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Sm2YbTaO7和 La2AlTaO7的热物理性能 
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河南工程学院 机械工程学院，郑州 451191 

摘要：采用固相反应法制备了 Sm2YbTaO7和 La2AlTaO7氧化物，并研究了其热物理性能。

Sm2YbTaO7和 La2AlTaO7氧化物在 20C ~ 1200C 范围内的平均热导率分别是 0.45 W/(mK) 和

1.71 W/(mK)，明显低于现役的氧化钇部分稳定氧化锆陶瓷 (YSZ)。与 La2AlTaO7 相比，

Sm2YbTaO7 较低的热导率可以归因于其取代原子与基质原子之间较高的原子质量差别，

Sm2YbTaO7 较高的热膨胀系数则可归因于其 A 位与 B 位离子之间较低的电负性差别。

Sm2YbTaO7 和 La2AlTaO7的热导率和热膨胀系数均满足热障涂层的要求，具有做为新型热障涂

层表面陶瓷层材料使用的潜力。 

关键词：热障涂层；热导率；热膨胀系数 

热障涂层已经被证明是降低汽轮机超合金部件表面温度、并在不熔化超合金基体的条件下实现

较高的能量转化效率的有效手段[13]。到现在为止，6 wt% ~ 8 wt% Y2O3稳定的氧化锆 (Y2O3 stabilized 

ZrO2，YSZ) 依然是汽轮机关键零部件热障涂层中使用最多的陶瓷材料[4,5]。然而在 1200C 以上，由

于烧结收缩和长期服役下的相变问题，YSZ 陶瓷已经难以满足热障涂层进一步发展的需要。在下一

代涡轮发动机中，随着推重比的进一步提高，发动机关键金属部件所面临的服役环境更为苛刻，工

作温度更高，工况也变得更加复杂[8,9]。鉴于 YSZ 陶瓷的烧结收缩及相变等缺点，开发低热导率和较

高热膨胀系数的新型热障涂层用表层陶瓷材料就显得十分重要[10]。 

近几年来，由稀土和铝元素组成的一系列复合氧化物已经被作为新型热障涂层表面陶瓷层候选

材料而得到研究[1115]。Zhou 等人的研究[11]表明，单斜相 Y4Al2O9 氧化物经过长时间热处理依然没有

相变发生，其在室温至 1000C 范围内的热导率随着温度升高而降低，最低热导率仅为 1.81 W/(mK)，
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明显低于 YSZ 陶瓷；同时在 300 K ~ 1473 K 之间的平均热膨胀系数约为 8.91 × 106 /K。与 YSZ 相

比，该氧化物同时表现出较低的密度和良好的抗烧结收缩性能，已经具备做为热障涂层表面陶瓷层

候选材料的潜力。Feng 等人[12]采用第一性原理对具有钙钛矿结构的 Ln2SrAl2O7 (其中的 Ln 代表稀土

元素) 型氧化物的热物理性能及力学性能进行了计算，结果表明：双层钙钛矿结构 Ln2SrAl2O7 (Ln = 

La, Nd, Sm, Eu, Gd 或 Dy) 的弹性常数 c11 和 c33与稀土元素离子半径成反比，其体积模量 B 均小于

200 GPa，剪切模量 G 在 95 GPa ~ 110 GPa 之间，杨氏模量 E 在 160 GPa ~ 270 GPa 之间，最低热导

率 k在 1.49 W/(mK) ~ 1.60 W/(mK) 之间，[100] 方向的热膨胀系数在 8 × 106 /K ~ 12 × 106 /K之间，

而 [001] 方向的热膨胀在 10.8 × 106 /K ~ 13.6 × 106 /K 之间。Abbas [13] 发现 La2Ti2Al9O19 的热导率

在 1.0 W/(mK) ~ 1.3 W/(mK) 之间，热膨胀系数在 8.0 × 106 /K ~ 11.2 × 106 /K 范围内，并在室温到

1600C 范围内表现出良好的相稳定性。Lu 等人的研究[14]表明磁铁铅矿 LnMgAl11O19 (Ln = La, Pr, Nd, 

Sm, Eu 或 Gd) 的杨氏模量与所添加稀土元素的离子半径关系不大，而热导率则随稀土元素离子半径

的减小而降低；其热导率在 1.4 W/(mK) ~ 1.6 W/(mK) 之间，较低的热导率主要与引入稀土离子在

晶格内部所产生的应变场及 AlO6 晶格扭曲增加声子散射有关；1000C 热膨胀系数在 10.5 × 106 /K ~ 

10.63 × 106 /K 之间，热膨胀系数主要与稀土离子引入后增大了 A 位与 B 位离子的电负性差有关[14]；

用 Sr2+、Zn2+、Ti4+、三价稀土离子或 Al3+ 掺杂后，磁铁铅矿 LnMgAl11O19 的热导率还可进一步降低，

热膨胀系数可进一步改善并表现出良好的高温相稳定性[15,16]；但该材料与尖晶石相 Yb3Al5O12 复合

后，其热导率在 2.6 W/(mK) ~ 3.9 W/(mK) 之间，热膨胀系数则处于 8.41 ×106 /K ~ 8.49 × 106 /K 范

围内[16]。Liu 等人[17]指出 Yb 掺杂 Ba2DyAlO5 依然保持钙钛矿结构，其热导率随 Yb 掺杂量的增加呈

现先降低后增大的趋势，最低为 1.02 W/(mK)，热膨胀系数高达 11.6 × 106 /K，并在室温至 1400C

范围内具有较好的相稳定性。这几种材料之所以具有较低的热导率，与其复杂的晶体结构、元素组

成及较高的原子量有直接关系[4,18]。 

相比之下，La2AlTaO7 同样具有较大的原子量、复杂的晶体结构及元素构成。研究表明 La2AlTaO7

具有良好的光催化反应活性[19]。然而，该氧化物的热物理性能却鲜有文献公开报道。该材料属于

A3+B3+
1B

5+
2O7 型氧化物。以 La2AlTaO7 为基础，本文尝试用 Sm3+和 Yb3+分别替代其中的 La3+和 Al3+，

采用固相反应法制备 La2AlTaO7 和 Sm2YbTaO7 氧化物，对其相组成及热物理性能进行研究。 

1 实验材料与方法 

本文以Ln2O3 (Ln = La、Yb和Sm，纯度 > 99.9，惠州瑞尔化学科技有限公司)、Al2O3 (纯度 > 99.9，

天津科密欧化学试剂有限公司) 和 Ta2O5 (纯度 >99.9，北京兴荣源科技有限公司) 为原料，采用传

统的固相反应法制备 La2AlTaO7 和 La3 TaO7 氧化物。 

首先根据化学式计算并称量所需的氧化物原料，将各原料在玛瑙研钵中充分混合，再将混合后

的适量粉末在模具中压制成 12.7 mm × 2 mm 的预制坯体。在固相法合成 La2AlTaO7 时，首先将

La2AlTaO7 预制坯体在 1400C 下连续两次烧结 10 h，两次烧结之间重新研磨使其尽可能地充分反应，

最后在 1600C 下保温 10 h 得到最终样品；而合成 Sm2YbTaO7 时则只需在 1600C 下保温 10 h 即可。 

用日本理学公司的 Rigaku D/max2000 型 X 射线衍射仪 (XRD) 分析合成固溶体的相组成。用

日本日立公司的 HITACHI/S4800 型场发射扫描电子显微镜 (SEM) 分析样品的显微组织；在分析

前，先将用细砂纸充分研磨后的样品在 1500C 下热腐蚀 2 h。用德国 Netzsch 公司的 DIL 402C 型高

温热膨胀仪测量样品在 20°C ~ 1200°C 范围内的热膨胀系数，样品尺寸约为 3 mm  4 mm  25 mm。

用阿基米德排水法测量样品的实际密度 ()。用德国 Linseis 公司的 LFA1000 型热导仪测量样品在

室温至 1200C 范围内的热扩散系数 ()；为避免激光穿过高温下半透明的样品，测量前在样品的上
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下两个表面均匀涂上一层石墨。 

以 Ln2O3、Al2O3 和 Ta2O5的比热为基础，用纽曼科普定律计算 La2AlTaO7和 Sm2YbTaO7的比

热 (Cp)。根据得到的热扩散系数、比热及密度，采用式 (1) 计算得到样品的热导率 (k)，采用式 (2) 

进一步排除样品气孔率 () 的影响得到最终热导率 (k0)： 

  pCk  (1)

3

4
1

0




k

k
 (2)

2 结果与讨论 

2.1 相结构及显微组织 

图 1 (a) 给出了本文所制备的 La2AlTaO7 和 Sm2YbTaO7 氧化物的 XRD 图谱。为便于对比，Li

等人[19]制备的 La2AlTaO7 的 XRD 图谱示于图 1 (b)。由图 1 可知，本文所合成的 La2AlTaO7氧化物

与文献 [19] 中报道的相应氧化物的 XRD 图谱完全一致，这表明本文成功合成了纯净的、具有单一

晶体结构的 La2AlTaO7。 

 

 
图 1 La2AlTaO7和 Sm2YbTaO7的 XRD 图谱 

Figure 1 XRD patterns of La2AlTaO7 and Sm2YbTaO7 

 

在 La2AlTaO7 的晶体结构中存在三种典型位置的离子，一种是歪曲立方顶点的 La3+ 离子，一种

是扭曲五角双锥点的 Al3+ 或 La3+ 离子，另一种是位于八面体的 Ta5+ 离子。其晶体结构的典型特征

是存在与正交轴平行的 Z 字形共角八面体链[20,21]。这一复杂的晶体结构有利于获得较低的热导率。

而 Sm2YbTaO7 则表现出典型的萤石晶体结构。Sm2YbTaO7 和 La2AlTaO7 均属于 Ln2B
3+

1B2
5+O7 型氧

化物[22]，而该类氧化物与也属 A2B2O7 型氧化物范畴[23,24]。 

A2B2O7 型氧化物的晶体结构与 A 位离子和 B 位离子的离子半径 RA/RB比直接相关。一般而言，

当 1.46 < RA/RB < 1.78 时易形成稳定的焦绿石结构，当 RA/RB < 1.46 时易形成萤石结构，而当 RA/RB > 

1.78 时则形成 La2Ti2O7型单斜相结构[25]。La3+、Sm3+、Yb3+、Al3+和 Ta5+的离子半径分别是 1.16 Å、

1.079 Å、0.985 Å、0.054 Å 和 0.068 Å，计算得到 Sm2YbTaO7和 La2AlTaO7 氧化物的离子半径比 RA/RB
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分别 1.33 和 1.90。因此，Sm2YbTaO7 呈现出典型的萤石晶体结构，La2AlTaO7表现出单斜相，这与

文献[19]报道的结果一致。 

图 2 所示为合成的 La2AlTaO7 和 Sm2YbTaO7 氧化物的显微组织。由图 2 可知，这两种氧化物均

具有较为致密的显微组织。测试表明，这两种氧化物的相对密度分别是 94.2% 和 96.2%。但两种氧

化物的晶粒大小不均匀。La2AlTaO7中，小晶粒尺寸约在 1 μm ~ 3 μm 之间，大晶粒尺寸约在 5 μm ~ 

10 μm 之间；而 La3TaO7中，小晶粒尺寸约为 1 μm ~ 3 μm 之间，大晶粒尺寸约为 3 μm ~ 5 μm 之间。 

 

 
图 2 (a) La2AlTaO7和(b) Sm2YbTaO7氧化物的扫描电镜照片 

Figure 2 SEM micrographs of (a) La2AlTaO7 and (b) Sm2YbTaO7 

 

图 3 Sm2YbTaO7和 La2AlTaO7的比热 
Figure 3 Specific heat capacity of Sm2YbTaO7 and 

La2AlTaO7 

图 4 Sm2YbTaO7和 La2AlTaO7的热扩散系数 

Figure 4 Thermal diffusivity of Sm2YbTaO7 and 
La2AlTaO7 

2.2 热导率 

采用纽曼科普定律计算得到的 Sm2YbTaO7和 La2AlTaO7的比热随温度的变化关系如图 3 所示，

显然，两种氧化物的比热均随温度的升高而逐渐增大，其中 La2AlTaO7 的比热明显大于 Sm2YbTaO7。

图中的曲线分别由式 (3) 和式 (4) 给出： 

La2AlTaO7：
2

p 5712.714900006.042446.0  TTC  (3)

Sm2YbTaO7：
2

p 30665.678700004.036702.0  TTC   (4)

Sm2YbTaO7 和 La2AlTaO7 氧化物的热扩散系数随温度的变化关系如图 4 所示。在室温至 1000C

之间，二者的热扩散系数均随温度升高而降低，表现出典型的声子导热机制。而在 1000C ~ 1200C

之间，热扩散系数则略微升高，这归功于高温下的辐射热传导。La2AlTaO7 和 Sm2YbTaO7 的热扩散
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系数分别在 0.62 m2/s ~ 0.92 m2/s 之间和 0.21 

m2/s ~ 0.42 m2/s 之间。 

根据两种氧化物的密度、比热和热扩散系

数，采用式 (1) 和式 (2) 计算得到的热导率示

于图 5。由图可知，在室温至 1000C 范围内，

二者的热导率均随温度升高而降低。当温度超过

1000C 时，热导率由于辐射传热的影响均略微

增加 [22]。Sm2YbTaO7 和 La2AlTaO7 在室温至

1000C 之间的平均热导率分别是 0.49 W/(mK) 

和 1.70 W/(mK)，很明显 Sm2YbTaO7 具有较低

的热导率，同时二者热导率明显小于 8YSZ。 

根据声子导热理论，无机非金属材料的晶格

热导率与声子平均自由程成正比。而氧化物晶格

中存在的取代原子、空位及错位等点缺陷可显著增加声子散射，从而降低声子平均自由程，进而降

低材料的热导率。Sm2YbTaO7 和 La2AlTaO7 可以看作是三价金属阳离子进入 Ta2O5 晶格而形成的固

溶体[26,27]。为了维持局部的电中性，三价金属阳离子进入 Ta2O5 晶格取代 Ta5+ 的位置时会引入氧空

位。该缺陷化学方程式用 KrögerVink 符号表示如下 (其中 "
TaLn  代表占据 Ta5+ 位置的 Ln3+ 离子，

..
oV 代表氧空位， x

oO 代表 O2)： 

x
o

..
o

"
Ta

OTa
32 3O2V2LnOLn 52    (5)

由此可以看出，Sm2YbTaO7 和 La2AlTaO7 晶格中的氧空位密度明显高于 8YSZ。因此，这两种氧化

物的热导率明显低于 8YSZ。 

此外，取代原子与基质原子之间离子半径与质量的差别也能有效增加声子的散射，从而降低声

子的平均自由程。取代原子对声子平均自由程的影响可用式 (6) 表示： 

2
4

4

3

p 4

1






 

M

M
c

v

a

l



 (6)

其中 a3、、、c、M 和 M 分别代表原子体积、声波横向速度、声子频率、原子密度、基质原子

平均原子质量间距及基质原子与取代原子之间的原子质量差别。 

由式 (6) 可知，基质原子与取代原子之间较大的尺寸及质量差别有助于降低声子的平均自由程，

从而有利于热导率的降低。Sm、Yb、La、Al 和 Ta 的原子量分别是 150.4、173、138.9、26.98 和 180.9，

(Sm + Yb) 与 Ta 之间的原子量差别是 142.5，(La + Al) 与 Ta 之间的原子量差别 15.02。因此

Sm2YbTaO7 中声子的散射程度明显大于 La2AlTaO7，因此其具有较低的热导率。 

2.3 热膨胀系数 

Sm2YbTaO7 和 La2AlTaO7 热膨胀系数随温度的变化关系如图 6 所示。很明显，二者的热膨胀系

数均与温度成正比。这是因为材料的热膨胀系数与晶格间平均间距密切相关。晶格振动随温度升高

而逐渐加强，原子间平均距离也会随温度升高而增大，因此二者的热膨胀系数与温度成正比。 

由图 6 还可以看出，Sm2YbTaO7 的热膨胀系数明显大于 La2AlTaO7。根据热膨胀理论，热膨胀

系数与材料晶格平均原子间距成正比，而原子间平均间距与晶格组成元素间离子键强密切相关，如

 
图 5 Sm2YbTaO7和 La2AlTaO7的热导率 

Figure 5 Thermal conductivity of Sm2YbTaO7 and 
La2AlTaO7 
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式 (7) 所示[28]： 











 
 4

)(
exp1

2
BA

BA
xx

I  (7)

其中 IAB是 A 位离子和 B 位离子间键强，xA和

xB分别代表A位离子和B位离子的平均电负性。

由式 (8) 可知，材料的热膨胀系数随 A 位离子

和B位离子间电负性差减小而增大。Sm3+、Yb3+、

La3+、Al3+、Ta5+ 和 O2 的电负性分别是 1.17、

1.2、1.10、1.61、1.5 和 3.44。在 SmYbTaO7和

La2AlTaO7 这两种氧化物中，A 位离子和 B 位离

子分别对应金属阳离子和氧离子，因此

SmYbTaO7 中 A 位离子与 B 位离子间电负性差

别明显小于 La2AlTaO7，故 SmYbTaO7 的热膨胀系数明显高于 La2AlTaO7。 

在 50C ~ 1200C 范围内，SmYbTaO7 和 La2AlTaO7 的平均热膨胀系数分别是 9.66 × 106 /K 和

8.03 × 106 /K。La2AlTaO7 的热膨胀系数虽然偏低，但依然接近 8YSZ，满足热障涂层对热膨胀系数

的要求。 

3 结  论 

采用固相反应法成功制备了 Sm2YbTaO7 和 La2AlTaO7 氧化物，其中 Sm2YbTaO7 具有典型的萤

石晶体结构，而 La2AlTaO7 则具有典型的单斜相结构。两种氧化物的显微组织结构致密，晶界清晰，

无其它相或未反应物存在。由于较大的取代原子与基质原子间的质量差别，Sm2YbTaO7 具有较低的

热导率。Sm2YbTaO7 较低的 A 位离子与 B 位离子间电负性差别使其热膨胀系数明显高于 LaAlTaO7。

Sm2YbTaO7 和 La2AlTaO7 良好的热物理性能使其具备了做为新型热障涂层的陶瓷层候选材料得到应

用的潜力。 
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Thermophyscial Properties of Sm2YbTaO7 and La2AlTaO7 

LI Bin, ZHANG Hao-Ming, ZHANG Hong-Song, LIU Yan-Xu, TANG An, REN Bo 
School of Mechanical Engineering, Henan University of Engineering, Zhengzhou 451191, China 

Abstract: The Sm2YbTaO7 and La2AlTaO7 oxides were prepared by solid state reaction method 
and their thermophyscial properties were investigated. The average thermal conductivities of 
Sm2YbTaO7 and La2AlTaO7 are 0.45 W/(mK) and 1.71 W/(mK) in the temperature range of 20C  
~ 1200C, which are lower than that of 8YSZ. As compared to La2AlTaO7, the relative low thermal 
conductivity of Sm2YbTaO7 can be attributed to the relative high atomic difference between the 
substituted and substituting atoms. Because of the relative low electro-negativity difference of 
Sm2YbTaO7, the thermal expansion coefficient of Sm2YbTaO7 is higher than that of La2AlTaO7. 
Their excellent thermophysical properties means that Sm2YbTaO7 and La2AlTaO7 oxides can be 
explored novel candidates for thermal barrier coatings. 

Keywords: Thermal barrier coatings; Thermal conductivity; Thermal expansion coefficient 

 


