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摘　 要：基于热化力耦合机制构建了 ＴＧＯ 非线性氧化动力学模型，结合有限元仿真手段揭示了热障涂层界面
ＴＧＯ非线性生长过程中的热化力耦合机制。研究结果表明：相较于传统的 ＷＡＧＮＥＲ氧化模型，该模型可以描述
ＴＧＯ非均匀生长现象。耦合效应会对氧扩散起抑制作用，致使涂层 ＴＧＯ 界面波峰处厚度减少 １４ ６０％，波谷处减
少 １３ １０％，进而导致层间应力水平下降。该模型揭示了多场耦合效应下的 ＴＧＯ非线性生长和应力演化规律。
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　 　 航空发动机是衡量一个国家国防实力和科技水
平的重要标志，其性能提升对热端部件的高温热防

护技术提出了更高要求。热障涂层技术凭借其优异

的隔热性能，被广泛应用于航空发动机燃烧室和涡

轮叶片等热端部件［１３］。通常热障涂层系统共由 ４

层构成，由表及里依次为陶瓷层（ＴＣ）、氧化层
（ＴＧＯ）、粘结层（ＢＣ）、基底（ＳＵＢ）。高温环境中
ＴＧＯ在扩散作用下会持续生长。涂层制备过程中，
ＴＣ ／ ＢＣ之间会存在一定的粗糙度，这会导致氧化膜
厚度的非均匀增加。在 ＴＧＯ非均匀生长过程中，其
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体积的变化会受到周围材料的约束或受自身不协调

生长变形作用而产生较大的局部应力，这是导致涂

层内裂纹产生和剥落失效的主要原因。该过程涉及

多场耦合作用，即氧化反应会影响涂层体系的温度

场与应力场；温度场影响化学反应速率；应力场对元

素扩散产生较大的影响［４５］。因此，热障涂层界面氧

化过程是一个典型的热化力耦合过程。
传统的 ＷＡＧＮＥＲ 氧化模型难以描述由于界面

粗糙度导致的 ＴＧＯ 非均匀生长现象［６］。近年来，

热化力耦合理论的不断发展和完善为开展虑及多
场耦合效应的 ＴＧＯ 生长研究提供了基础和方法。
针对热障涂层界面氧化的热化力多场耦合问题，
ＬＯＥＦＦＥＬ等［７］基于大变形理论，开拓性地建立了热

障涂层界面氧化的热化力多场耦合粘塑性本构模
型。ＺＨＯＵ等［８］已经初步开展了 ＴＢＣｓ 界面氧化的
大变形热化力耦合理论研究。

需要指出的是，已有研究表明热化力耦合效
应会影响 ＴＧＯ生长和应力演化进程，然而对于影响
程度大小和作用机理尚不明确；鉴于此，本文基于连

续介质力学和热力学理论，构建 ＴＢＣｓ 界面氧化的
大变形热化力耦合本构模型，重点分析耦合效应
对动态界面氧化及应力演化的作用机理，为热障涂

层界面优化及其制备工艺设计提供了理论参考。

１　 热化力耦合模型

１． １　 ＴＧＯ生长的控制方程
基于 ＨＩＬＬＥ 等［９］的研究成果，为了方便描述

ＴＧＯ生长时粘结层变成氧化铝的过程，引入变量 ｎ
来描述界面附近局部区域 ＴＧＯ 的组分比，ｎ ＝ １ 表
示全部为ＴＧＯ，ｎ ＝ ０表示全部为粘结层即完全没有
被氧化，０ ＜ ｎ ＜ １ 表示粘结层部分被氧化成 ＴＧＯ。
由质量守恒定律可得，此区域剩下的铝的浓度即铝所

占组分为 １ － ｎ。ＴＧＯ生长过程中氧浓度 ｃ，ｍｏｌ·ｍ－３；
ＴＧＯ体积分数 ｎ的控制方程，如下式所示：

ｃ
ｔ
－ ·（Ｊ）＝ － Ｍζ（１ － ｎ）ｃ ， （１）

ｎ
ｔ
＝ ζ（１ － ｎ）ｃ  （２）

式中： 为梯度算子，ζ 为 ＴＧＯ 的反应速率常数，
ｍ３·ｍｏｌ－１·ｓ－１；Ｍ 为氧在 Ａｌ２Ｏ３ 中的摩尔浓度，
ｍｏｌ·ｍ－３。

扩散通量 Ｊ，ｍｏｌ·ｍ－２·ｓ－１与化学势 μ，Ｊ·ｍｏｌ－１

的关系，如式（３）所示：

Ｊ ＝ － ＤｃＲＴμ  （３）

式中：Ｄ 为扩散系数，ｍ２·ｓ－１；Ｒ 为理想气体常数，
Ｊ·ｍｏｌ－１·Ｋ－１；Ｔ为热力学温度，Ｋ。

基于热动力学理论，应力影响下的化学势，如式

（４）［１０］所示：
μ ＝ μ０ ＋ ＲＴｌｎＣｉ － Ωσｈ  （４）

式中：μ０ 为与应力无关的标准化学势，Ｊ·ｍｏｌ
－１；σｈ

为静水压力，ＭＰａ；Ω为偏摩尔体积，ｍ３·ｍｏｌ－１；Ｃｉ为
浓度分数。

扩散系数Ｄ依赖于热力学温度和应力状态的表
达式，如式（５）所示：

Ｄ ＝ Ｄｒｅｆｅ
Ｅａｃｔ
Ｒ

１
Ｔｒｅｆ
－ １C op yＴ ｅ

γΩσｈC oＲＴ  （５）
式中：Ｄｒｅｆ 为无应力作用下的扩散系数，ｍ

２·ｓ－１；Ｅａｃｔ
为扩散活性能，Ｊ·ｍｏｌ－１；Ｔｒｅｆ ＝ ２９８ １５ Ｋ 为参考温
度，γ为正无量纲系数，表示扩散活性能线性依赖于
静水应力的程度。

１． ２　 界面氧化多场耦合的本构方程
诸多研究表明，在热障涂层界面氧化过程中，

ＴＧＯ的生成会导致体积膨胀，目前国内外学者通常
使用 ＰＢＲ（ＰｉｌｌｉｎｇＢｅｄｗｏｒｔｈ Ｒａｔｉｏ）值，即发生氧化后
生成的氧化物与所消耗金属的体积比来描述这一现

象。ＬＯＥＦＦＥＬ等［７］研究表明，在热障涂层界面氧化

过程中，化学反应生成 Ａｌ２Ｏ３ 的 ＰＢＲ 值为 １ ２８，这
导致涂层内产生较大的生长应变和应力，因此需要

在大变形理论框架下定义 ＴＧＯ 生长过程中产生的
变形。假设热障涂层 Ａ０ 的表面积为 Ａ０，其氧化前
的状态为参考构型。经过时间 ｔ后发生氧化，此时其
氧化变形为 Ａｔ，表面积变为 Ａｔ，氧化后的状态为现
时构型。函数 ｘ ＝ χ（Ｘ，ｔ）将在 Ａ０上的任意物质点映
射为在 Ａｔ 里的空间点，则变形梯度 Ｆ 的定义，如式
（６）所示：

Ｆ ＝ Ｘχ  （６）
式中：Ｘ 为相对于 Ｘ 的梯度算子。根据标准 Ｌｅｅ 乘
式分解法，变形梯度 Ｆ分解为弹性变形梯度 Ｆｅ 和生
长变形梯度 Ｆｇ，如式（７）所示：

Ｆ ＝ ＦｇＦｅ  （７）
将 ＴＧＯ的自由生长视为各向同性生长，其生长

变形梯度，如式（８）所示：

Ｆｇ ＝
ｇ ０ ０
０ ｇ ０
０ ０







ｇ
 （８）

５４



内 蒙 古 科 技 大 学 学 报 ２０２６ 年 ３ 月　 第 ４５ 卷 第 １ 期

式中：ｇ为沿 ３ 个方向的伸长比，表达式如式（９）所
示：

ｇ ＝ １ ＋ β（ｃ － ｃ０） （９）
热障涂层 ＴＧＯ 生长过程中的力平衡方程可以

由动量守恒得到，并且不同构型下的平衡方程有所

区别，分别建立当时构型和参考构型的力平衡方程。

设单位质量 ρ 所受的体力矢量为 ｆ（ｘ，ｔ），由动
量守恒定律可得式（１０）：

ｄ
ｄｔ∫ｖρｖｄｖ ＝ ∫ｖρ

ｄｖ
ｄｔｄｖ

＝ ∮
ｖ
σｎｄａ ＋ ∫ｖρｆｄｖ

＝ ∫ｖｄｉｖσｄｖ ＋ ∫ｖρｆｄｖ  （１０）

在当前构形中 Ｅｕｌｅｒ 描述的运动方程，如式
（１１）所示：

ｄｉｖσ ＋ ρｆ ＝ ρａ  （１１）
式中：ｄｖ ／ ｄｔ ＝ ａ（ｘ，ｔ）为加速度。式（１１）也称为
Ｃａｕｃｈｙ第一运动律，亦称Ｃａｕｃｈｙ动量方程。其中 ｄｉｖ
为当前构形中的散度算子。

在参考构型中，设单位质量所受的体力矢量为

ｆ０（Ｘ，ｔ），则相应的动量守恒定律可写为：

∫
Ｖ０
ＰＮｄＡ ＋ ∫Ｖ０ρ０ ｆ０ｄＶ ＝

ｄ
ｄｔ∫Ｖ０ρ０ＶｄＶ

＝ ∫Ｖ０ρ０ＡｄＶ  （１２）

式中：Ｐ为第一类皮奥拉 基尔霍夫应力（简称 ＰＫ１，
ＭＰａ），Ｎ为参考构形中面积微元 ｄＡ的外法线，ＰＮ表
示 Ｐ和Ｎ二者间的点积。ｄＶ ／ ｄｔ ＝ ａ０（Ｘ，ｔ）则为参考
构形中质点的加速度，Ｖ为参考构形中质点的速度。
对式（１２）应用格林定理，则得到用非对称的两点张
量所表示的参考构形中拉格朗日描述下的运动方

程：

ＤｉｖＰ ＋ ρ０ ｆ０ ＝ ρ０ａ０  （１３）
式（１３）称为布辛涅斯克动量方程，其中 ＤｉｖＰ ＝
Ｘ·Ｐ表示参考构形中的散度。

Ｔ ＝ Ｆ－１Ｐ ＝ Ｆ－１ＪσＦ－Ｔ  （１４）
再将 ＰＫ２ 和 ＰＫ１ 之间的关系式（１４）代入式

（１３），则可给出通过 ＰＫ２ 表示的运动方程：
Ｄｉｖ（ＦＴ）＋ ρ０ ｆ０ ＝ ρ０ａ０  （１５）

式（１５）称为基尔霍夫动量方程，由柯西应力 σ 和
ＰＫ１的关系可知σ ＝ ＰＦＴ ／ Ｊ，将该式代入σ ＝ σＴ，得
到用 ＰＫ１ 所表示的等价对称性条件：

ＰＦＴ ＝ ＦＰＴ  （１６）

在热障涂层界面氧化过程中，ＴＧＯ 内的第二类
ＰＫ应力和弹性ＧｒｅｅｎＬａｇｒａｎｇｅ应变张量Ｅｅ之间的
关系由本构关系确定。从热力学第一定律和第二定

律出发，得到 ＴＧＯ的本构关系：

Ｔ ＝ ψ
Ｅｅ
 （１７）

式中：ψ为系统的 Ｈｅｌｍｈｏｌｔｚ自由能，Ｊ·ｍ－３，表达式
为：

ψ ＝ ＪＧ １
２ μ（Ｉ

ｅ － ３）＋ λ（ｌｎＪｅ）２ － μｌｎＪp yｅ 
（１８）

式中，Ｉｅ 表示 Ｇｒｅｅｎ应变张量的第一不变量。结合式
（１７）和式（１８），可得热障涂层界面氧化过程中涂层
内第二类 ＰＫ应力，ＭＰａ的表达式：

Ｔ ＝ ＪＧ μＩ ＋ （λｌｎＪｅ － μ）（Ｃｅ）－p y１  （１９）
式中：Ｉ为单位张量，（Ｃｅ）－１ 为弹性变形张量，可表
示为：

（Ｃｅ）－１ ＝ （Ｆｅ）－１·（ＦｅＴ）－１  （２０）
式中：（Ｆｅ）－１ 为弹性变形梯度张量的逆，（ＦｅＴ）－１ 为
弹性变形梯度张量转置的逆。

在大变形条件下，用 Ｃａｕｃｈｙ应力表示当时构型
的应力状态，度量每变形单位面积上的力。因此需要

将第二类 ＰＫ应力转换为柯西应力，ＭＰａ：
σ ＝ Ｊ－１Ｆ·Ｔ·ＦＴ  （２１）

２　 数值模拟

２． １　 几何模型与网格划分
热障涂层氧化界面一般是凸凹不平的，文章使

用平面应变模型，ＴＧＯ 层的几何形貌为理想余弦曲
线的一个周期，即：

ｙ ＝ １５ｃｏｓ（πｘ ／ ３０） （２２）
由于基底层对 ＴＧＯ生长的影响特别小，因此建

模过程中忽略基底。使用 ＣＯＭＳＯＬ Ｍｕｌｔｉｐｈｙｓ
ｉｃｓ６ ２０ 进行有限元模型，ＴＣ 层厚度为 １３５ μｍ，ＢＣ
层厚度为 １６５ μｍ，ＴＧＯ经过预氧化处理后会有一定
的厚度，取 １ μｍ。

图 １ 为建立的几何模型及网格划分，采用物理
场控制的三角形平面应变单元，单元数共 １４ ９６０
个，在 ＴＧＯ生长的关键区域做了网格加密处理以保
证求解的精度。该网格已通过网格无关验证。

２． ２　 材料参数和边界条件
假定 ＴＣ 层、ＴＧＯ 层、ＢＣ 层的材料都是各向同

性且均质，各层材料界面间连接紧密，不存在缺陷和

６４
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微裂纹。在建模过程中，除了必要的材料参数（如

杨氏模量、泊松比等）以外，由式（１）与式（２）可知，
扩散与反应系数对模型的准确性有较大的影响。为

便于计算，假定氧在各层的扩散系数为定值，仿真模

拟所需要的参数，如表 １ 所示。
有限元模型的边界条件包括 ＴＧＯ 生长模型的

边界条件和位移的边界条件。为了保证模型在左右

两侧的变形一致，在左右边界采用连续的周期性边

界条件；模型的底端 Ｙ方向位移固定，限制模型不发
生 Ｙ方向的移动；模型上表面自由，不做任何限制；
ＴＧＯ的初始值 ｎ为 １，ＢＣ和 ＴＣ 层为 ０；氧浓度在模
型底端为 ０；外界环境内的氧穿过 ＴＣ 层到达 ＢＣ 层
上表面，考虑到 ＴＣ层氧的渗透率较高，将氧浓度在
ＴＧＯ层的上表面设置为 １ ５５ ｍｏｌ·ｍ －３。文章主要
考虑恒温状态下 ＴＧＯ 的生长，故氧化温度固定为
１ ０００ ℃，氧化时间为 １ ０００ ｈ。

图 １　 几何模型及网格划分
Ｆｉｇ． １　 Ｇｅｏｍｅｔｒｉｃ ｍｏｄｅｌ ａｎｄ ｍｅｓｈｉｎｇ

表 １　 各层材料属性参数［１１１３］

Ｔａｂｌｅ １　 Ｍａｔｅｒｉａｌ ｐｒｏｐｅｒｔｙ ｐａｒａｍｅｔｅｒｓ ｏｆ ｅａｃｈ ｌａｙｅｒ［１１１３］

Ｅ ／ ＧＰａ ν Ｄ ／（ｍ２·ｓ－１） Ｒ ／（ｍ３·ｍｏｌ－１·ｓ－１） Ｍ ／（ｍｏｌ·ｍ－３）

ＴＣ ２２ ０． １２ － － －

ＴＧＯ ３２０ ０． ２５ ２． ０ × １０ －１３ １． ０ × １０ －４ １． １ × １０ －５

ＢＣ １１０ ０． ３３ ８． ０ × １０ －１３ １． ０ × １０ －４ １． １ × １０ －５

３　 结果与讨论

３． １　 ＴＧＯ生长分析
随着氧化过程的进行，在 ＴＧＯ 厚度不断增加的

同时，不均匀程度也在增强。波峰和波谷处的 ＴＧＯ
生长速率不同，如图 ２ 所示，在尖锐的波峰处厚度明
显大于平坦的波谷处，波峰处厚度达到波谷处的

１ ５５ 倍，这种现象是由于界面不同位置处曲率改变
造成的。界面凸起处会导致局部氧浓度更高。例

如，孤立颗粒整体被氧环境完全包围，而平坦表面仅

有一半区域暴露于氧化环境，凹面结构的氧暴露程

度则更低。因此，凸面区域的氧化扩散速率显著高

于凹面区域。在大曲率的尖锐波峰处，氧达到富集，

而在波谷处氧最少，因此氧富集的区域也就是 ＴＧＯ
生长速率较快的区域。在粗糙度较大的区域，涂层

加速生长，导致局部不稳定性增加，进而诱发更大的

应力，这一区域往往是裂纹萌生和扩展甚至涂层失

效剥落的位置。

７４



内 蒙 古 科 技 大 学 学 报 ２０２６ 年 ３ 月　 第 ４５ 卷 第 １ 期

图 ２　 是否考虑耦合效应 ＴＧＯ生长规律对比
Ｆｉｇ． ２　 Ｃｏｍｐａｒｉｓｏｎ ｏｆ ＴＧＯ ｇｒｏｗｔｈ ｂｅｈａｖｉｏｒ ｗｉｔｈ

ａｎｄ ｗｉｔｈｏｕｔ ｃｏｕｐｌｉｎｇ ｅｆｆｅｃｔｓ
（ａ）５０ ｈ；（ｂ）３００ ｈ；（ｃ）６００ ｈ；（ｄ）１ ０００ ｈ；
（ｅ）５０ ｈ（耦合）；（ｆ）３００ ｈ（耦合）；
（ｇ）６００ ｈ（耦合）；（ｈ）１ ０００ ｈ（耦合）。

如图 ３ 所示，ＴＧＯ生长动力学近似于抛物线规
律，即氧化初期，ＴＧＯ 生长速率较快，随着反应的进
行，生长速率趋于稳定。ＴＧＯ 生长规律与氧扩散的
机理有关。氧向内扩散的机理包括氧沿晶界扩散和

氧气通过陶瓷层的孔隙和裂纹扩散进入，氧沿晶界

扩散和表面扩散都属于短路扩散，这种短路扩散导

致 ＴＧＯ在氧化开始阶段的快速形成。而在稳定氧
化阶段，结构致密的 ＴＧＯ 对氧扩散起到屏障作用，
不断变厚的 ＴＧＯ 减缓了氧的扩散速率。耦合效应
下，ＴＧＯ总体生长趋势仍符合抛物线规律，但耦合
效应抑制了 ＴＧＯ的生长。

图 ３　 波峰和波谷处 ＴＧＯ生长情况
Ｆｉｇ． ３　 ＴＧＯ ｇｒｏｗｔｈ ｂｅｈａｖｉｏｒ ａｔ ｔｈｅ ｐｅａｋｓ ａｎｄ ｖａｌｌｅｙｓ

耦合效应对于 ＴＧＯ生长的影响，主要体现在应
力抑制了氧的扩散，从而抑制 ＴＧＯ 的生长。耦合作

用的微观机理为：在 ＴＧＯ 生长变形较大的区域，附
近的应力场发生畸变，提高了扩散的能量势垒，从而

抑制了氧的扩散。对比不考虑耦合效应的情况，耦

合效应使波峰处 ＴＧＯ 厚度减少了 １４ ６０％，波谷处
减少了 １３ １０％。以上分析表明，耦合效应在抑制
ＴＧＯ生长的同时，也提高了 ＴＧＯ 生长的非均匀程
度，由此推测耦合效应会提高涂层内的应力水平。

３． ２　 位移分析
新生成的 ＴＧＯ 会沿垂直于界面的内部晶界形

成，导致 ＴＧＯ层发生横向生长位移。ＴＧＯ ／ ＢＣ 界面
的 Ｘ方向位移，如图４所示。可以看出，Ｘ方向的位移
呈现反对称分布，即在波峰和波谷处始终保持为 ０，
在对称位置处位移大小相等、方向相反，Ｘ 方向的最
大位移发生在 ＴＧＯ的波峰和波谷之间。

图 ４　 ＴＧＯ ／ ＢＣ界面 Ｘ方向位移分布
Ｆｉｇ． ４　 Ｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎ ｏｆ Ｘ ｄｉｒｅｃｔｉｏｎ ｄｉｓｐｌａｃｅｍｅｎｔ

ａｔ ｔｈｅ ＴＧＯ ／ ＢＣ ｉｎｔｅｒｆａｃｅ

随着氧化过程的进行，Ｘ 方向的最大位移逐渐
增大至 ０ ０９６ μｍ，并且最大位移发生的位置从半高
宽位置不断向中心波谷处靠近。多场耦合效应影响

下，最大位移降低为 ０ ０８ μｍ。模型 Ｘ 方向位移的
发生条件符合 ＲＨＩＮＥＳＷＯＬＦ模型［１４］。ＲＨＩＮＥＳ 与
ＷＯＬＦ提出，只有当新氧化物沿垂直于界面的晶界
形成时，才会产生横向应变，且这一过程需要氧向内

扩散与金属离子向外扩散同时发生。此外，涂层氧

化过程中会出现褶皱现象，褶皱现象是应变能释放

的一种形式。褶皱的出现通常预示着氧化层即将发

生剥落失效。褶皱现象会因为 ＴＧＯ 波峰与波谷产
生的变形而加剧，仿真结果可以有力的解释实验中

观察到的褶皱现象。
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ＴＧＯ ／ ＢＣ界面的 Ｙ方向位移，如图 ５ 所示。

图 ５　 ＴＧＯ ／ ＢＣ界面 Ｙ方向位移分布
Ｆｉｇ． ５　 Ｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎ ｏｆ Ｙ ｄｉｒｅｃｔｉｏｎ ｄｉｓｐｌａｃｅｍｅｎｔ

ａｔ ｔｈｅ ＴＧＯ ／ ＢＣ ｉｎｔｅｒｆａｃｅ

Ｙ方向位移呈现对称分布。在不考虑耦合效应
情况下，最大位移达到 ０ ３４ μｍ，发生在 ＴＧＯ 波峰
处；最小位移为 － ０ ０２ μｍ，发生在 ＴＧＯ ／ ＢＣ界面的

波谷处。这种位移分布的结果加大了 ＴＧＯ 界面的
粗糙程度。由 Ｙ方向位移随着时间的变化曲线可以
看出，随着氧化过程的进行，波峰处的位移明显增

大，但波谷处 Ｙ方向的位移变化很小，且多场耦合效
应对波峰处抑制效果更显著。

３． ３　 应力分析
ＴＢＣ系统内的应力分布很大程度上受到涂层内

部层与层之间的结构波动情况的影响。ＡＰＳ 工艺沉
积表面需要足够的粗糙度以满足 ＢＣ 层的附着需
要，高粗糙度会增加层间界面的结合强度，但涂层在

服役过程中，ＴＧＯ 层的曲率会使刚性位移受到抑
制，从而产生局部应力。当基体粗糙度增加或 ＢＣ
层粗糙度降低时，ＢＣ 层中的内应力会增加。同时，
高温环境下波峰和波谷之间粗糙度增大会造成应力

集中现象并促使裂纹萌生。重点研究 １ ０００ ℃等温
氧化过程中由 ＴＧＯ 非均匀生长和各层之间材料参
数不匹配导致的应力演化，采用在当前构形的真实

应力（即柯西应力），来描述应力状态。ＴＧＯ ／ ＢＣ 层
Ｘ方向应力，如图 ６ 所示。

图 ６　 ＴＧＯ ／ ＢＣ层不同氧化时间 Ｘ方向应力分布
Ｆｉｇ． ６　 Ｘ ｄｉｒｅｃｔｉｏｎ ｓｔｒｅｓｓ ｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎ ｉｎ ｔｈｅ ＴＧＯ ／ ＢＣ ｌａｙｅｒ ａｔ ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ ｏｘｉｄａｔｉｏｎ ｔｉｍｅｓ

（ａ）５０ ｈ；（ｂ）３００ ｈ；（ｃ）６００ ｈ；（ｄ）１ ０００ ｈ；（ｅ）１ ０００ ｈ（耦合）。

　 　 拉应力集中在 ＴＧＯ ／ ＢＣ界面的波峰处；压应力集
中在 ＴＣ ／ ＴＧＯ界面的波谷处。在不同氧化时间下，Ｘ
方向的最大压应力总是位于 ＴＧＯ 层上界面的波谷
处，并且氧化 １ ０００ ｈ后最大可达 －７ ５８９ ＭＰａ。无论
ＴＧＯ层是否平坦，其横向生长变形总会引发应力，因
为生长变形会导致面内延伸，而这种延伸会受到 ＢＣ
层材料约束。因此，横向生长应变始终是应力产生的

关键因素。从 ＴＧＯ 波谷上界面至下界面过程中，压
应力开始减小并转变为拉应力，氧化 １ ０００ ｈ 最大拉
应力可达 １ ２７５ ＭＰａ，位于 ＴＧＯ ／ ＢＣ交界面处。

如图 ７ 所示，观察 Ｘ 方向应力时间曲线可得
到，随着氧化过程的进行，最大拉应力和压应力都在

不断增大。考虑耦合效应时，相比不耦合的情况，最

大拉应力减小了 １７ ３０％，最大压应力减小了
３ ６０％。这是由于耦合效应减小了 Ｘ 方向的应变，
从而改变了应力的分布情况。

涂层内部的平面应力及 ＴＣ ／ ＢＣ 界面韧性的退
化是引起 ＴＢＣ 失效的主要原因。拉应力引发沿
ＴＣ ／ ＴＧＯ界面在峰处及附近 ＴＣ层内的裂纹，同时随
着热暴露程度的加深，ＴＧＯ 层的生长导致涂层界面
发生应力逐渐增大，进而导致裂纹在非峰处的拉应

力集中区开裂。另外，涂层峰区发生界面分层也会

促进非峰区产生裂纹。因此，Ｙ 方向的应力是导致
裂纹萌生和扩展的主要原因。

９４
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图 ７　 ＴＧＯ ／ ＢＣ层 Ｘ方向最大拉应力和压应力随时间变化
Ｆｉｇ． ７　 Ｖａｒｉａｔｉｏｎ ｏｆ ｔｈｅ ｍａｘｉｍｕｍ Ｘ ｄｉｒｅｃｔｉｏｎ ｔｅｎｓｉｌｅ ａｎｄ ｃｏｍｐｒｅｓｓｉｖｅ ｓｔｒｅｓｓｅｓ ｉｎ ｔｈｅ ＴＧＯ ／ ＢＣ ｌａｙｅｒ

（ａ）最大拉应力；（ｂ）最大压应力。

　 　 如图 ８ 所示，为 ＴＧＯ 和 ＢＣ 层内的 Ｙ 方向的柯
西应力分布，图中红色部分为拉应力，蓝色为压应

力，可以看到拉应力主要分布在 ＴＧＯ ／ ＢＣ 界面，压
应力主要位于 ＴＧＯ 上界面；最大拉应力位于 ＴＧＯ ／
ＢＣ界面的波峰附近，最大压应力集中在 ＴＧＯ 上表
面的半高宽位置，这与 ＳＨＥＮ 等［１１］的研究结果相

符。逐渐增大的拉应力，是引起 ＢＣ ／ ＴＧＯ 界面分层
的关键因素。如图 ９ 所示，考虑多场耦合的情况下，
最大压应力为 － ３ １９５ ＭＰａ，相比于不耦合的情况增
加了 ８ ４０％，而最大拉应力为 １ ０６７ ＭＰａ，相比于不
耦合的情况减小了 １２ ５０％。

图 ８　 ＴＧＯ ／ ＢＣ层 Ｙ方向柯西应力分布
Ｆｉｇ． ８　 Ｙ ｄｉｒｅｃｔｉｏｎ Ｃａｕｃｈｙ ｓｔｒｅｓｓ ｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎ ｉｎ ｔｈｅ ＴＧＯ ／ ＢＣ ｌａｙｅｒ
（ａ）５０ ｈ；（ｂ）３００ ｈ；（ｃ）６００ ｈ；（ｄ）１ ０００ ｈ；（ｅ）１ ０００ ｈ（耦合）。

图 ９　 Ｓ ２２ 方向最大拉应力和压应力随时间的变化关系
Ｆｉｇ． ９　 Ｖａｒｉａｔｉｏｎ ｏｆ ｔｈｅ ｍａｘｉｍｕｍ ｔｅｎｓｉｌｅ ａｎｄ ｃｏｍｐｒｅｓｓｉｖｅ ｓｔｒｅｓｓｅｓ ｉｎ ｔｈｅ Ｓ２２ ｄｉｒｅｃｔｉｏｎ

（ａ）最大拉应力；（ｂ）最大压应力。
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高俊翔，等：热障涂层界面氧化大变形热化力耦合模型

　 　 如图 １０ 所示，从各层内 Ｙ方向应力分布可以看
出，ＴＧＯ和 ＢＣ层内的应力水平比 ＴＣ层内高一个数
量级，这是因为生长应变主要发生于 ＢＣ ／ ＴＧＯ 的界
面处，并且 ＴＧＯ主要成分氧化铝的弹性模量较大。

图 １０　 ＴＢＣｓ各层 Ｙ方向柯西应力分布
Ｆｉｇ． １０　 Ｙ ｄｉｒｅｃｔｉｏｎ Ｃａｕｃｈｙ ｓｔｒｅｓｓ ｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎ

ｉｎ ｖａｒｉｏｕｓ ｌａｙｅｒｓ ｏｆ ｔｈｅ ＴＢＣｓ
（ａ）ＢＣ ＋ ＴＧＯ层；（ｂ）ＴＣ层。

ＴＣ层内，ＴＧＯ层的压应力会驱动其自身发生面
外变形，从而导致 ＴＣ 层波谷区域的拉应力集中与
波峰区域压应力集中。拉应力主要在波谷处，最大

值为 １７３ ＭＰａ；压应力集中在波峰处，最大值为
３５９ ＭＰａ，ＴＣ层内大部分区域为拉应力。ＨＵ 等［１５］

的研究成果也证实了 ＴＢＣｓ 系统当中 Ｙ 方向的柯西
应力具有相近的结论。由于 ＴＣ 层是脆性材料，开
裂强度较低，所以虽然 ＴＣ 层内应力小于 ＴＧＯ 附近
区域，但仍有可能在应力集中处开裂导致破坏。

４　 结论与展望
从大变形理论出发，建立了热障涂层界面氧化

的大变形热化力耦合生长和破坏的理论模型，采
用有限元模拟了热障涂层界面氧化的 ＴＧＯ 形貌和
应力的演化规律，揭示了多场耦合效应导致的应力

协助扩散的作用机理，分析了 ＴＧＯ生长和应力演化
规律。通过研究分析，主要得出以下结论：

在高温服役环境下，ＴＧＯ 生长动力学符合抛物
线规律，并且氧在界面波峰处的扩散速率要大于波

谷处，导致 ＴＧＯ 呈现出非均匀生长，使得界面粗糙
度增大。Ｘ 方向位移呈现反对称分布，最大位移发
生在波峰和波谷之间，进而引发褶皱现象。耦合效

应对氧元素扩散起抑制作用，降低了 ＴＧＯ生长厚度
但提高了生长的非均匀性。热化力耦合的机制在
于应力通过改变化学势从而影响氧的扩散通量。氧

扩散过程中，自由扩散占主导地位，应力对氧扩散起

到了抑制作用。化学势是扩散的驱动力，应力对整

个体系做功，增加了体系的内能，所以扩散的驱动力

需要克服更高的能垒才能实现原子的迁移。

热障涂层界面氧化的生长应力随氧化时间而增

大，在 ＴＧＯ ／ ＢＣ界面的波峰附近，主要为拉应力；在
ＴＧＯ上表面的波谷处，表现为压应力；在 ＴＣ 层内，
最大拉应力位于波谷处，最大压应力位于波峰处。

耦合效应减缓了 ＴＧＯ的生长过程，从而使得涂层内
部应力水平总体降低。

研究建立了热障涂层界面氧化大变形的热化
力耦合理论，偏重于理论研究，实验验证需要在接下

来的研究中继续完成，且目前尚缺乏有效的实验手

段对耦合效应进行分析，将在未来构建热化力耦
合实验平台。同时，研究重点关注 ＴＧＯ 等温生长过
程的生长应力，缺乏热循环条件下 ＴＢＣｓ 中热失配
应力的分析以及蠕变效应对 ＴＢＣｓ 层间应力的影
响，需要在以后的工作中加以完善。
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