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摘  要：采用统计拟合法和合金价电子理论计算法研究了 Al 元素含量对 Ti-xAl（x =1、4、6、8，w/%）合金固溶体力

学性能的影响。结果表明，随着 Al 元素含量的增加，Ti-xAl 合金硬度和强度均呈现抛物线向上增加的趋势。基于合金

价电子理论计算了合金价电子结构参数，建立了 Al 元素含量对 Ti-xAl 合金硬度及抗拉强度影响的定量计算关系模型。

显微硬度、抗拉强度理论计算值与实验值的误差平均值分别为 4.9631%、6.3520%，二者吻合较好。 
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Abstract: The effect of Al element content on the mechanical properties of Ti-xAl (x = 1, 4, 6, 8, mass fraction, %) 
alloy solid solutions was studied by statistical fitting method and theoretical calculation method derived from alloy 
valence electron theory. The results show that with the increase of Al element content, the hardness and strength of 
Ti-xAl alloy exhibit a trend of parabolic increase. Based on the alloy valence electron theory, the valence electron 
structure parameters of Ti-xAl alloy are calculated, and the quantitative model of the influence of Al element content 
on the hardness and tensile strength in Ti-xAl alloy is established. The average error values of micro-hardness and 
tensile strength are 4.9631% and 6.3520% , respectively, which are in good agreement. 
Key words: Ti-xAl alloy; solid solution; strength; hardness; statistics; quantitative calculation 

 

提高钛合金硬度和室温拉伸性能的方法主要有合

金化法、热处理和变形加工等，其中，合金化是最根 
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本的技术手段。研究合金元素对钛合金中“相的性能”

的影响，进而通过“相”之间的相关作用计算钛合金

的性能，具有十分重要的意义。 
钛及钛合金力学性能的研究手段和方法主要有组

织-性能相关性分析法[1-2]、数理统计拟合法[3-5]和电子
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结构理论计算法[6-8]等。其中，组织-性能相关性分析

法解决问题最直观，易于掌握；数理统计拟合法对试

验数据的数量和质量要求高；电子结构理论计算    
法[9-10]则以量子力学第一原理作为研究基础，研究各

元素原子之间的相互作用，从微观角度对材料的各项

力学性能进行研究。由于电子结构理论计算法能够很好

地避免人为因素的干扰，研究过程耗费少、效率高[11-12]、

物理意义深刻清晰等，现已成为钛合金计算与设计方

面极具潜力的发展方向。合金价电子理论[13-16]是众多

计算合金电子结构的方法之一，该方法以余氏理论

（EET）[13]为基础，能够给出合金相及相界面电子结

构，并利用合金价电子结构参数研究合金强化机制、

力学性能等[17-27]。 
对钛而言，合金化可以使用的 α 相稳定元素通常

有 12 个。除 C、N 和 O 是间隙元素，需要严格控制

外，剩余元素中 Al、Zr 和 Sn 在钛合金中最为常见，

尤其是 Al 元素，现有牌号的钛合金 90%以上都添加

了 Al 元素。Al 元素对 α 相的影响研究是研究合金元

素分别对钛合金 α 相、β 相和 α+β 相影响体系中的第

一部分，也是最基础的部分，其他研究都将在单一 Al
元素影响的基础上完成。 

单一含 Al 元素的钛合金由 α 相或 α′相组成。由于

α′相与 α 相的晶体结构相似，均为密排六方结构，故

合金元素对其力学性能的影响也相似。通过合金价电

子理论计算法计算了不同 Al 元素含量钛合金的硬度

和强度，并与实际测试结果进行对比，以期为采用模

拟手段对含 Al 钛合金的成分设计与性能优化提供一

种可借鉴的方法。 

1  实  验 

从 Ti-Al 相图 [28]上看，当 Al 元素含量超过 8%
（质量分数，下同）时，Al 将与 Ti 发生共析反应生

成 Ti3Al 等金属间化合物，导致合金的可加工性和常

规力学性能变差。在非钛铝基钛合金中，Al 元素添

加量一般不超过 6%，但在保证加工或热处理性能的

前提下，α 相中的 Al 元素含量也可能达到 8%[29]。

为此，选取 Ti-xAl（x=1、4、6、8, w/%）合金固溶

体进行研究。  
原材料选用 0 级海绵钛和纯铝豆。采用真空自耗

电弧炉熔炼 3 次后得到 10 kg 的 Ti-xAl 合金铸锭。从

Ti-xAl 合金铸锭上取样，进行 Al、O、H 含量检测，

结果见表 1。 
在不同温度下对 Ti-xAl 合金铸锭进行三镦三拔锻

造，累积变形量超过 97%，最终得到 70 mm×30 mm×L 

表 1  Ti-xAl 合金铸锭化学成分（w/%） 

Table 1  Chemical composition of Ti-xAl alloy ingots 

Alloy Position Al O H 

Ti 
Top 

Bottom 
— 
— 

0.085 
0.088 

0.0020 
0.0023 

Ti-1Al Top 
Bottom 

0.98 
1.02 

0.083 
0.090 

0.0020 
0.0023 

Ti-4Al Top 
Bottom 

4.15 
4.07 

0.083 
0.090 

0.0020 
0.0023 

Ti-6Al Top 
Bottom 

6.20 
5.93 

0.083 
0.090 

0.0020 
0.0023 

Ti-8Al Top 
Bottom 

8.01 
7.89 

0.083 
0.090 

0.0020 
0.0023 

 
的方坯。从 Ti-xAl 合金方坯上切取金相试样和室温拉

伸试样。选用 MVS-1000 JMT2 维氏硬度仪测试晶内

显微硬度，测试标准为 GB/T 4340.1—2024，测试 6
个点取平均值作为测量结果。采用 Instron 1185 万能

材料试验机按照 GB/T 228.1—2021测试合金室温拉伸

性能，试样为 R7 试样，工作区直径 5 mm，拉伸第一

速率 0.00025/s，第二速率 0.002/s。 采用 PW1700 型

X 射线衍射仪（XRD）测试晶格常数。 

2  结果与分析 

2.1  数据拟合 
2.1.1  硬度 

Ti-xAl合金的晶内显微硬度测试结果如表 2所示。

为了便于对比，将与 Ti-xAl 合金 O、N、C 含量相当

的纯钛硬度一并列入。 
 

表 2  Ti-xAl 合金晶内显微硬度（HV） 

Table 2  Intragranular microhardness of Ti-xAl alloy 

No. Pure titanium Ti-1Al Ti-4Al Ti-6Al Ti-8Al 

1 171.17 191.18 262.52 351.85 333.67 

2 170.20 187.69 263.34 356.95 333.67 

3 172.47 184.78 255.36 351.85 315.79 

4 167.89 189.67 237.62 285.92 416.29 

5 170.86 192.19 247.74 283.17 408.29 

6 171.38 190.00 245.51 282.26 448.93 

Average value 170.66 189.25 252.01 318.67 376.11 

 
利用表 2 中的硬度平均值绘制 Ti-xAl 合金硬度变

化趋势图，如图 1 所示。通过对比 Origin 软件中不同

函数的拟合结果发现，ExpDec1 函数的拟合结果最能

贴近原始数据，其定量关系见式（1）。 



第 6期                      吴  欢等：Al元素对Ti-Al合金固溶体硬度和室温拉伸性能的影响及其定量建模研究                3 

HV=A1exp(-x/t1)+y0
                                     （1） 

式中：HV 代表维氏显微硬度；x 为 Al 元素的质量分

数，%；Al、t1 和 y0 为常数。从式（1）可以看出，Ti-xAl
合金的硬度值随着 Al 元素含量的增加呈平缓抛物线

型上升。Al 元素含量达 8%时，合金硬度值约为纯钛

的 2.2 倍。表 3 为 Ti-xAl 合金晶内显微硬度拟合曲线

参数。 
 
 
 

 
 
 
 
 
 
图 1  Ti-xAl 合金晶内显微硬度变化趋势图 

Fig.1  Tendency chart of intragranular microhardness of  

Ti-xAl alloy 
 

表 3  Ti-xAl 合金晶内显微硬度拟合曲线参数 

Table 3  Fitting curve parameters of Ti-xAl alloy intragranular  

micro-hardness 

Parameter Value 

y0 -1.205 61±5.923 74 

A1 129.047 11±5.166 18 

t1 -4.495 06±0.105 67 

R2 (COD) 0.992 89 

 
2.1.2  室温拉伸强度 

Ti-xAl 合金的室温拉伸性能测试结果见表 4。从

表 4 可以看出，随着 Al 元素含量的增加，Ti-xAl 合金

的室温抗拉强度和屈服强度逐渐增加，伸长率和断面

收缩率逐渐降低。由于后续模拟中只用到抗拉强度， 
 

表 4  Ti-xAl 合金室温拉伸性能 

Table 4  Room temperature tensile properties of  

Ti-xAl alloy 

Alloy Rm/MPa Rp0.2/MPa A/% Z/% 

Ti 310 186 57.5 60 

Ti-1Al 470 279 20.3 30 

Ti-4Al 607.5 425 18.5 23 

Ti-6Al 785 555 13.3 11 

Ti-8Al 950 678 7.0 9 

此处仅对抗拉强度的变化规律采用 ExpDec1 函数拟合

并进行分析。通过拟合，得到 Ti-xAl 合金中 Al 元素

含量与抗拉强度之间的相关性方程如式（2）。 
y=A2exp(-x/t2)+q0

                                        （2） 
式中：y 代表抗拉强度的理论计算值，MPa；x 为 Al
元素的质量分数，%；A2、t2 和 q0 为常数。从式（2）
可以看出，随着 Al 元素含量增多，受多个晶粒影响的

Ti-xAl 合金抗拉强度的变化规律与不受晶界影响的显

微硬度的变化规律基本相似，均呈抛物线型增加。

Ti-xAl 合金室温抗拉强度的拟合曲线参数见表 5。 
 
 
 
 
 
 

 
 
 

图 2  Ti-xAl 合金室温抗拉强度变化趋势图 

Fig.2  Tendency chart of room temperature tensile strength of  

Ti-xAl alloy 

 
表 5  Ti-xAl 合金室温抗拉强度拟合曲线参数 

Table 5  Fitting curve parameters of Ti-xAl alloy room  

temperature tensile strength 

Parameter Value 

q0 -50.430 18±602.268 65 

A2 279.206 48±500.057 82 

t2 -3.916 24±3.758 48 

R2 (COD) 0.991 07 

 
2.1.3  晶格常数 

将 Ti-xAl 合金 X 射线衍射得到的相关参数代入六

方晶系晶格常数计算公式[30]，得到 Ti-xAl 合金的晶格

常数，见表 6。从表 6 可以发现，随着 Al 元素的加入，

钛的晶格常数也会发生变化。纯钛中添加 Al 元素，a
值增大，但随着 Al 元素含量的增多，Ti-xAl 合金的 a
值单调减小。c 值的变化和 a 值相似，但 c/a 值随 Al
元素含量的增加单调增大，且均大于纯钛。c/a 值的增

大，暗示了随着 Al 元素的加入，Ti-xAl 合金的滑移面

较纯钛减少，变形难度增加。 
硬度测试时，晶格常数 c/a 将影响压头压入时基

体变形的难易程度，从而直接影响其硬度大小，并使

R
m
/M

P
a 
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拉伸强度发生变化。 
2.2  Al 元素对硬度影响的定量建模 

Al 元素在室温下溶入纯钛中形成含 Al 元素的无

序固溶体，该固溶体可认为是由 α-Ti 及 α-Ti-Al 晶胞

混合而成。相应的，Ti-xAl 一元无序固溶体中则含有

α-Ti/α-Ti、α-Ti-Al/α-Ti 及 α-Ti-Al/α-Ti-Al 相界面。因

此，含 Al 合金的性质应由上述晶胞及其形成的相界面

共同决定。在电子结构层次上，钛合金中 α 相或 α′相
的强化机制为固溶强化及界面强化。 

 
表 6  Ti-xAl 合金晶格常数 

Table 6  Lattice constants of Ti-xAl alloy 

Alloy a/nm c/nm c/a 

Ti 0.295 03 0.468 31 0.158 73 

Ti-1Al 0.295 50 0.469 62 0.158 93 

Ti-4Al 0.294 54 0.468 39 0.159 03 

Ti-6Al 0.293 51 0.468 80 0.159 72 

Ti-8Al 0.292 34 0.466 94 0.159 73 

 
依据文献[16, 30]，钛合金的固溶强化效果可以用

表征合金相结构单元中最强共价键上的共用电子对数

与基体 α-Ti 相结构单元最强共价键上的共用电子对数

的比值 S 来表征，即： 
Ti-Al

A
-Ti

A

α-nS
n α

′
=

′
                            （3） 

式中： An′ 为合金相最强键上的共同电子对数 nA 的统

计值；S 为固溶强化系数。 
同样，文献[16, 31]指出钛合金的界面强化，包含

位错强化及析出强化，可以用表征界面上应力大小的

界面电子密度差的统计值∆ρ′来表征，即 B=∆ρ′，B 为

界面强化系数。界面强化系数计算公式如式（4）： 

-Ti/ -Ti-M -Ti/ -Ti-M

-Ti-M/ -Ti-M -Ti-M/ -Ti-M

B
B

α α α α

α α α α

ρ

ρ

′ = ∆ 


′= ∆ 
             （4） 

式中：Bα-Ti/α-Ti-M、Bα-Ti-M/α-Ti-M 分别表示 α-Ti/α-Ti-Al、
α-Ti-Al/α-Ti-Al 相界面的强化效果；∆ρ′α-Ti/α-Ti-M、

∆ρ′α-Ti-M/α-Ti-M 分别表示 α-Ti/α-Ti-Al、α-Ti-Al/α-Ti-Al
相界面的界面电子密度差统计值。α-Ti-Al 相的固溶强

化硬度增量计算公式如式（5）： 
Ti Al -Ti Ti AlHV HV 1α α αS W- - - -∆ = ⋅ - ⋅           （5） 

式中：ΔHVα-Ti-Al 为 α-Ti-Al 硬度增量；ΔHVα-Ti 为纯钛

的硬度值，即 HVα-Ti=170.66HV；Wα-Ti-Al 为 α-Ti-Al 相
结构单元的权重，其大小为式（7）： 

Wα-Ti-M=0.5CM                           （6）   

式中，CM 为 Al 的原子分数，at%。 
α-Ti-Al 相结构单元形成相界面的界面强化硬度

增量为式（7）： 
-Ti/ -Ti-Al -Ti -Ti / -Ti-Al -Ti-Al

-Ti-Al/ -Ti-Al -Ti -Ti-Al/ -Ti-Al -Ti-Al

HV HV
HV HV

B W
B W

α α α α α α

α α α α α α

∆ = ⋅ ⋅ 


∆ = ⋅ ⋅ 
 （7） 

式 中 ， ΔHVα-Ti/α-Ti-Al 、 ΔHVα-Ti-Al/α-Ti-Al 分 别 表 示

α-Ti/α-Ti-Al、α-Ti-Al/α-Ti-Al 相界面的硬度强化效果。 
综上，Ti-xAl 合金的硬度计算式为式（8）： 

-Ti -Ti-Al -Ti/ -Ti-Al

-Ti-Al/ -Ti-Al

HV HV HV HV
  HV

α α α

α α

α= + ∆ + ∆

+ ∆        
（8） 

Ti-xAl合金中α相或α′相及其相界面电子结构参数

统计值如表 7 和表 8 所示，其中σN 为相满足间距差的

组数。将表 7、表 8 中的电子结构参数和合金元素的原

子分数代入式（7）和式（8）便可计算出合金元素 Al
单独固溶在 α 相或 α′相中的硬度影响值，见表 9。 
 

表 7  Ti-xAl 合金相电子结构参数统计值 

Table 7  Statistical values of valence electron structures of  

Ti-xAl alloy phase 

Alloy Al content/at% Cell An′  σN 

Ti-1Al 1.7617 α-Ti 
α-Ti-Al 

0.24908 
0.23459 

2 
12 

Ti-4Al 6.8879 α-Ti 
α-Ti-Al 

0.24908 
0.23593 

2 
15 

Ti-6Al 10.179 α-Ti 
α-Ti-Al 

0.24908 
0.23294 

2 
15 

Ti-8Al 13.373 α-Ti 
α-Ti-Al 

0.24908 
0.23524 

2 
13 

 
表 8  Ti-xAl 合金相界面电子结构参数统计值 

Table 8  Statistical values of valence electron structures of  

Ti-xAl alloy phase interfaces 

Alloy Interface ∆ρ ′/% 

Ti-1Al 
α-Ti/α-Ti-Al 

α-Ti-Al/α-Ti-Al 
6.0467 
5.6494 

Ti-4Al 
α-Ti/α-Ti-Al 

α-Ti-Al/α-Ti-Al 
5.6095 
5.3412 

Ti-6Al 
α-Ti/α-Ti-Al 

α-Ti-Al/α-Ti-Al 
5.6095 
5.3412 

Ti-8Al 
α-Ti/α-Ti-Al 

α-Ti-Al/α-Ti-Al 
4.6509 
4.7888 

 
2.3  Al 元素对抗拉强度影响的定量建模 

α-Ti-Al 相的固溶强化抗拉强度增量计算式如式（9）： 

-Ti-Al -Ti -Ti-Al
b b 1 2α α αS Wσ σ∆ = ⋅ ⋅-               （9） 
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式中： -Ti-Al
b
ασ∆ 为 α-Ti-Al 抗拉强度增量； -Ti

b
ασ 为纯钛

的强度值，即 Ti-
b
ασ =310 MPa。 

α-Ti-Al 相结构单元形成相界面的界面强化抗拉

强度增量计算式如式（10）： 

-Ti/ -Ti-Al -Ti -Ti/ -Ti-Al -Ti-Al
b b

-Ti-Al/ -Ti-Al -Ti -Ti-Al/ -Ti-Al -Ti-Al
b b

2B W

B W

α α α α α α

α α α α α α

σ σ

σ σ

∆ = ⋅ ⋅ 


∆ = ⋅ ⋅ 
   （10） 

式中： -Ti/ -Ti-Al
b
α ασ∆ 、 -Ti-Al/ -Ti-Al

b
α ασ∆ 分别为 α-Ti /α-Ti-Al、

α-Ti-Al/α-Ti-Al 相界面的抗拉强度强化效果。 
Ti-xAl 合金的抗拉强度计算式为式（11）： 

-Ti -Ti-Al -Ti/ -Ti-Al
b b b b

-Ti-Al/ -Ti-Al
b

α α

α α

α ασ σ σ σ

σ

= + ∆ + ∆

+ ∆
          （11） 

将表 7、表 8 中的参数和合金元素 Al 的原子分数

代入式（10）和式（11）便可计算出合金元素 Al 单独

固溶在 α 相或 α′相中的抗拉强度影响值，从而计算出

Ti-xAl 合金的抗拉强度，见表 10。 
 

表 9  Ti-xAl 合金显微硬度理论计算值（HV） 

Table 9  Theoretical calculation of microhardness of  

Ti-xAl alloy 

Alloy ΔHV
α-Ti-Al ΔHV

α-Ti/α-Ti-Al ΔHV
α-Ti-Al/α-Ti-Al HV 

Ti-1Al 8.7451 9.0897 8.4925 196.99 

Ti-4Al 31.027 32.970 31.393 266.05 

Ti-6Al 56.282 48.723 46.392 322.06 

Ti-8Al 63.406 53.072 54.646 341.78 

 
表 10  Ti-xAl 合金抗拉强度理论计算值（MPa） 

Table 10  Theoretical calculation of tensile strength of 

Ti-xAl alloy 

Alloy -Ti-Al
b
ασ∆  -Ti/ -Ti-Al

b
α ασ∆  -Ti-Al/ -Ti-Al

b
α ασ∆  bσ  

Ti-1Al 31.768 33.023 15.426 390.22 

Ti-4Al 112.72 119.78 57.024 599.52 

Ti-6Al 204.45 179.71 84.271 778.45 

Ti-8Al 230.33 192.81 99.263 832.40 

 
2.4  理论计算与实验结果对比 

将表 2、表 4 中的实验值与表 9、表 10 中的理论

计算值进行对比，获得理论计算误差，见表 11。从表

11 可以看出，显微硬度理论计算最大误差为 9.1276%
（Ti-8Al），而抗拉强强度理论计算最大误差为

16.974%（Ti-1Al）。总体来看，显微硬度、抗拉强度

的理论计算值与实验值误差平均值分别为 4.9631%、

6.3520%，理论计算值与实验值吻合比较好。 
 

表 11  Ti-xAl 合金显微硬度、抗拉强度的实验值 

与计算值对比 

Table 11  Comparison between experimental and calculated values 

of microhardness and tensile strength of Ti-xAl alloy 

Alloy 

Microhardness/HV Tensile strength/MPa 
Experi- 
mental 
value 

Calcu- 
lated 
value 

Error 
/% 

Experi- 
mental 
value 

Calcu- 
lated 
value 

Error 
/% 

Ti-1Al 189.25 196.99 4.0898 470 390.22 16.974 

Ti-4Al 252.01 266.05 5.5712 607.5 599.52 1.3136 

Ti-6Al 318.67 322.06 1.0638 785 778.45 0.8343 

Ti-8Al 376.11 341.78 9.1276 950 890.28 6.286 
Average 

value — — 4.9631 — — 6.3520 

 

3  结  论 

（1）随着 Al 元素含量的增加，Ti-xAl（x=1、4、
6、8）合金固溶体的 a 值和 c 值单调减少，但 c/a 值

随 Al 元素含量的增加单调增加。这些变化提示了随着

Al 元素含量的增加，α 相或 α′相强度增加，进而变形

难度增大。 
（2）Ti-xAl（x=1、4、6、8）合金固溶体 α 相或

α′相的抗拉强度变化规律与其硬度变化规律相似，均

随 Al 元素含量的增加呈抛物线型平缓上升。 
（3）基于合金价电子理论计算了 Ti-xAl 合金价电

子结构参数，建立了 Al 元素对钛合金显微硬度及抗拉

强度影响的定量计算关系模型。Ti-xAl 合金显微硬度、

抗拉强度的理论计算值与实验值误差的平均值分别为

4.9631%、6.3520%。 
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