
Характерной особенностью современного периода развития
материалов и технологий является значительное усложнение как
составов сплавов, так и процессов получения из них деталей с
особыми свойствами (в т.ч. монокристаллических рабочих и соп6
ловых охлаждаемых лопаток с совершенной структурой, в кото6
рой отсутствуют вредные фазовые образования, поры и рыхлоты,
и на которые нанесены эффективные покрытия, надежно защища6
ющие их от высокотемпературного коррозионного воздействия в
течение всего срока эксплуатации деталей). 

Острота проблемы заключается в том, что достигнутая слож6
ность легирования (в первую очередь жаропрочных литейных ни6
келевых сплавов) привела к тому, что дальнейшее их развитие и
оптимизация составов перспективных композиций непрерывно
связаны с обеспечением одновременного учета значительного
количества факторов, прямым образом влияющих на их работос6
пособность, в частности:

Vγ ‘ 6 фазы (объемная доля выделений γ ‘6фазы);
M(dγ ‘)6 параметр, характеризующий уровни концентрации

валентных электронов γ 6фазы, определяющих возможность обра6
зования охрупчивающих топологических плотноупакованных
(ТПУ) соединений;

Δa/a 6 относительная разность параметров кристаллических
решеток γ 6 и γ ’6фаз;

σt
τ 6 длительная прочность сплава до разрушения в течение

времени τ при температуре t;
d 6 удельный вес сплава и другие.
Естественно, что оптимальное решение задачи создания но6

вых технологий сплавов на современном этапе возможно при ак6
тивном развитии подходов на основе моделирования процессов,
определяющих взаимосвязь уровня и характера легирования с
термодинамическими, структурными, концентрационными, проч6
ностными и другими параметрами исследуемых высокотемпера6
турных металлических материалов.

Аналогичные проблемы возникают при разработке и оптими6
зации параметров новых технологических процессов.

Эффективная реализация многих современных технологий (в
частности, нанесение полифункциональных, многослойных за6
щитных покрытий, в которых каждый слой выполняет предопреде6
ленную ему функцию) возможна также при разработке сложных
модельных подходов, учитывающих комплекс факторов, прямым
образом определяющих качество полученной продукции.

Таким образом, развиваемые аналитические подходы, свя6
занные с разработкой и реализацией моделей, могут быть эффек6

тивно использованы не только при изучении многопараметричес6
ких аэродинамических и тепловых процессов, но и при создании
новых материалов и технологий.

В данной работе представлена новая технология моделиро6
вания и поиска состава жаропрочного сплава на никелевой ос6
нове. Его реализация привела к созданию новых особожаропроч6
ных литейных никелевых сплавов для охлаждаемых лопаток газо6
турбинных установок, в том числе работающих в условиях актив6
ного воздействия морской солевой коррозии.

Предпосылки для разработки методологии программного ав�
томатизированного расчета термодинамических, структурных и
прочностных параметров жаропрочных никелевых сплавов

Созданные в настоящее время опытные композиции сплавов,
в частности, экономнолегированные литейные монокристальные
никелевые жаропрочные сплавы СЛЖС63 и СЛЖС61, обеспечили
получение наиболее высоких в своем классе характеристик жа6
ропрочности.

Для эксплуатационных свойств литейных жаропрочных спла6
вов определяющую роль играет их состав. Сложность задачи по6
иска новых составов сплавов состоит в том, что необходимо най6
ти оптимальные решения, одновременно удовлетворяющие нес6
кольким, противоречащим друг другу требованиям, а именно:

6 сплав должен иметь наиболее высокий уровень жаропроч6
ности или входить в группу наиболее жаропрочных сплавов;

6 сплав не должен содержать в своем составе чрезвычайно
дорогой элемент платиновой группы рутений (хотя он оказывает
существенное положительное влияние на жаропрочность и вве6
ден в состав всех последних наиболее жаропрочных отечествен6
ных и зарубежных сплавов);

6 в составе сплава не должно быть рения, или он должен со6
держаться в ограниченном количестве (рений также улучшает жа6
ропрочность, но одновременно резко увеличивает стоимость
сплава, его плотность, а также ухудшает высокотемпературную
стабильность материала).

Когда количество легирующих элементов достигает десятка,
указанная проблема с математической точки зрения представля6
ет собой сложную задачу многопараметрической оптимизации.
Ее решение может быть получено лишь на основе использования
методов автоматизированного поиска оптимальных соотноше6
ний, для работы с которыми необходимо создание специальных
компьютерных математических моделей, связывающих состав
сплава и его свойства.
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Моделирование и разработка
новых жаропрочных сплавов

Часть 1. Технология моделирования
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Математическая модель (ММ) для расчета характеристик жа�
ропрочных никелевых сплавов

ММ создается на основе построения аппроксимирующих за6
висимостей типа поверхностей отклика. В качестве аргументов
этих зависимостей выступают процентные доли всех легирующих
компонентов сплава.

Ключевым моментом при построении математической моде6
ли жаропрочного сплава является выбор структуры функции ап6
проксимации (ФА). В литературе (например, [1]) описаны модели,
основанные на линейных регрессиях, в которых параметры
свойств сплава определяются как

Par = K0 +    K i ⋅m i , (1)

где K0, K i 6 коэффициенты регрессии,
m i 6 массовые доли компонентов в сплаве,
N 6 количество компонентов сплава.
Несомненными достоинствами линейной регрессии являются

простота алгоритма получения коэффициентов, относительно ма6
лое количество точек, потребное для работы, а также возмож6
ность получения аналитического выражения функциональной за6
висимости. Однако, чем выше нелинейность в действительной за6
висимости между аппроксимирующим параметром и аргумента6
ми, тем хуже точность такого подхода.

В рамках настоящей работы при построении модели никеле6
вого жаропрочного сплава было решено не ограничиваться ли6
нейной регрессией. Кроме нее рассматривались следующие ал6
горитмические реализации процедур построения поверхности
отклика:

6 Квадратическая регрессия без ковариаторных членов.
При таком подходе параметры свойств определяются следу6

ющим образом

Par = K0 + ∑ K i ⋅m i + ∑ K (N + i ) ⋅m i
2 .                                        (2)

Указанный подход является логичным шагом к учету нелиней6
ности связей между аппроксимируемым параметром и аргумента6
ми при невозможности получить полноквадратичную регрессию
из6за недостаточного количества экспериментальных точек.

6 Модифицированный метод наименьших квадратов (МНК) с
расширенным составом переменных.

В основе подхода лежит полноквадратичная регрессия при
расширенном составе переменных, участвующих в формирова6
нии регрессоров. В расширенный состав переменных входят не
только сами переменные, но также и функциональные зависимос6
ти этих переменных. Число регрессоров может оказаться очень
большим, поэтому данный алгоритм применяет адаптивную селек6
цию только тех регрессоров, которые наиболее информативны
при представлении поверхности отклика.

При настройке параметров данного типа поверхности откли6
ка учитывается максимальное число коэффициентов регрессии, а
также относительная точность, при достижении которой процеду6
ра адаптивной селекции завершает работу. Чем больше макси6
мальное число коэффициентов регрессии, тем более точно мож6
но описать исходные точки.

6 Взвешенная аппроксимация.
Для заданного набора из m точек ( x 1, x 2, x 3,… , x m) функ6

ция аппроксимации имеет вид

где x j 6 j6я точка плана эксперимента (вектор);
f (x j )6 значение функции в j6й точке;
W j (x ) 6 весовая функция для j6й точки.
Весовая функция W j (x ) представляет собой функцию, значе6

ние которой равно 1 при x = x j, и уменьшается при увеличении

расстояния от точки x до x j . Весовая функция определяется, как

где R j (x ) 6 нормализированное расстояние в Nx6мерном
пространстве

С1 6 константа;
С2 6 параметр гибкости, определяющий форму весовой функ6

ции (рис. 1).
Чем меньше величина параметра гибкости С2, тем ближе к

исходным точкам проходит функция аппроксимации, однако она
при этом становится менее гладкой (рис. 2). 

6 Регрессия с локальным взвешиванием.
В литературе [2] данный подход представлен как "Moving

Least Squares". Основная идея подхода состоит в улучшении точ6
ности описания каждой точки пространства за счет адаптивного
применения весовых коэффициентов к исходному множеству то6
чек. Вес каждой точки определяется индивидуально в соответ6
ствии с весовой функцией W (d ), которая уменьшается при росте
расстояния d между этой точкой и точкой, в которой определяет6
ся функция аппроксимации. В отличие от традиционной регрес6
сии, метод наименьших квадратов применяется при каждом обра6
щении к функции аппроксимации. Это в некоторой степени увели6
чивает вычислительные затраты на работу с данной процедурой.
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Рис. 1. Пример весовой функции
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Рис. 1. Пример функции аппроксимации
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Весовая функция может определяться, как

либо, как

где d 6 нормализированное расстояние;
а и b 6 константы, определяющие форму зависимости.
Примеры влияния коэффициентов а и b на весовую функцию

показаны на рис. 3.

Точность аппроксимации и предсказания
Очевидно, что для эффективного поиска нового сплава, удов6

летворяющего множеству требований, необходимо использовать
максимально точную математическую модель. При использовании
моделей типа поверхности отклика оценку точности обычно прово6
дят путем сравнения исходных значений аппроксимируемого пара6
метра с теми значениями, которые выдает функция аппроксимации.
Сравнивая величины среднеквадратического отклонения (СКО) ли6
бо максимальной ошибки ΔMax для разных процедур аппроксима6
ции, можно обоснованно выбрать самую точную функцию.

При использовании в качестве исходных данных эксперимен6
тальных результатов по существующим сплавам проявляется осо6
бенность, связанная с ограниченным количеством точек. В этом слу6
чае стремление повысить точность аппроксимации за счет подбора
настроек функциональных зависимостей, как правило, оборачива6
ется заметным ухудшением точности определения аппроксимируе6
мого параметра в областях пространства, сколько6нибудь удален6
ных от обучающих точек.

Для оценки способности модели точно предсказывать значе6
ния функциональной зависимости там, где нет исходных точек,
предполагается следующая процедура. Подход основан на разде6
лении исходного множества на непересекающиеся обучающее и
проверяющее подмножества. Следовательно, погрешность модели
на точках проверяющего подмножества можно использовать как
оценку ее предсказательной способности.

Поскольку количество экспериментальных точек весьма огра6
ничено, рациональный выбор проверяющих точек из исходного
множества представляет определенную сложность. С одной сторо6
ны, важно достаточно равномерно охватить проверяющими точка6
ми все пространство аргументов, а для этого их количество надо
увеличивать. Если проверяющих точек слишком мало, то значитель6
ная часть пространства оказывается непроверенной. Но, с другой
стороны, при увеличении количества проверяющих точек уменьша6
ется количество точек в обучающем подмножестве, что заметно
снижает его информативность.

Для решения этой проблемы в данной работе был применен
следующий подход. Из исходного множества в проверяющее выби6
рается одна точка. Строится поверхность отклика и определяется
погрешность аппроксимации на выбранной проверяющей точке.
Указанная последовательность действий повторяется в цикле таким
образом, чтобы перебрать в качестве проверяющей все точки ис6

ходного множества. Среднеквадратическое отклонение и макси6
мальная ошибка, полученные с использованием всех точек исход6
ного множества без участия этих точек в построении функции ап6
проксимации, и являются показателями, которые следует учитывать
при сравнении различных подходов. Для обозначения этих величин
далее будем использовать индекс "предсказательный".

Результаты исследования по выбору наилучшей функции ап�
проксимации

Исследования по выбору наилучшего вида аппроксимирую6
щей зависимости проводились для каждого из 16 аппроксимируе6
мых параметров. В качестве примера на рис. 4 показаны результа6
ты оценки среднеквадратического отклонения для Vγ ’ при различ6
ных типах и параметрах аппроксимации.

Рассмотрим взаимное изменение СКО аппроксимации и СКО
предсказания. Из анализа данных, показанных на рис. 4 можно
сделать вывод о том, что настройка функции аппроксимации на луч6
шее описание исходного множества точек почти всегда оборачи6
вается ухудшением предсказательных свойств. Так, линейная рег6
рессия обеспечивает наименьшее отличие между СКО аппрокси6
мации и предсказания. Усложнение структуры функции аппрокси6
мации путем добавления в состав регрессоров квадратичных чле6
нов незначительно повышает точность описания исходных точек, но
заметно ухудшает предсказательные свойства функции аппрокси6
мации. Аналогичное влияние оказывает увеличение числа регрес6
соров в модифицированном МНК, уменьшение параметра гибкос6
ти С2 для взвешенной аппроксимации, а также уменьшение коэф6
фициента а в регрессии с локальным взвешиванием.

Выбор наилучшей функции аппроксимации осуществляется на
основании сравнительного анализа всех параметров, показанных
на рис. 4. Так, для Vγ ’ в качестве наилучшей функции выбрана рег6
рессия с локальным взвешиванием (MLS) с коэффициентом а, рав6
ным 0,5. Данный вид аппроксимации обеспечивает наименьший
уровень погрешности предсказания, и при этом находится в числе
лучших вариантов по СКО и максимальной ошибке, определяемых
для исходного множества точек.

Результаты работы по обеспечению наилучшей точности мате6
матической модели для всего комплекса показателей жаропрочных
сплавов сведены в таблицу I. Следует отметить, что для некоторых
коэффициентов распределения легирующих элементов Кi количест6
во точек исходных данных весьма мало. Это обстоятельство затруд6
няет получение хорошей аппроксимационной модели.

На рис. 5 представлены рассчитанные с помощью аппроксими6
рующих функций результаты изменения Vγ ’ фазы в зависимости от
содержания того или иного легирующего элемента, а в таблице 2
приведены результаты оценки точности расчета по представленной
модели основных параметров литейных и дисковых жаропрочных
сплавов никелевых сплавов. Точность оценивалась в сравнении с
экспериментальными результатами, представленными в [3 6 6 и др].
Видно, что метод обеспечивает весьма высокую точность описания
связей "состав 6 свойства", что имеет важное значение для правиль6
ного прогноза оптимальных составов перспективных сплавов.
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W (d ) =                ,                                                                      (6)
1

1 + a⋅d b

W (d ) = e ,                                                                        (7)
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2

d

a
⎛
⎝

⎞
⎠

2

Рис. 3. Примеры различных весовых функций

Рис. 4. Сравнение среднеквадратичного отклонения 
для различных видов поверхности отклика
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Приведенные в таблице 2 результаты сравнения эксперимен6
тальных данных и расчетных моделей указывают на достаточно вы6
сокую эффективность разработанного подхода. Полученные ре6
шения, устанавливающие связи "параметр6легирование" отлича6
ются наиболее высокой среди известных на сегодняшний день дос6
товерностью и точностью. Представленные модели легли в основу
созданного метода поиска оптимальных составов сплавов по за6
данным значениям структурных, термодинамических, прочностных,
физических и других параметров жаропрочных сплавов.

Суть разработанной компьютерной программы, реализую6
щей предложенный метод, заключается в том, что разработчик

сплава задает желаемые значения (или ограничения) для основных
параметров, определяющих работоспособность сплавов. Прог6
рамма модели сплава обеспечивает автоматизированный расчет
всех заложенных в нее параметров (рис. 6). Она, в свою очередь,
является одной из
составных частей
технологии поиска
оптимизированных
составов. 

Вторая компо6
нента программно6
го комплекса обес6
печивает интер6
фейс для стыковки
математической
модели сплава с
комплексом мно6
гокритериальной
оптимизации IOSO
NM. Это позволяет
в автоматизирован6
ном режиме осу6
ществить поиск оп6
тимальных соста6
вов сплавов, удов6
летворяющих критериям, введенным в программу разработчиком
сплавов (рис. 7).

Таким образом, созданная программная реализация матема6
тической модели позволяет не только рассчитывать в автоматизиро6
ванном режиме важнейшие характеристики, определяющие рабо6
тоспособность никелевых жаропрочных сплавов, но и (что опреде6
ляет ее принципиальную новизну) по заданным параметрам осуще6
ствлять автоматизированную разработку новых сплавов.               
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Рис. 5. Влияние изменения содержания легирующих элементов в сплаве на
основе ЖС32М на величину Vγ ’
фазы
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Рис. 6. Математическая модель 
жаропрочного сплава

Рис. 7. Интеграция математической модели
сплава с программным комплексом

многокритериальной оптимизации IOSO NM
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