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I 

摘 要 

核能是一种重要的新能源，而核材料将是实现核反应堆安全、高效运行的重

要物质保障。核燃料元件（核燃料＋包壳）材料是核反应堆材料中的重要组成部

分。由于核燃料元件材料的研究受到苛刻的实验条件限制，通过大量实验尝试的

传统材料研究方法不适合于该材料的研发。为了设计高性能的核燃料元件材料，

有必要掌握相关的相图和热力学信息。本论文基于计算相图的方法 

(CALPHAD)，对核燃料元件材料常用元素组成的体系进行了热力学优化与计算，

并在此基础上建立了核燃料元件材料的热力学数据库，主要研究工作如下： 

（1）基于文献报道的U-X (X: Pb, Sn, Ru, Re), Pu-X (X: Pb, Ru, O)和Th-X (X: 

Re, O) 各个二元系的热力学参数和实验相图信息，首次优化与计算了U-X (X: Pb, 

Sn, Ru, Re), Pu-X (X: Pb, Ru, O)和Th-X (X: Re, O) 共计9个二元系的相图。根据本

研究所得的热力学参数，可以计算该系列二元系的相图及相关热力学性能。 

（2）基于文献报道的U-Mo-X (X: Cr, Nb, Ti, V, Zr), U-B-X (X: Cr, Fe, Mo, W), 

U-C-X (X: Al, B, Fe, Si), U-Cr-Nb, Fe-Nb-Zr和Fe-Sn-Zr等各个三元系的实验相图

信息，首次优化与计算了共计16个三元体系相图，并利用完整的基础二元系的评

估结果，外推计算了Fe-Nb-Sn, Nb-Sn-Zr, U-Th-O和U-Pu-O等4个三元系的相图。

根据本研究所得的热力学参数，可以计算该系列三元系的相图及相关热力学性

能。 

（3）综合本人硕士和博士的研究成果，并收集国内外期刊上的相关热力学

研究报道，初步建立了包括U, Pu, Th, Al, B, C, Co, Cr, Cu, Fe, Mg, Mn, Mo, Nb, Ni, 

O, Pb, Re, Ru, Si, Sn, Ti, V, W, Zr等共25个元素组成的核燃料元件材料的热力学

数据库，并举例探讨了数据库在核燃料元件材料设计中的应用。 

该热力学数据库所含信息量巨大，利用该数据库可以计算稳态与亚稳态相

图、各种热力学性质、模拟合金平衡和非平衡状态下的凝固过程等。利用这些信

息，可以为核燃料及包壳材料的合金设计提供重要的理论依据。 

 

关键词： 核燃料元件； CALPHAD；  材料设计 
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II 

Abstract 

Nuclear energy is an important kind of new energies, and it is an important 

guarantee for the secure and highly efficient operation of the nuclear reactors. Nuclear 

fuel element ( nuclear fuel + cladding) materials are the vital part of nuclear materials. 

However, due to the rigorous restriction of the experimental conditions for the nuclear 

fuel element material, the traditional trial and error method is not useful for the 

investigation of the nuclear fuel element materials. In order to design high-powered 

nuclear fuel element material, knowledge of phase diagrams and thermodynamic data 

of the involved systems are crucially necessary. Based on the Calculation of Phase 

Diagram (CALPHAD) method, thermodynamic calculation and optimization on the 

systems consisting of common elements used in nuclear fuel element materials are 

carried out, and the thermodynamic database for nuclear fuel element materials is 

built, which is described as follows: 

(1) Thermodynamic description of the U-X (X: Pb, Sn, Ru, Re), Pu-X (X: Pb, Ru, 

O) and Th-X (X: Re, O) binary systems were firstly optimized by using the 

CALPHAD method based on critically evaluated experimental data. Phase diagrams 

and thermodynamic properties can be calculated from the obtained thermodynamic 

parameters in this work. 

(2) Based on the critically evaluated experimental data, the U-Mo-X (X: Cr, Nb, Ti, 

V, Zr), U-B-X (X: Cr, Fe, Mo, W), U-C-X (X: Al, B, Fe, Si), U-Cr-Nb, Fe-Nb-Zr and 

Fe-Sn-Zr ternary systems were firstly assessed according to the experimental data.  

And by combining with the optimized parameters of binary systems, the Fe-Nb-Sn, 

Nb-Sn-Zr, U-Th-O and U-Pu-O ternary systems were extrapolated for the first time. 

Phase diagrams and thermodynamic properties can be calculated based on the 

obtained thermodynamic parameters in this work. 

(3) By combining the optimized systems in this work and literature, the 

thermodynamic database of nuclear element materials was built, which included U, 

Pu, Th, Al, B, C, Co, Cr, Cu, Fe, Mg, Mn, Mo, Nb, Ni, O, Pb, Re, Ru, Si, Sn, Ti, V, W 
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III 

and Zr. And the application of the database for the nuclear fuel element is discussed in 

this work. 

The information included in this database is huge, the stable and metastable phase 

diagrams, thermodynamic properties and simulated solidification process of alloys 

can be calculated based on the database. Such information can provide important 

theoretic evidence for design of nuclear fuel and cladding materials. 

 

Key Words: Nuclear fuel element, CALPHAD, Design of material
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第一章 绪论 

 1 

第一章 绪论 

1.1 我国核能的重要地位及发展现状 

能源是人类生存和发展的重要物质基础，电力作为人类社会生产和生活中

重要的能源，已经成为现代国民经济发展的命脉[1]。早在 2000 年，中国发电电

量已经超过法国、英国、加拿大、德国、俄罗斯和日本，居世界第 2 位。进入新

世纪以来，电力工业进入了历史上的高速发展阶段，2004 年全国发电装机容量

突破 4 亿 kW，2005 年超过了 5 亿 kW，2006 年接近 6 亿 kW，发电量达到 2.8

万亿度。中国已经成为世界上名副其实的电力生产和消费大国，但人均值仅为世

界平均值的一半[2]。 

然而，近些年来，电力供应紧张一直是我国电力工业所面临的 大问题，中

国能源问题面临严峻的挑战，主要表现在以下几个方面[2]：（1）能源供需矛盾极

为尖锐，按 2020 年我国 GDP 翻两番的经济发展目标估计，我国能源发展估计只

能翻一番，无法满足经济发展的需求；（2）能源需求与人均能源资源不足之间存

在较大矛盾，中国人均能源资源占有量低，能源和资源的地理分布极不平衡，这

些问题都制约着中国经济的高速发展；（3）能源结构不合理，目前我国电力供应

主要由煤电、水电和核电组成，其中，煤电占发电总量 74%，而核电仅占 1.6% [3]。

随着经济的发展，作为第三大能源生产国和第二大能源消费国，中国的环境问题

日趋严重。大量燃煤造成严重的环境污染，还产生严重的温室气体问题。中国已

经成为世界上 SO2 排放的第一大国和温室气体排放的第二大国[1]。因此，在 2010

年的哥本哈根全球气候会议上，中国提出减排 45％的艰巨目标[4]。为应对上述挑

战，我国必须采取积极措施，开拓能源供应的新增长点，逐步改变目前不合理的

能源结构。 

现在，全世界已经达成共识，核能作为一种非常具有潜力的清洁能源，是可

以大规模替代常规能源的 现实选择。国务院制定了大力推进核电发展的方针，

提出了核电中长期发展规划，明确2020年我国核电装机容量应达到40GWe左右，

这意味着届时约占全国总装机容量的 4%。这需要在今后 10 年期间新开工建设

30 台左右的百万级核电机组，要求从现在起每年要开工建设 2~3 台百万千瓦级
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的核电机组[2]。但是，由于我国核电起步晚，整个国家的核电产业发展还处于初

级阶段[1]，要实现核能的可持续发展，解决我国的能源问题，还需要进行大量的

工作。其中，核材料的研发不仅是实现核能的可持续发展的重要条件，而且是振

兴具有自主知识产权的中国核能工业的重要基础。 

2011 年 3 月 11 日，日本发生 9.0 级强烈地震，受地震引发的海啸的影响，

日本福岛县的福岛第一核电站发生放射性物质泄漏。日本政府已将本次核泄漏定

为 7 级重大核事故。日本福岛核电站泄漏事故，为全世界敲响了安全警钟，我国

“十二五”规划提出“要在确保安全的基础上高效发展核电”[5]，要实现这个目

标，需要加强核材料方面的基础科学技术研究，从根本上提高安全度，是合理、

高效、安全地发展我国核电事业的重要途径。 

1.2 核燃料元件材料的定义及面临的挑战 

1.2.1 核燃料元件材料的定义 

核能的产生需要在核反应堆内进行，利用易裂变核素发生可控的自持核裂变

链式反应的装置成为裂变反应堆，简称反应堆，如图 1.1 所示。由于反应堆技术

的发展，出现了多种多样的反应堆，分类方法也有许多种，但没有一种公认的分

类方法，常用的分类方法如按冷却剂类型分类有：（1）压水堆；（2）沸水堆；（3）

重水堆；（4）石墨水冷堆；（5）气冷堆等；按引起裂变的中子能量分类有：（1）

热中子反应堆；（2）快中子反应堆；（3）中能中子反应堆；按反应堆用途进行分

类，可分为动力堆、生产堆和研究堆三类。目前常用的反应堆主要有压水堆、沸

水堆、高温气冷堆和快中子增殖堆等[6]。 

无论是哪种核反应堆，它们都有一个共同的基本组成。以目前建造得 多的

热中子反应堆为例，它主要由核燃料元件、慢化剂、冷却剂、堆内构件、控制棒

组件、反射层、反应堆容器、屏蔽层构成[6]，其中核燃料元件是核反应堆内以燃

料为主要组成的结构 小的独立部件，是核反应堆的核心构件，主要有核燃料和

包壳组成，如图 1.2 所示。核材料，从广义来说，是指核工业及核科学研究

中所专用的材料的总称。它是核能建设的物质基础，它又是核能发展的先导，

两者相互依赖，又相互促进。同时，核材料研究、开发和应用的深度和广度反应
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