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摘  要：氢能应用的核心在于储氢技术。在众多储氢材料中，TiFe 基储氢合金因成本低，在常温和较低氢压条件下表

现出优异的储氢性能，被认为是最具潜力的储氢候选材料之一。然而，该合金对环境要求苛刻，极易与空气中的 O2 和

H2O 等发生反应而被毒化，需经过多次活化处理后才能吸(放)氢，增加了制备成本，严重阻碍了其发展与应用。为此，

综述了 TiFe 基储氢合金设计优化及性能改进方法的技术特点和研究现状，包括应用第一性原理密度泛函理论进行合金

设计与优化，利用机械球磨、冷轧及高压扭转、元素部分置换或替换等方法提升合金的储氢性能；展望了 TiFe 基储氢

合金未来的发展方向，以期推动该合金在绿色储能电池领域的应用。 
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Research Status and Prospects of TiFe-based Hydrogen Storage Alloys 
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(Northwest Institute for Nonferrous Metal Research, Xi’an 710016, China) 

 
Abstract: The core of hydrogen energy application lies in hydrogen storage technology. Among various hydrogen 
storage materials, TiFe-based hydrogen storage alloys are considered as one of the most promising candidates due to 
their low cost and excellent hydrogen storage performance under room temperature and low hydrogen pressure. 
However, these alloys have stringent environmental requirements. They are highly susceptible to reacting with O2, 
H2O, and other substances in the air, leading to their poisoning. They can only absorb and release hydrogen after 
undergoing multiple activation treatments, which increases the preparation cost and has severely hindered their 
development and application. This paper reviews the technical characteristics and research status of methods for 
optimizing alloy design and improving performance, including the application of first-principles density functional 
theory for alloy design and optimization, as well as methods such as mechanical ball milling, cold rolling, 
high-pressure torsion, and partial substitution or replacement of elements to enhance the hydrogen storage performance 
of alloys. The future development directions for TiFe-based hydrogen storage alloys are also prospected, with the aim 
of promoting the future application of these alloys in the field of green energy storage batteries. 
Keywords: TiFe-based hydrogen storage alloy; alloys design; performance improvement 
 

随着世界人口的不断增长和重工业的快速发展，

加剧了人类社会对能源的需求，也加剧了因过度使用

化石燃料引发的环境污染问题。氢被视为最具前景的

清洁、可再生和可持续能源之一，在利用过程中不会 
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产生类似化石燃料的污染物或温室气体。推动氢能快

速发展的核心挑战在于实现氢能的安全储存与高效运

输。在现有储氢技术中，基于金属间化合物的金属氢

化物储氢技术因安全性突出等优势而备受关注。理想

的储氢材料需满足多项条件，其中，最关键的是能够

在室温环境下实现快速、可逆吸放氢过程。 
TiFe 合金作为 AB 型金属间化合物的代表，于

1974 年由美国布鲁克海文国家实验室的 Reilly 研究团

队发现[1]。图 1 为 TiFe 二元合金相图[2]。由图 1 可知， 
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图 1  Ti-Fe 二元合金相图[2] 

Fig.1  Phase diagram of Ti-Fe binary alloy system 
 
TiFe合金存在TiFe和TiFe2两种稳定的金属间化合物。

TiFe 单相相区较窄，最宽的部分处于共晶温度点

1085 ℃处，Ti 原子分数在 49.7%~52.5%之间。TiFe
相为立方 CsCl 晶型(B2)，经活化处理后，可在室温条

件下可逆吸(放)氢，而 TiFe2 为 C14 Laves 相结构，虽

然不与氢气发生反应，但是可以为氢原子扩散提供通

道。因此，在设计和制备 TiFe 基储氢合金时，要充分

考虑上述两相的比例和作用[2]。TiFe 合金的吸氢过程

通常包含 4 个反应：① 氢气物理吸附在合金表面；  
② 氢气中的共价键断裂形成氢原子，化学吸附在合金

表面；③ 氢原子扩散到合金基体内部，形成 α 相含氢

固溶体 TiFeH0.1，随着氢含量增加，形成 β 相氢化物

TiFeH1.04，占据[Ti4Fe2]八面体间隙位；④ 形成 γ相氢

化物 TiFeH1.95，占据[Ti4Fe2]八面体间隙位和[Ti2Fe4]
间隙位。图 2 为 TiFe、TiFeH1.04、TiFeH1.95 晶体结构

示意图[3]。 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

图 2  TiFe、TiFeH1.04 和 TiFeH1.95 晶体结构示意图[3] 

Fig.2  Crystal structure diagrams of TiFe、TiFeH1.04 and TiFeH1.95 
 

TiFe 合金的理论储氢量可达 1.9%(质量分数，下

同)，在常温下具有良好的平衡分解压，约为 0.3 MPa。

此外，由于 Fe 资源丰富、成本低，TiFe 基储氢合金

具有室温可逆吸放氢等优势，因而在固体储氢领域中

备受关注[4-9]。虽然 TiFe 基储氢合金具有上述诸多优

点，但是抗氧化性很差，极易与空气中的 O2 和 H2O
等发生反应而被毒化，造成合金需要经过多次循环活

化后才能吸 ( 放 ) 氢。活化通常需要较高的温度

(400~450 ℃)和氢气压力(5~6.5 MPa)，而且活化后的

TiFe 基储氢合金表面也容易被水蒸气和氧气钝化，需

再次活化。这些不利因素大大增加了 TiFe 基储氢合金

的制备成本，严重阻碍了其发展与应用[10-12]。因此，

科研人员一方面通过第一性原理密度泛函理论设计和

优化 TiFe 基储氢合金；另一方面通过机械球磨、冷轧

和高压扭转(HPT)、元素部分置换或替换以及高熵合金

化改善合金的储氢性能。 

1  合金设计与优化 

第一性原理密度泛函理论(DFT)是一种量子力学

计算方法，主要用于研究材料的电子结构和相关性质，

包括总能量、态密度和吸附能。利用 DFT 可以系统评

估合金元素间的相互作用及对 TiFe 基合金储氢性能

的影响规律，有助于研究氢的吸附、扩散和脱附机制。

此外，DFT 计算方法能够快速且较准确地预测合金的

储氢性能，缩短研发周期，降低对昂贵实验材料与设

备的依赖，从而节约研发成本。 
Ko 等人[13]利用 DFT 计算方法研究了合金元素对

TiFe 基储氢合金的影响，发现 TiFeH2 比 TiFeH 更稳

定，且形成氢化物的生成能主要与压力 -组成 -温度

(PCT)曲线的平台压位置变化相关。Kwon 等人[14]利用

DFT 计算方法预测出 TiFe0.9Cr0.1 合金氢化物脱氢平台

压力为 0.134 MPa，该结果与实验得到的脱氢压力

0.112 MPa 相近。Kim 等人[15]利用 DFT 计算方法预测

了添加不同合金元素对 TiFe 基储氢合金吸氢过程中

氢化物形核的影响。该方法预测的氢化物形核趋势

(V>Cr>Ni>Co>Fe)与合金活化动力学趋势相同，后续

实验结果与预测一致。该项研究为通过合金元素优化

TiFe 基合金储氢性能提供了理论依据。TiFe 基储氢合

金吸(放)氢过程主要包含以下两个阶段：第一阶段 

2TiFe+H2


 2TiFeH，平衡压 Peq=P1（P1 为第一阶段

吸氢平衡压）；第二阶段 2TiFeH+H2


 2TiFeH2， 
平衡压 Peq=P2（P2 为第二阶段吸氢平衡压），P2 与 P1

越接近越有利于合金吸氢。Jung 等人[16]通过 DFT 计

算方法预测了 V 替代对 TiFe 合金储氢性能的影响：V
部分替代 Ti 时，可以缩小 P2 与 P1 的差值，有利于提

高合金的吸氢性能；V 部分替代 Fe 时，P2 与 P1 均有

所降低，但是 P1 下降得更明显，导致 P2/P1 比率增大，
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不利于提高合金的储氢性能。上述预测结果与实验结

果一致。Kumar 等人[17]通过 DFT 计算方法发现，TiFe
合金(111)面的表面能最低，添加过渡元素(Sc~Co)，尤

其是添加 V 和 Co，能够增加晶胞表面、次表面与添

加原子之间的电荷转移密度，从而增强晶胞界面的吸

氢能力。此外，从热力学角度分析 TiFe 基储氢合金形

成氢化物的生成焓，可以用于判断合金形成氢化物的

稳定性。Fadonougbo 等人[18]通过 DFT 方法计算了单

一氢化物的生成焓，计算结果与实验结果一致。该研

究团队还发现，氢化物的生成焓与相应的平台压力具

有一定的线性关系，如图 3 所示。该方法为预测金属

氢化物的储氢性能提供了理论指导，并可以用来预测

尚未研究的 TiFe 基三元合金的储氢性能。 

 
 
 
 
 
 
 
 

 
图 3  实验测得脱氢平台压力与 DFT 计算的单氢化物 

分解能之间的关系[18] 

Fig.3  Correlation between experimentally measured desorption 

plateau pressure and monohydride decomposition energy 

from DFT calculations 
 

2  性能改进方法 

在 TiFe 基储氢合金吸(放)氢过程中，合金与氢的

接触界面是氢进入合金内部，以及在合金内部扩散形

成固溶体和金属氢化物的关键。机械球磨、冷轧及高

压扭转是处理 TiFe 基储氢合金，改善其储氢性能的典

型表面改性及塑性变形技术。上述方法通过以下途径

提高 TiFe 基储氢合金的储氢性能：① 细化颗粒以增

加比表面积，从而增大氢吸附面积；② 通过添加合金

元素球磨形成复合催化层，改善活化性能；③ 细化合

金组织，引入纳米晶、第二相界面和微裂纹等缺陷，

为氢扩散提供大量通道。 
2.1  机械球磨 

机械球磨主要分为两种类型：一类是球磨细化颗

粒，未引入新的物质；另一类是球磨过程中引入了新

的物质。 
Emami 等人[19]通过机械球磨研究了 TiFe 合金的

储氢性能。研究发现，经过球磨处理，TiFe 合金获得

了大量的纳米晶和高角度晶界，成为氢扩散的通道，

因而吸氢量由未处理合金的 0.1%增大到 1.3%。球磨

时间是机械球磨的关键参数，科研人员针对不同合金

的球磨时间进行了研究。Shang 等人[20]和 Li 等人[21]

分别研究了球磨时间对 Ti1.04Fe0.6Ni0.1Zr0.1Mn0.2Sm0.06

和 Ti1.04Fe0.7Ni0.1Zr0.1Mn0.1Pr0.06 合金储氢性能的影响。

研究发现，短时间(30 min)球磨不仅能减小合金的颗粒

尺寸，而且可以达到细化晶粒的目的，改善合金的活

化性能，缩短孕育期，提高吸氢能力，最大吸氢量分

别为 1.713%和 1.626%；球磨时间超过 5 h，会引起合

金粉末颗粒团聚，引入无序或非晶态结构，延长合金

吸氢的孕育期，导致吸氢量降低。Yuan 等人[22]研究了

球磨时间对 Ti21.7Y0.3Fe16Mn3Cr 合金组织和储氢性能

的影响。研究发现：球磨产生的纳米晶界、第二相界

面和微裂纹为氢的扩散提供了大量的通道，提高了合

金的储氢性能；与铸态合金相比，在 443 K 时，活化

时间从铸态的 130 min 减少到球磨态的 4 min，但是当

球磨时间超过 45 min 后，合金颗粒开始团聚，并逐渐

增大，晶界数量不断增加，导致晶界区域的氢容量减

少，因而合金的吸氢量减少。 
Han 等人[23]研究发现，TiFe 基储氢合金与过渡金

属(V、Ni、Pd)球磨，能够起到催化剂的作用，提高合

金的表面活性，使其具有更好的吸(放)氢动力学和热

力学性能。Alam 等人[24]研究发现，通过球磨方式添

加 La、Ce 和 LaNi5 均可提高 TiFe 合金的活化性能和

吸(放)氢能力。但是，球磨时间较短(15 min)时，添加

元素并未与 TiFe 合金形成新的合金相，而是以复合材

料的形式存在。Sun 等人[25]在 Ti1.08Y0.02Zr0.1Fe0.7Ni0.3- 
Mn0.2 合金中添加质量分数为 2%的 Ni，随后进行机械

球磨，得到了 TiFe 基复合材料。该复合材料由 TiFe
初生相、偏聚在 TiFe 初生相表面的少量 ZrMn2 相及少

量的 Ni 相组成。球磨后合金颗粒尺寸减小，晶粒细化

导致的晶界比表面积增大，为氢化物提供了更多的形

核位置，提高了合金的吸(放)氢动力学性能。球磨时

间为 15 min 时，合金表现出良好的活化特性，在

150 ℃、3 MPa 的氢压力下，孕育期仅为 12 s，在 90 ℃
下吸氢量达到 1.72%。随着球磨时间从 15 min 延长到

180 min，热力学焓(ΔH)和熵(ΔS)的绝对值变化呈现先

减小后增大的趋势。短期球磨产生的细晶和长期球磨

产生的团聚是造成合金热力学值变化的主要原因。 
2.2  冷轧及高压扭转 

冷轧和高压扭转工艺都是为了使材料产生较大的

塑性变形，从而细化晶粒，获得纳米晶、位错和亚结

构等缺陷，有利于氢的吸附和扩散，进而提高 TiFe 基

Monohydride decomposition energy/(kJ∙mol-1) 

TiFe 2TiFe+H2 2TiFeH 
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储氢合金的储氢性能。 
Oliveira 等人[26]研究了冷轧对 TiFe 合金储氢性能

的影响。研究发现：通过冷轧可将块状 TiFe 合金转化

为纳米结构粉末，颗粒尺寸约 200~500 nm，晶粒尺寸

约 10 nm；TiFe 合金无需孕育期即可快速吸氢，在室

温、2 MPa 氢压下，45 min 内吸氢量为 1.0%，经过     
4 次循环，吸氢量稳定在约 1.1%；粉末颗粒表面的微

裂纹和细化的纳米晶是 TiFe 合金吸氢量提高的重要

因素。Vega 等人[27]研究发现，在惰性气体保护下对

TiFe 合金进行冷轧处理，可改善其储氢性能。冷轧后

的片状样品和颗粒样品中均出现了纳米晶结构，这两

类材料在室温、2 MPa 条件下均能完成首次吸氢(即活

化过程)，吸氢量可达 1.4%。此外，与冷轧相比，高

压扭转可以引入极高的剪切应变和更大的塑性变形。

Edalati 等人[28]研究了高压扭转对 TiFe 合金室温储氢

活化性能的影响，发现经高压扭转处理后获得了由纳

米晶、粗晶、类非晶相和无序相组成的非均质组织，

这种组织对合金吸氢起到了激活作用，合金无需活化

处理，室温吸(放)氢量可达 1.7%，并具有良好的循环

稳定性。Edalati 等人[29]还对比了退火、冷轧变形和高

压扭转处理后 TiFe 合金的储氢性能，室温活化后的吸

氢量依次为 0.2%、1.7%和 2%，三种工艺处理后合金

的组织如图 4 所示。从图 4 可知，高密度位错、微裂

纹、纳米晶和亚结构组成的非均质组织作为氢通过氧

化层输送通道，是促进 TiFe 合金活化的主要原因。 
表 1 汇总了机械球磨、冷轧和高压扭转不同变形

工艺对 TiFe 合金显微组织和吸氢性能的影响[19,28-29]。

由表 1 可知，TiFe 合金经高压扭转处理后，在室温下

第二次循环吸氢量达到了 1.7%，形成了由亚微米和纳

米晶粒组成的非均匀组织。此外，高压扭转处理过程

中出现大量的位错、晶界和微裂纹，这些缺陷是氢从

表面向合金内部扩散的有利通道，因此，经过高压扭

转处理后 TiFe 合金的吸氢性能最佳。 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
图 4  TiFe 合金经不同工艺处理后的 OM 组织和 TEM 图[29] 

Fig.4  OM micrograph (a) and TEM micrographs and SAED 

patterns (b−f) of TiFe alloy by different processes:  

(a, b) annealing; (c, d) groove rolling; (e, f) HPT process; 

(b), (c) and (e) are bright-field images, (d) and (f) are 

dark-field images 
 

表 1  不同工艺处理对 TiFe 合金显微组织和吸氢性能的影响[19,28-29] 

Table 1  Influence of different processing techniques on hydrogen absorption and microstructure of TiFe alloy 

Processing 
technique Grain size level Dislocation density 

before hydrogenation 
Cracking during 
hydrogenation 

Plateau pressure 
in cycle/MPa Hydrogenation capacity 

in the 2nd cycle/% 
1st 2nd 3rd 

Ball milling Nanometer Low No 1 1 1 1.3[19] 

Cold rolling Submicrometer to 
micrometer High Yes No 3 1 1[29] 

High-pressure 
torsion 

Nanometer to 
submicrometer High Yes 3 1 1 1.7[28] 

 
2.3  元素部分置换或替换 

对于 TiFe 基储氢合金，用于部分置换或替换的元

素主要分为两类：一类是常见合金元素，如 V、Zr、
Mn、Co 和 Cr 等；另一类是稀土元素，如 Y、Ce 和

La 等，这些元素主要通过改变合金的晶格参数、间隙

位尺寸以及细化晶粒等，缩短孕育期，改善活化性能，

提高 TiFe 基储氢合金的储氢性能。 
Nayebossadri 等人[30]通过 V 部分替换 TiFe 合金中

的 Fe，Zr 部分替换 Ti 和 Fe，研究了添加合金元素对

储氢性能的影响。研究发现，用 V 部分替代 Fe 后的
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Ti50Fe46.9V3.1 合金，平台压降低，可逆储氢量从 1.19%
增至 1.42%。其原因一方面是由于 V 的添加增大了合

金的晶格参数，另一方面是由于 V 比 Fe 更易吸氢。

添加 Zr 形成的 Ti49.87Fe49.87Zr0.26 合金，由于添加量较

少，未能改变合金的储氢能力，但是改善了合金的活

化性能。Pati 等人[31]研究了 Mn 部分替代 TiFe 合金中

的 Fe，得到 TiFe1-xMnx (x=0.05~0.15)合金，发现可以

显著改善合金的活化性能，缩短首次吸氢孕育时间，

且活化程度随 Mn 含量的增加而增加。这归因于 Mn
对 H2 解离化学吸附的催化作用，从而加快了氢在合 
金中的扩散。此外，随着 Mn 含量的增加，可有效阻

止 Fe 的氧化。Lv 等人[32]研究了添加 Zr 对 TiFe 合金

氢化性能和抗中毒能力的影响，发现 TiFe+x%Zr (x=8、
12、16)合金在空气中暴露 35 h 后，在室温、2 MPa
氢压下均能完成首次吸氢，其中 TiFe+6%Zr 合金的孕

育期仅 200 s，最大吸氢量可达 1.9%。主要原因是高

含量的 Zr 在合金中形成 HCP 结构的“亮”相，不易

被氧化，可以作为氢的扩散通道，使合金具有优异的

吸氢性能和抗毒性能。Leng 等人 [33]研究了 Co 对

TiFe0.8Mn0.2 合金吸氢性能的影响，发现 Co 部分替代

Mn 可以有效改善 Mn 造成 TiFe 合金晶格八面体畸  
变，减小 TiFe 相的晶格参数及吸氢平台压的斜率，使

TiFe0.8Mn0.2Co0.05 合金的有效吸氢量从 1.205%增加至

1.289%。此外，Co 部分替代 Mn 易形成单一的 TiFe
相，虽然会削弱合金的活化性能，但能够提高其有效

储氢量。 
Modi 等人[34]研究发现，在空气中暴露 2 h 后，氢

压为 3 MPa 时，TiFe0.85Mn0.15合金需要温度达到 300 ℃
才能重新活化，而添加 Cr 的 TiFe0.85Mn0.15Cr0.3 合金，

在空气中暴露 2 h 后，可在相同氢压、150 ℃下二次活

化。这是由于添加 Cr 的合金在上述温度和氢压下，表

层的氧化物被部分还原出现了第二相，新相的形成一

方面起到了催化剂的作用，促进合金吸氢，另一方面

相界增加了氢在合金内的扩散路径。Dematteis 等人[35]

用 Mn 和 Cu 部分替代 TiFe0.9 合金中的 Fe，增大了 TiFe

的晶胞参数，从而降低合金吸氢的第一平台压力，但

同时也提高了第二平台压力。这一现象可能与 Cu 的

电子结构和其与氢化物的相互作用有关：Cu 的电子结

构虽有助于稳定单氢化合物，但会对二氢化合物的稳

定性产生不利影响。 
除上述常见元素外，添加稀土元素也能细化 TiFe

基储氢合金的晶粒，降低活化温度，缩短孕育期，并

改善其吸(放)氢动力学性能，从而进一步改善合金的

储氢性能。Shang 等人[36]研究了 AB 型 Ti1.1-xRExFe0.8- 
Mn0.2 (RE=Pr、Sm、Nd，x=0.001)合金的储氢性能，

发现通过 RE 部分替代 Ti，不仅能够使合金的活化温

度由 300 ℃降至 150 ℃，同时还能缩短合金的孕育时

间。Han 等人[37]和 Li 等人[38]研究发现，用稀土 Y 部

分替换 Ti1.1-xZr0.1YxFe0.6Ni0.3Mn0.2 和 Ti1.1-xYxFe0.8Mn0.2

合金中的 Ti，能够显著增加合金的相界，细化晶粒，

为氢原子的扩散提供更多通道，显著缩短合金的活化

孕育期；添加 Y 降低了吸氢反应所需要克服的能量势

垒，改善了合金吸(放)氢反应的热力学和动力学性能；

Ti1.1-xZr0.1YxFe0.6Ni0.3Mn0.2 合金只需一次吸氢即可在

150 ℃、3 MPa 氢压下完全活化；Ti1.08Zr0.1Y0.02Fe0.6- 
Ni0.3Mn0.2 合金在 70 ℃下的最大吸氢量为 1.704%，

Ti1.08Y0.02Fe0.8Mn0.2 合金的最大吸氢量达到 1.84%。Ma
等人[39]研究发现，少量 Y 替换 Ti1-xYxFe0.8Mn0.2 (x=0.05)
合金中的 Ti，与未添加 Y 相比，在 100 ℃下首次吸氢

的孕育期由 73 min 缩短至 3 min，30 ℃、3 MPa 氢压

下的吸氢量为 1.79%。图 5 为 Ti0.95Y0.05Fe0.8Mn0.2 合金

首次吸氢示意图[39]。从图 5 可以看出，由于加入的 Y
只有小部分固溶到 TiFe 相中，而大部分 Y 在合金中

形成弥散分布的 α-Y 相，α-Y 相吸氢后膨胀，导致合

金产生微裂纹，从而为氢的扩散提供了有利通道。Ha
等人[40]研究了添加稀土 Ce 对 Ti50Fe48V2合金储氢性能

的影响。添加后合金首次在 30 ℃、3 MPa 氢压下表现

出优异的吸氢性能，其原因是含有 Ce 的细小球形颗

粒(γ-Ce 和 CeO)分散在 TiFe 基体中，在吸氢初期形成

ε-CeH2，引起体积膨胀，导致 Ce 颗粒周围产生微裂纹，  
 

 

 

 

 

 

 

 

图 5  Ti0.95Y0.05Fe0.8Mn0.2 合金首次吸氢示意图[39] 

Fig.5  Schematic diagram of Ti0.95Y0.05Fe0.8Mn0.2 alloy first hydrogenation process 
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为氢的扩散提供了通道，因而合金的首次吸氢动力学

性能显著提高。Alam 等人[41]在 TiFe 合金中添加稀土

La 形成 Ti46.1Fe48.4La5.5 合金，该合金在室温、2 MPa
氢压下活化仅需 30 min，首次吸氢量达到 1.3%，而未

添加 La 的 TiFe 合金未能吸氢，活化失败。其原因是

La 与 TiFe 合金不相容，添加后未出现新相，不改变

合金的焓变和熵变，没有牺牲材料本征的热力学优势，

吸氢过程中首先形成氢化物 LaH3，并促进了非均质形

核，为 TiFe 合金吸氢提供了通道。 
2.4  高熵储氢合金 

多主元合金由 4 种及以上金属元素组成，各元素

以等原子比或近等原子比存在，打破了传统合金的设

计理念。在此基础上，Cantor 等人[42]提出了高熵合金

的概念，即含有五元及五元以上，且各主元原子分数

处于 5%~35%之间的合金。由于高熵合金的晶格由大

小不同的原子组成，晶格尺寸差异导致高熵合金存在

严重晶格扭曲效应，从而产生微应变和缺陷，为氢原

子的形核和扩散提供了更合适的位置。研究证明，在

某些金属的晶格或界面上存在微应变有利于氢的吸收

和脱附，表现出优异的储氢性能[43]。 
研究者借鉴高熵合金的设计理念，在 TiFe 基储氢

合金基础上陆续成功制备出性能优异的储氢合金。

Kao 等人 [44]采用电弧熔炼法制备出 CoFeMnTixVZr 
(0.5≤x≤2.5)、CoFeMnTiVyZr (0.4≤y≤3)和 CoFeMn- 
TiVZrz (0.4≤z≤3.0)高熵合金，这些合金在吸氢前后

均保持了 C14 Laves 相结构，在 400 ℃、4 MPa 氢压

下完成活化，最大吸氢量为 1.8%。Chen 等人[45]研究

了 TiZrFeMnCrV 高熵储氢合金的储氢性能和循环寿

命，发现该合金具有单一C14 Laves相，在 30 ℃、7 MPa
氢压下的吸氢量可达 1.80%，并具有良好的吸放氢循

环性能，经 50 次吸放氢循环后吸氢量仍可达 1.76%。

Edalati 等人[46]研究了高熵合金 TiZrCrMnFeNi 的储氢

性能，发现该合金中以 C14 Laves 相为主，在室温下

无需活化处理可快速吸氢，吸氢量为 1.7%。Liu 等人[47]

研究了 V35Ti30Cr25Fe10、V35Ti30Cr25Mn10、V30Ti30Cr25- 
Fe10Nb5 和 V35Ti30Cr25Fe5Mn5 4 种高熵合金的储氢性

能，这些合金主要为体心立方结构，无需活化即可在

室温、2 MPa 氢压下完成吸氢。其中，V35Ti30Cr25Mn10

合金具有最大的晶胞体积，吸氢平台压力较低，吸氢

驱动力较大，吸氢速率最快，吸氢量最大为 3.61%，

而 V35Ti30Cr25Fe5Mn5 合金的晶胞体积较小，吸氢速率

较慢。4 种合金中，V35Ti30Cr25Fe10 合金的晶胞体积最

小，但其吸氢速率相比 V35Ti30Cr25Fe5Mn5 合金快，主

要由于其更多的第二相为氢扩散提供了通道。但是，

第二相过多时对吸氢不利，如 V30Ti30Cr25Fe10Nb5 合金

的吸氢速率较慢，主要由于第二相的吸氢动力学性能

较差，并且这种影响比来自相界的正效应更大。 

3  展  望 

对于 TiFe 基储氢合金的研究及推广应用，要充分

利用其低成本、在常温和较低氢压条件下可以吸(放)
氢等优势，并通过先进的设计优化方法和加工工艺等

提高合金活化性能、抗毒化性能等综合储氢性能。 
(1) 在合金优化设计方面，不仅要利用第一性原

理密度泛函理论，更要结合材料基因工程、高通量计

算等多元化先进理论方法，构建一套多尺度系统化的

TiFe 基储氢合金设计体系，从原子晶胞层面筛选和评

估不同合金元素对 TiFe 基储氢合金价电子浓度、晶体

结构、晶格参数及间隙位置等的作用，以及对氢的吸

附能、解离势垒和扩散动力学的本质影响，设计并开

发出活化性能、抗毒化性能、循环稳定性及吸(放)氢
等综合储氢性能优异的 TiFe 基储氢合金。最终实现从

“试错法”到“精准设计”的范式转变，加快高性能

TiFe 基储氢材料的研发进程。 
(2) 充分发挥 TiFe 基储氢合金在常温和较低氢压

条件下具有优异吸(放)氢性能优势的同时，也需要注

意单一元素的添加、置换或部分替换对合金储氢性能

的改善有限，还可能会对合金的其他性能产生不利影

响，如吸(放)氢平台斜率升高、粉化严重等。为此，应

当突破传统单一元素改性的局限性，转向多元协同的

合金优化策略：通过引入多组元合金元素构建成分与

结构的协同效应，尤其是充分发挥稀土元素的独特作

用(如降低活化能垒和改善表面催化活性等)，系统优

化合金的热力学与动力学性能、结构稳定性及抗粉

化能力，从而实现 TiFe 基储氢合金综合性能的全面

提升。  
(3) 综合利用表面改性及塑性变形技术对 TiFe 基

储氢合金进行处理，实现“内外兼修”的协同作用。首

先通过轧制和高压扭转等大塑性变形工艺，细化合金晶

粒至纳米尺度，并引入高密度位错与晶界，从而为氢原

子提供快速扩散通道与丰富的形核区域。在此基础上，

采用表面机械球磨等先进的表面改性工艺，在合金表面

构建一层兼具高催化活性与优异抗毒化能力的保护层，

高效解离氢分子并阻止氧气等杂质气体毒化基体，改善

合金的初始活化性能与循环稳定性。通过基体纳米 化
与表面催化的协同作用，共同提高 TiFe 基储氢合金在

室温条件下的储氢性能。 
(4) 加快构建高效、安全的“储氢-燃料电池”一

体化动力系统，推动其在便携电源、分布式发电机组

及交通运输等领域的推广应用。 
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