стойких карбидов типа М23С6.

3. С повышением содержания тантала в ис-
следованном диапазоне легирования (1,0–10,0%),
его концентрация в составе карбидов типа МС
заметно повышается, при этом одновременно сни-
жаются концентрации титана и вольфрама, что
подтверждает мощную карбидообразующую спо-
собность тантала к образованию карбидов типа
МС на своей основе.

4. При легировании танталом в исследован-
ном диапазоне (1,0–10,0%) химический состав
карбидов типа М23С6 практически не изменяет-
ся. Тантал не входит в их состав, а основу карби-
дов данного типа составляет хром (∼ 70%). При
этом, в состав карбидов данного типа может вхо-
дить до ∼ 20% молибдена, а также незначитель-
ное количество никеля до 4,5%.
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Гайдук С.В., Кононов В.В. Застосування CALPHAD-методу до розрахунку фазового
складу ливарного зварюваного жароміцного корозійностійкого нікелевого сплаву з танталом

Комп’ютерним моделюванням термофізичних процесів, заснованих на розрахунковому
методі CALPHAD, оцінений вплив танталу в дослідженому діапазоні легування від 1,0 до
10,0% (за масою) на фазовий склад багатокомпонентної нікелевої системи Ni-16Cr-5Co-
2,7Al-2,7Ti-4W-4Mo-0,015Zr-0,015B-0,09C. Представлені результати розрахунків кількості
і хімічного складу окремих фаз в дослідних сплавах з танталом в дослідженому діапазоні,
порівняно з вихідним складом без танталу.

Ключові слова: ливарні жароміцні корозійностійкі нікелеві сплави, система легування,
кількість і склад фаз, γ- твердий розчин, γ′- фаза, карбіди, температури виділення і розчи-
нення фаз.
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Gayduk S., Kononov V. Application of CALPHAD-method for phase composition calculation
of cast weldable high-temperature corrosion-resistant nickel-base alloy containing tantalum

By computer modeling of thermal physical processes based on calculating method CALPHAD
there has been estimated tantalum influence within investigated alloying range from 1 to 10 %, by
mass, on phase composition of multi-component system Ni-16Cr-5Co-2,7Al-2,7Ti-4W-4Mo-
0,015Zr-0,015B-0,09C. The calculated results of quantity and chemical composition of separate
phases in the experimental alloys containing tantalum within the investigated range have been
represented in comparison with the initial composition, free of tantalum.

Key words: high-temperature corrosion-resistant nickel-base cast alloy, quantity and composition
of phases, γ- solid solution, γ′- phase, carbides, temperatures of phases precipitation and solution.




