
  

孔隙率对五元陶瓷体系材料热导率的影响
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摘要：随着航空航天技术的发展，热端部件防护材料也需要满足更高的要求。本工作基于固相反应法和分子动力学

模拟研究（ZrxY（1-x/4）Ta（1-x/4）Ti（1-x/4）Er（1-x/4））O（x=0.2、0.544、0.672、0.796 和 0.92）五元陶瓷体系复合材料。采用

ZrO2（99.99%）、Y2O3（99.99%）、Ta2O5（99.99%）、Er2O3（99.99%）和 TiO2（99%）粉末作为原料，通过固相反应法制

备 （ZrxY（ 1-x/4）Ta（ 1-x/4）Ti（ 1-x/4）Er（ 1-x/4） ）O 复 合 材 料 。 用 LAMMPS 程 序 计 算 研 究   （ZrxY（ 1-x/4）Ta（ 1-x/4）Ti（ 1-x/4）

Er（1-x/4））O 陶瓷材料的导热性能。结果表明：在 200～900 ℃ 区间时通过实验和模拟获得的热导率变化趋势一致，

当 x=0.796 时热导率均达到最小值，证明了分子动力学模拟多元陶瓷材料热导率的可行性；同时研究了孔隙对热导

率的影响，发现元素配比与孔隙对热导率的影响存在一定的竞争关系。当孔隙率大于 6.67%时，孔隙率为主要影

响因素，当孔隙率小于 6.67%时，元素配比为热导率的主导因素。
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Effect of porosity on  thermal conductivity of quintuple element
ceramic system materials

CHEN Yuhui*,    JIANG Pengyang,    ZHANG Ruolin,    SUN Jiaxiang,    ZHANG Baiqiang,    ZHANG Yonghai

（School of Energy and Power Engineering, Zhengzhou University of Light Industry, Zhengzhou 450000, China）

Abstract:     With  the  development  of  aerospace  technology,  protective  materials  for  hot-end  components  have  reached  higher

requirements. In this paper, a （ZrxY（1-x/4）Ta（1-x/4）Ti（1-x/4）Er（1-x/4））O（x=0.2，0.544，0.672，0.796 和 0.92）quintuple element ceramic

system composite is studied based on the solid-phase reaction method and molecular dynamics simulation. By experimental means,

ZrO2 （99.99%）, Y2O3 （99.99%）, Ta2O5 （99.99%）, Er2O3 （99.99%） and TiO2 （99%） powder was used as raw material to prepare

（ZrxY（1-x/4）Ta（1-x/4）Ti（1-x/4）Er（1-x/4））O composite by the solid-phase reaction method. The thermal conductivity of （ZrxY（1-x/4）Ta（1-

x/4）Ti（1-x/4）Er（1-x/4））O ceramic material was investigated computationally using the LAMMPS program. The study result shows that a

consistent trend in the variation of the thermal conductivity is obtained by experiments and simulations at the interval of 200-900 °C.

The thermal conductivity reaches a minimum value at x = 0.796, which proves the feasibility of molecular dynamics simulation of

the thermal conductivity of multi-ceramic materials. Meanwhile, the effect of porosity on thermal conductivity was investigated, and

it is found that there was a competitive relationship between the elemental ratios and the effect of porosity on thermal conductivity.

When the porosity is larger than 6.67%,  the effect of the porosity is the main influencing factor. when the porosity is smaller than

6.67%, the elemental ratios are the dominant factors in the thermal conductivity.
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在高温推进和能源发电系统中，复杂的热化学

和热机械环境通常要求使用不同性能的材料组

合。材料的组合能够同时优化机械、热性能和耐腐

蚀性能，从而实现设计和系统性能的突破[1]。航空

航天领域常用热障涂层对热端部件进行防护，目前

应用最广泛的陶瓷层材料是 YSZ（yttria-stabilized
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zirconia，YSZ）。随着航空航天技术的发展，对推重

比的要求越来越高，发动机燃烧室的温度也随之提

高，未来发动机燃气温度极有可能超过 2000 ℃，而

材料表面温度也会超过 1500 ℃，因此对热端部件

的防护材料也提出了更高的要求[2-3]。YSZ 在超过

1200 ℃ 时不仅会发生相变，随着使用时间的延长，

材料晶粒也会发生烧结导致涂层的致密度提高，孔

隙率降低，热导率增大，不能有效地对热端部件实

行防护[4-6]。因此开发耐高温，低热导的新型隔热

陶瓷材料迫在眉睫。新型隔热陶瓷材料需要具备

以下特点：（1）材料本身具有低的热导率；（2） 热力

学稳定；（3）能产生具有一定比例且结构稳定的

孔隙[7]。

热导率是热障涂层材料重要的热物性参数之

一。稀土氧化物掺杂制备低热导率热障涂层是目

前主要研究趋势之一。Zhao 等 [8] 通过实验测得致

密的 8YSZ 在 1000 ℃ 下的热导率为 2.3 W•m−1•K−1；

Wang 等[9] 研究表明 ZrO2 掺杂 CeO2、Nd2O3 等材

料可以降低材料的热导率，提高相稳定性，但抗高

温烧结性能的改善不明显。在此基础上，学者们[10-13]

分别通过 Al2O3、CeO2、Gd2O3、Sc2O3 等多种稀土

氧化物共掺杂 ZrO2 代替 Y2O3 的单一掺杂，形成了

具有多点位错、晶格缺陷、互补效应的新型陶瓷材

料，可有效抑制相变，提高热稳定性，降低热导率，

同时提高材料的结合强度、耐磨性和断裂韧性。对

于锆酸镧（La2ZrO7）材料同样有研究人员研究其掺

杂性能，如 Shen 等 [14-16] 分别研究了 Ce4+、Gd3+和
Sm3+对 La2ZrO7 涂层性能的影响，发现掺杂会导致

La2ZrO7 涂层的晶格常数发生变化，晶体结构发生

畸变，并使晶体相更加稳定，使 La2ZrO7 涂层结构

发生更好的变化，从而获得更低的热导率、与基底

更加匹配的热膨胀系数、更好的热冲击寿命和热循

环寿命。以上研究发现，掺杂离子与 Zr4+半径的差

异越大，则会形成更多的氧空位和高浓度的晶格缺

陷，致使声子散射增强，材料的热导率降低。近年

来 ， 由 五 种 或 五 种 以 上 氧 化 物 组 成 的 高 熵 陶 瓷

（high entropy ceramics，HEC）受到越来越多的关

注，高熵陶瓷具有低热导率、良好的高温稳定性、

慢扩散速率和严重的晶格畸变等特性，其特点是金

属元素在阳离子位置存在固有的原子无序，导致成

分复杂，晶格畸变显著[17]。目前的低热导陶瓷材料

除 YSZ，只有 ZYTO 体系具有相变增韧和铁弹增韧

的特性，但其稳定相区狭窄、Ta 易偏析很难实际应

用 。 本 工 作 则 是 在 ZYTO 体 系 的 基 础 上 引 入

Ti4+替换部分 Zr4+，Er3+替换部分 Y3+制备出高熵陶

瓷，通过对比（ZrYTaErTi）O 陶瓷在不同配比下的

热物理性能，对该体系陶瓷进行筛选，以寻得具有

低热导、高温相稳定的陶瓷材料。分子动力学

（molecular dynamics，MD）模拟作为一种有效的材

料微观分析手段，在材料的热物性研究方面取得了

较大的进展，为研究材料的热物理性质提供强有力

的手段。目前分子动力学模拟低热导率研究最广

泛 的 掺 杂 材 料 是 6～ 8YSZ[18]、 烧 绿 石 结 构 的

La2Zr2O7 和 Gd2Zr2O7（GZ）[19- 20] 等，这些材料热导

率低的原因是具有高浓度的点缺陷，如取代原子所

产生的氧空位等。Schelling 等 [21] 通过 MD 模拟计

算了 YSZ 的热导率，并与实验数据进行比较，发现

其模拟是可行的。在此基础上，Wang 等  [22] 通过

MD 模拟 ScYSZ材料的导热系数，来探究掺杂元素

对 YSZ 热导率的影响，发现掺杂 Sc3+元素可以降

低 YSZ 的热导率。此外赵梦甜等[23]研究了纳米孔

对 YSZ 材料热导率的影响，发现孔隙的存在可以

增强声子散射并进一步降低块体 YSZ 的热导率。

本 工 作 研 究 200 ℃ 到 1200 ℃ 内 （ZrxY（1-x/4）

Ta（1-x/4）Ti（1-x/4）Er（1-x/4））O（x=0.2、0.544、0.672、0.796
和 0.92）陶瓷材料样品的热导率。用氧离子在系统

中的均方位移（mean square displacement，MSD）描

述氧离子在陶瓷样品内的振动强度来反应热导率

的 变 化 。 研 究 不 同 孔 隙 率 与 元 素 含 量 对 （Zrx
Y（1-x/4）Ta（1-x/4）Ti（1-x/4）Er（1-x/4））O 热导率的影响。

 1    实验方法及模拟

 1.1    实验方法

选 取 ZrO2（ 99.99%） 、Y2O3（ 99.99%） 、 Ta2O5

（99.99%）、Er2O3（99.99%）和 TiO2（99%）粉末作为

原 料 。 通 过 固 相 反 应 法 制 备 （ZrxY（1-x/4）Ta（1-x/4）

Ti（ 1-x/4） Er（ 1-x/4） ） O（ x=0.2， 0.544， 0.672， 0.796
和 0.92）复合材料，配比如表 1。

首先将粉末与丙醇混合，并在球磨机中研磨

10 h，然后在 120 ℃ 下干燥 12 h。将测量热导率的

样 品 在 220  MPa 下 压 制 成 粒 料 ， 置 于 高 温 炉 中

表 1    材料组成（摩尔分数/%）
Table 1    Composition of material （mole fraction/%）

Sample ZrO2 Y2O3 Ta2O5 Er2O3 TiO2

S1 0.2 0.2 0.2 0.2 0.2

S2 0.544 0.114 0.114 0.114 0.114

S3 0.672 0.082 0.082 0.082 0.082

S4 0.796 0.051 0.051 0.051 0.051

S5 0.92 0.02 0.02 0.02 0.02
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1600 ℃ 下烧结 20 h，然后将烧结的粒料加工成所

需的尺寸（ϕ12.7 mm×1 mm）。在 1500 ℃ 下进行热

蚀刻 2 h 以测量烧结样品的晶粒尺寸。通过 JEM-
ARM200F 型扫描电子显微镜观察材料的微观结

构，观察前需将陶瓷样品材料的测试面进行喷金

处理。

使用 LFA427 型激光闪光仪测量样品的热扩

散率，测量范围为 20～1100 ℃，间隔为 100 ℃。在

热扩散率测试之前，在样品的前后表面沉积一层石

墨薄膜，用于热吸收激光脉冲。每个样本在相应的

温度下测量三次，每 100 °C 记录一次数据。利用

阿基米德排水法测定样品的密度。导热系数由式

（1）获得：

λ = αρCp (1)

式中：λ 为导热系数；α 为样品的热扩散率；ρ 为样

品的密度；Cp 为比热。

复杂化合物的比热 Cp 在初始 100～500 ℃ 时

是由差示扫描量热仪测得，随后 600～1000 ℃ 的温

度则是根据 Neumann-Kopp 定律，通过拟合计算得

到的，拟合公式如式（2）所示：

Cp = a+bT + cT 2 (2)

式中：a、b 和 c 均为拟合常量。

固相合成法制备的陶瓷试样烧结后不可能是

完全致密的，因此热导率的计算值需要进一步修

正，修正公式如式（3）所示：

λ

λ0
= 1− 4

3
ρpore (3)

ρpore式中： 是烧结样品内部的孔隙率， λ0 为完全致

密样品的导热系数。

 1.2    模拟方法及模型

利 用 大 型 分 子 模 拟 软 件 包 LAMMPS 模 拟

（ZrxY（1-x/4）Ta（1-x/4）Ti（1-x/4）Er（1-x/4)）O（x=0.2、0.544、

0.672、0.796 和 0.92）陶瓷材料的热导率。在模拟

中，用 Born-Mayer-Buckingham 对势和静电相互作

用来描述原子间作用力。其中，由库仑项和 Ewald
项组成的长程相互作用描述静电相互作用，Born-
Mayer-Buckingham 对 势 用 来 描 述 短 程 相 互 作

用[24-25]，对势函数的具体描述如式（4）所示：

Ei j =
qiq j

ri j
+Ai jexp

(
−

ri j

Bi j

)
−

Ci j

r6
i j

(4)

Ai j Bi j Ci j

式中：rij 是第 i 个离子与第 j 个离子的相互作用距

离；qi、qj 是第 i 个离子与第 j 个有效离子的电荷，

对于 O2-、Zr4+、Y3+、Ta5+、Ti4+和 Er3+分别为−2、+4、

+3，+5 和+3；Eij 表示体系的总能量，其他参数如

、 和 从文献[26- 27] 中获得并列于表 2。
 

表 2    原子间的势参数

Table 2    Parameters for the interatomic potentials

Ions，i-j Ai j/eV Bi j/nm Ci j/（eV•nm6）

O2−_O2−
22764.3 0.0149 2.789×10−5

Zr4+_O2−
985.869 0.0376 0.0

Y3+_O2−
1325.6 0.0349 0.0

Ta5+_O2−
1502.11 0.03477 0.0

Ti4+_O2−
2131.04 0.03038 0.0

Er3+_O2−
1739.91 0.03389 1.927×10−5

Others       0.0 0.1 0.0
 
 

用 Material Studio8.0 构建了 6×6×50 的 t-ZrO2

单胞，如图 1 所示。Y3+、Ta5+、Ti4+和 Er3+离子在构

建模拟模型时随机取代 Zr4+离子，并产生相应数量

的氧空位以维持电中性。在模拟过程中，原子的初

始 速 率 是 从 给 定 温 度 下 的 Maxwell-Boltzmann
distribution 中随机选取的。该系统采用 Langevin
方 法 对 温 度 和 体 积 进 行 控 制 。 时 间 步 长 设 为

0.0001 fs，牛顿运动方程采用 Velocity-Verlet 算法

求解。以热导率的计算为例，所谓的“初始弛豫”

Zr Ta

Ti

Er

Y

O

 

图 1    物理模型

Fig. 1    Physical models
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计算分别在 NVT 和 NVE 系综下各进行 200000 步

（200 ps）以获得平衡系统，平衡模拟单元在模拟温

度 T（200、400、600、800、1000 ℃ 和 1200 ℃）下进

行 600000 步达到平衡状态，然后收集热力学信息

进行热导率的计算。

傅里叶定律计算导热系数，可用式（5）描述：

λ =
J

A∇T
(5)

∇T式中：λ 为导热系数；J 为热流； 为温度梯度；A 为

传热面积。

图 2 给出了热传导模型，其中中间层被定义为

换热区域，左端是热板，右端是冷板。换热区域垂

直于超级单体的 Z 轴。一般来说，固体材料的导热

系数取决于自由电子、声子和光子。根据动力学理

论，可得出对于（ZrxY（1-x/4）Ta（1-x/4）Ti（1-x/4）Er（1-x/4））O
陶瓷材料，其内部热输运是由声子载能的定向运动

决定[28]。

 2    结果与讨论

 2.1    样品表征

烧结样品的晶粒尺寸是影响材料相结构和热

物理性能重要参数之一，因此，对五种样品进行了

SEM 表征，热蚀刻后的烧结样品的 SEM 形貌如

图 3 所示。通过 Image J 软件对五种样品的孔隙率

进行计算，发现所有样品的孔隙率均低于 5 %，致

Z

Heat

source

Heat

sink

Heat

source

Heat

sink
Heat flux JHeat flux JBoundaryBoundary

 

图 2    热通量示意图

Fig. 2    Illustration of heat flux

(a) (b)

10 μm 10 μm

10 μm 10 μm

10 μm

10 μm 10 μm

(c) (d)

10 μm 10 μm

(e)

10 μm
 

图 3    S1～S5 的 SEM 图 （a）S1；（b）S2；（c）S3；（d）S4；（e）S5
Fig. 3    SEM morphologies of S1-S5　（a）S1；（b）S2；（c）S3；（d）S4；（e）S5
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密度较高，所有样品的晶粒尺寸均大于 0.8 μm。

材料参数见表 3。文献[29] 研究表明，热导率对

晶粒尺寸存在依赖性。其原因是晶界对声子平均

自由程谱的限制。对于较小的晶粒，平均自由程大

于晶粒尺寸的声子更容易散射，从而降低传导热能

的能力。
 

表 3    材料 S1～S5的参数

Table 3    Parameters of S1-S5

Sample Element Density/（kg•m−3） Consistency/% Grain size/μm

S1 Zr0.2Y0.2Ta0.2Ti0.2Er0.2 6.57 98.5 4.35

S2 Zr0.544Y0.144Ta0.144Ti0.144Er0.144 6.2 97.8 7.35

S3 Zr0.672Y0.082Ta0.082Ti0.082Er0.082 6.21 96.9 5.45

S4 Zr0.796Y0.051Ta0.051Ti0.051Er0.051 5.72 96.6 4.84

S5 Zr0.92Y0.02Ta0.02Ti0.02Er0.02 5.15 96.2 3.98
 
 

 2.2    热导率

S1～S5 块体材料热导率如图 4 所示，其中，

S5 样品的热导率最高，均出现在 900 ℃ 条件下（实

验热导率约为 4.889 W•m−1•K−1，模拟热导率约为

6.567 W•m−1•K−1）。对比发现，通过模拟得到的热导

率数值要大于实验的结果。造成这种结果的其中

一个原因是多元陶瓷体系实验样品中含有大量的

点缺陷、裂纹、晶界和气孔等。模拟结果与实验结

果相比，模拟结果比实验结果大的原因是 MD 模拟

中理论模型只考虑了氧空位，没有加入点缺陷、裂

纹、晶界和气孔等缺陷，导致模型相较于实际样品

更加致密，没有晶界散射，使声子散射中心变少，因

而热导率较模拟值更低。声子的平均自由程较实

验值越大，则热导率比实验值也越大。声子的平均

自由程可用式（6）描述为[28]：

1
l(ω,T )

=
1

li(ω,T )
+

1
lp (ω)

+
1
lb

(6)

li(ω,T ) lp (ω)

lb

式中： 为声子-声子的平均自由程； 为点

缺陷散射所减少的平均自由程；   为晶界散射所减

少的平均自由程。

根据式（6）可知，点缺陷、晶界和位错等缺陷的

存在导致声子的数量增加，提高了声子碰撞的概

率，进一步增强了声子的散射，改变了声子的初始

传热方向并释放其能量。同时碰撞引起能量损失，

声 子 的 传 输 发 生 减 弱 或 终 止 ， 导 致 （ZrxY（ 1-x/4）

Ta（1-x/4）Ti（1-x/4）Er（1-x/4））O 陶瓷样品声子的平均自

由程减小，热导率降低，声子散射与热导率成反

比。 S5 的热导率最大，是因为 S5 掺杂氧化物的量

在几组样品中最少，具有更少的氧空位，使得 S5 的

声子散射较其他组弱，声子的平均自由程大。由于

原子间距较窄，较小的晶格参数可能会阻碍声子传

输，热导率的模拟结果比实验结果要大得多[30]。模

型尺寸（约 10～20 nm）比实际样品的尺寸小得多。

计算模型的尺寸限制也导致热导率相差较大[8, 31-32]。

从图 4（b）可以看出，S5 的测量值相较于其他

几组，增加的幅度较大，这是由于实验热导率是通

过样品的热扩散率、比热与密度的乘积计算获得。

其中 S1～S5 的热扩散率变化不大，而 S5 样品的比

热在 400 ℃ 以后出现剧增。结合图 3 可以看出，造

成这种变化的原因是 S5 试样内部存在较多的裂纹
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图 4    （ZrxY（1-x/4）Ta（1-x/4）Ti（1-x/4）Er（1-x/4））O 材料的热导率　（a）模拟结果；（b）实验结果

Fig. 4    Thermal conductivities of （ZrxY（1-x/4）Ta（1-x/4）Ti（1-x/4）Er（1-x/4））O materials　（a）simulation results；（b）experimental results
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和孔隙有关。

除缺陷外，声子数量与温度也有关系。通常情

况下，声子数与温度成正比，声子数与温度之间的

关系可用式（7）表示[33]：

n ∝ kBT (7)

n kB T式中： 为声子数； 为玻尔兹曼常数； 为温度。

通过对比图 4（a）、（b）可以发现，在 200～900 ℃
的范围内，模拟与实验得到的热导率的趋势基本相

同，都是从 200 ℃ 开始随着温度的增加热导率升

高，且均在 900 ℃ 下达到峰值，因此模拟研究是可

行的。根据公式（7）可知，在低温条件下，随着温度

的增加，声子数量逐渐增多，改善了声子之间的散

射强度，随着温度的增加声子的平均自由程也在增

加，使声子传热的能力增强，热导率随着温度的增

加而增加，而在温度升高到一定值时，声子的平均

自由程会达到极值，热导率趋于平缓。

热导率模拟结果反映出该模型声子平均自由

程达到极限时的温度为 900 ℃。在 900 ℃ 以后，

S1～S5 的热导率开始随着温度的升高而降低。热

导率的变化曲线在 900 ℃ 出现了一个拐点，这是由

于在温度达到 900 ℃ 后，温度的增加会使声子的平

均自由程减小[34]。同时，温度的升高使得声子获得

更多的能量，从而使声子与缺陷发生碰撞的几率大

大增加，声子散射增强，热导率出现下降趋势。在

声子的平均自由程达到最低时，热导率会降低到其

极限值。这与文献 [35] 中所描述的，即对于一般

固态晶体材料，热导率随温度的增加呈现先上升达

到峰值后降低到某一极限值的趋势一致。

 2.3    氧离子的均方位移

氧离子位移的平方与时间呈线性关系。用材

料体系中迁移的氧离子位移来判断系统中氧离子

的振动强度。（ZrxY（1-x/4）Ta（1-x/4）Ti（1-x/4）Er（1-x/4））

O 体系中 S1～S5 试样的氧离子在 900 ℃ 时的 MSD
曲线如图 5 所示。可以看出（ZrxY（1-x/4）Ta（1-x/4）Ti（1-x/4）

Er（1-x/4））O 体系的 MSD 斜率在 900 ℃ 时的关系

为：S5>S3>S1>S2>S4。结果表明：在 900 ℃ 时，（Zrx
Y（1-x/4）Ta（1-x/4）Ti（1-x/4）Er（1-x/4））O 体系中 S5 的氧离

子比其他几组样品的氧离子有更强烈的振动，传热

特性更强，导热系数最大。
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图 5    900 ℃ 样品 S1～S5 中 O2-均方位移

Fig. 5    MSD of O2- in samples S1-S5 at 900 ℃
 
 2.4    孔隙率

孔隙率是影响陶瓷材料热导率的重要因素之

一。为了研究孔隙率对（ZrxY（1-x/4）Ta（1-x/4）Ti（1-x/4）

Er（1-x/4））O 体系材料热导率的影响，通过在样品模

型上面开均匀的通孔，来探究其不同孔隙率下的各

样品的热导率。

通过移除（ZrYTaTiEr）O 模型中选定区域内的

原子来生成孔隙。孔沿模型的中心线排列，形成多

孔（ZrYTaTiEr）O。模型结构如图 6 所示，孔隙情

况如表 4 所示，所有开孔样品在相同温度下各样品

热导率随温度的变化如图 7 所示。由于 S5 模拟的

热导率结果与其他几组样品相比，受温度影响多

大，因此这里不讨论孔隙率对 S5 热导率的影响。

 

 

图 6    开孔后的模拟模型图

Fig. 6    Simulation model after opening hole
 

不同孔隙率下 S1～S4 在 200～1200 ℃ 的热导

率变化如图 7 所示，可以发现含孔隙的样品中，不

同 温 度 条 件 下 热 导 率 大 小 关 系 均 为 ：S3＞S1＞

S2＞S4，这与块体样品的热导率在各温度下的大小

关系一致，但含孔隙样品的热导率随温度变化趋势

开始发生变化，即从 200 ℃ 开始，样品的热导率随

着温度的升高而逐渐减小。产生这样的原因由公

式（5）可以看出，声子数量随温度的升高而增加，同

时由于样品中孔隙的存在，同样可以增加声子的数

量，并且孔隙这种缺陷可以增加声子碰撞的概率，

第 2 期 孔隙率对五元陶瓷体系材料热导率的影响 71



改变声子的传播方向，释放能量后使得热导率下

降。即孔隙的存在增大了其附近的声子散射，降低

声子的平均自由程从而降低热导率。

通过对比相同温度下各样品热导率随孔隙率

增加的变化趋势，可以发现，在固定温度下，随着孔

隙率的增加，热导率下降，但前后下降的幅度（斜

率）有所不同，即从孔隙率为 1.67%开始，随着孔隙

率的增加，热导率开始出现缓慢下降的趋势，在孔

隙率达到 6.67%后，热导率随孔隙率的增加而下降

的趋势开始趋于稳定，因此可以推测在孔隙率为

6.67%前后，元素组成与孔隙率对热导率的影响存

在竞争关系，即在孔隙率小于 6.67%时，热导率受

孔隙率的影响程度不大，主要是由元素组成决定热

导率，而在孔隙率大于 6.67%时，主导热导率的因

素转为孔隙率，因此热导率随孔隙率增大而降低。
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图 7    不同孔隙率下 S1～S4 在 200～1200 ℃ 的热导率变化图 （a）200 ℃；（b）400 ℃；（c）600 ℃；（d）800 ℃；（e）1000 ℃；
（f）1200 ℃；

Fig. 7    Thermal  conductivities  of  S1-S4  at  200 ℃  to  1200 ℃  with  different  porosities　 （ a）200 ℃； （b）400 ℃； （ c）600 ℃；
（d）800 ℃；（e）1000 ℃；（f）1200 ℃；

 
 3    结论

（1）通过比较实验和模拟的块体（ZrxY（1-x/4）

Ta（1-x/4）Ti（1-x/4）Er（1-x/4））O 陶瓷材料的热导率发现，

（Zr0.796Y0.051Ta0.051Ti0.051Er0.051）O 的导热系数最低

（ 900 ℃ 实 测 为 1.935  W•m−1•K−1， 900 ℃ 模 拟 为

（6.123 W•m−1•K−1），隔热效果最好。

（2）通过比较样品模拟与实验的热导率，发现

其在 200～900 ℃ 的趋势相同，即都从 200 ℃ 开始

持续增加，在 900 ℃ 达到峰值，可以说明此模拟是

可行的。

（3）对于不同孔隙率下的（ZrxY（1-x/4）Ta（1-x/4）

Ti（1-x/4）Er（1-x/4））O 陶瓷材料，孔隙与样品的元素

组成对热导率的影响存在竞争关系，孔隙率偏小

时元素组成对热导率的影响起主导作用，而孔隙

率大于某一定值时，孔隙成为主要影响热导率的因

素 ， 即 存 在 临 界 值 。 而 在 本 研 究 中 此 临 界 值 为

6.67%。 

表 4    （ZrxY（1-x/4）Ta（1-x/4）Ti（1-x/4）Er（1-x/4））O多孔体系

Table 4    （ZrxY（1-x/4）Ta（1-x/4）Ti（1-x/4）Er（1-x/4））O
porous system

Sample Pore size/ nm2
Amount Porosity/% Pitch-row/ nm

S1-S4 0.1×0.1 5 1.67 0.9

S1-S4 0.15×0.15 5 3.75 0.85

S1-S4 0.2×0.2 5 6.67 0.8

S1-S4 0.25×0.25 5 10.4 0.75

S1-S4 0.3×0.3 5 15 0.7
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