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基于Ti-6Al-4V合金团簇式设计合金
的组织性能研究
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摘要：基于Ti-6Al-4V合金的团簇式12[Al-Ti12]（AlTi2）+5[Al-Ti14]（V2Ti），通过替换β-[Al-
Ti14]（V2Ti）团簇式中连接原子的种类和比例，设计了Ti-6.07Al、Ti-6.06Al-1.97V、Ti-6.05Al-
5.90V和Ti-7.16Al-1.99V 4种合金。结果表明，Ti-6.07Al、Ti-6.06Al-1.97V和Ti-7.16Al-1.99V
合金为α单相组织，而Ti-6.05Al-5.90V合金为α+β两相组织。相比于Ti-6Al-4V合金，Ti-
6.05Al-5.90V合金抗拉强度增加了165 MPa，达1 053 MPa，延伸率仅降低了2%，为4.5%；

Ti-7.16Al-1.99V合金抗拉强度降低了115 MPa，为773 MPa，延伸率提高了162%，达17%。因

此，Ti-6.05Al-5.90V可作为高强钛合金候选材料，Ti-7.16Al-1.99V合金可作为高韧钛合金候选

材料。
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Ti-6Al-4V合金具有低密度、高比强度、高断裂韧性、良好的耐蚀性和生物相容

性等，被广泛用于航空航天、石油化工、生物医疗等领域[1-2]。在Ti-6Al-4V合金的基

础上，通过替换主合金化元素、添加微量元素B和控制杂质元素N、H、O等可进一步

提升合金性能。例如，含有0.08 wt.%O的Ti-6Al-4V合金的抗拉强度达到了1 170 MPa，

伸长率为16%。相比超低间隙杂质（Extra Low Interstitial，ELI）的Ti-6Al-4V合金虽

然强度降低了50~100 MPa，但断裂韧性K1C值可达100 MPa·ml/2以上。另外，Sen等

人[3]通过添加B元素（≤0.4 wt.%）来改善铸造组织，抗拉强度从900 MPa提升到

973 MPa，但断裂韧性降低到38 MPa·ml/2。 Bermingham等人[4]通过添加B元素来改

善增材制造组织，伸长率提升了40%而没有降低合金的强度。然而，上述合金性能虽

均能通过试错法进行调控，但无法定量进行成分设计，显著提高了材料研发周期。

固溶体合金主要是以化学近程有序为结构特征，即溶质原子不破坏溶剂结构，

但由于原子间的化学相互作用，导致局域化学结构偏离平恒结构的现象。为了描述

化学近程有序结构，董闯等人[5-6]提出了团簇加连接原子模型，旨在建立合金成分和

化学近程有序结构之间的联系。该模型通过团簇和连接原子两部分表征化学近程有

序结构，表示为[团簇]（连接原子）x，x为连接原子个数。其中，团簇是以某一原子

为心的第一近邻配位多面体，连接原子位于团簇之间的间隙位置。马跃等人[7]通过中

子衍射试验，验证了团簇加连接原子模型的有效性。目前，团簇加连接原子模型在固

溶体合金的成分解析和相关的合金成分设计中均得到了很好的应用[8-10]。例如，张杰等

人[11]根据相图和合金化元素之间的相互作用，建立了[Fe-Ni12]Cux团簇式，解决了Fe
固溶含量低的问题，且[Fe1/13Ni12/13]10Cu90、[Fe1/13Ni12/13]20Cu80、[Fe1/13Ni12/13]30Cu70、

在海水环境中具有最佳的腐蚀性能。钱圣男等人[12]建立了{[Gd-Mg12]（Mg6）}1+
{[Mg- Mg12]（Mg3）}3团簇式，设计的合金可以兼有高强度和高延伸率，且屈强比为

0.61，具有较高的安全系数。

本文基于Ti-6Al-4V合金团簇式为12[Al-Ti12]（AlTi2）+5[Al-Ti14]（V2Ti），通过
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（a）α相[Al-Ti12]团簇　　　　　（b）β相[Al-Ti14]团簇

图1　α相[Al-Ti12]团簇和 β相[Al-Ti14]团簇

Fig. 1 α-phase [Al-Ti12] cluster and β-phase [Al-Ti14] cluster

图2　吸铸的合金棒材

Fig. 2 Alloy bar via suction casting

替换β-[Al-Ti14]（V2Ti）团簇式中连接原子的种类和比

例，揭示合金元素对合金组织性能的影响，并确定性

能优于Ti-6Al-4V的新合金成分。

1　试验材料及方法
1.1　成分设计

在前期工作中，通过团簇加连接原子模型揭示了

Ti-6Al-4V合金的成分根源[13]。首先，将不同温度下退

火后的α和β相成分分别转换成16和18原子的整数成

分式，由相图杠杆定律，确定出两相的理想团簇结构

单元及其比例，即α-[Al-Ti12]（AlTi2）∶β-[Al-Ti14]
（V2Ti）≈2.34∶1，式中方括号和小括号部分分别代

表团簇和连接原子，α相[Al-Ti12]团簇和β相[Al-Ti14]
团簇如图1所示。然后，把两个结构单元看成两个半

径不同的硬球，构建硬球堆垛模型，类比于原子共振

理论，计算出一个堆垛单元含有17个硬球，唯一确定

了两个结构单元的比例12∶5。因此，Ti-6Al-4V合金

团簇式为12[Al-Ti12]（AlTi2）+5[Al-Ti14]（V2Ti）=Ti-
6.05Al-3.94V。基于Ti-6Al-4V合金团簇式，通过替换

β-[Al-Ti14]（V2Ti）团簇式中连接原子的种类和比例，

设计了4种合金，分别为：12[Al-Ti12]（AlTi2）+5[Al-
Ti14]（Ti3）、12[Al-Ti12]（AlTi2）+5[Al-Ti14]（VTi2）、

12[Al-Ti12]（AlTi2）+5[Al-Ti14]（V3）、12[Al-Ti12]
（AlTi2）+5[Al-Ti14]（AlVTi）。合金成分如表1所示。

炉熔炼质量为30 g的母合金锭。为防止熔炼过程中合金

氧化，在熔炼之前，将炉腔内的真空度抽到6×10-3 Pa，

然后充入纯度为99.999%的Ar气作为保护。为提高合金

的成分均匀性，每个合金反复熔炼5次，然后通过真空

铜模吸铸快冷的方式制备直径为6 mm的合金棒材，如

图2所示。

表1　合金团簇式及其成分
Table 1 Alloy cluster formulas and its nominal composition        

wB /%

合金

1

2

3

4

名义成分

Ti-6.07Al

Ti-6.06Al-1.97V

Ti-6.05Al-5.90V

Ti-7.16Al-1.99V

团簇式

12[Al-Ti12]（AlTi2）+5[Al-Ti14]（Ti3）

12[Al-Ti12]（AlTi2）+5[Al-Ti14]（VTi2）

12[Al-Ti12]（AlTi2）+5[Al-Ti14]（V3）

12[Al-Ti12]（AlTi2）+5[Al-Ti14]（AlVTi）

表2　合金试样实测成分
Table 2 Measured composition of alloy samples

wB /%

合金

1

2

3

4

Al

6.06

6.04

6.03

7.15

C

0.018

0.016

0.016

0.014

O

0.20

0.14

0.16

0.18

Ti

余量

余量

余量

余量

V

-

1.97

5.90

1.99

H

0.002 6

0.002 6

0.002 2

0.002 5

1.2　试验方法
按照设计的合金成分配制原料，采用非自耗电弧

Al和V元素含量通过型号为5800的ICP-OES电感耦

合等离子体发射光谱仪进行测量，C、H、O间隙元素

含量通过型号为ONH836氧氮氢分析仪进行测量。合金

试样实测成分如表2所示。由表可知，Al和V元素含量

损失较少，基本和设计成分一致。

将试验样品切割成10 mm×10 mm×5 mm试块，对

其进行磨抛处理。采用比例为3%HF+7%HNO3+90%H2O
（体积百分数）腐蚀液对试验进行腐蚀，然后用型号

为Olympus BX51的光学显微镜（OM）对样品进行金相

组织形貌观察。采用HVS-1000型维氏显微硬度仪对样

品进行硬度测试。测试载荷为300 g，保载时间为15 s，
每个样品测试10次取平均值。采用UTM04-G型万能拉

伸试验机测试合金室温拉伸性能，拉伸速率为0.5 mm/min。

拉伸试样如图3所示。

2　试验结果及分析
图 4 为 不 同 合 金 的 X R D 图 谱 。 由 图 可 知 ， Ti -

6.07Al、Ti-6.06Al-1.97V和Ti-7.16Al-1.99V合金仅有
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图3　室温拉伸试样示意图

Fig. 3 Schematic diagram of tension test at room temperature

图4　不同合金的XRD图谱

Fig. 4 XRD spectra of different alloys

1.97V和Ti-7.16Al-1.99V合金中β相稳定元素V含量较

少，导致β相含量较少。随着V含量增加到3.94wt.%和

5.90wt.%，合金中β相含量较多，故在XRD图谱中可

观察到β相衍射峰。

图5为不同合金低倍的金相组织。由图可知，Ti-
6.07Al、Ti-6.06Al-1.97V和Ti-7.16Al-1.99V合金仅呈α

单相组织。但随着V含量增加到1.97wt.%和1.99.wt%，

微观组织明显细化。Ti-6.05Al-3.94V和Ti-6.05Al-5.90V
合金中包含α和β两相组织。其中，初生β相为等轴

态，α相为针状。图6为不同合金高倍的金相组织。

由图可知，随着V含量从3.94wt.%增加到5.90wt.%，针

状α相明显细化。图7为不同合金成分的工程应力-应
变曲线。由图可知，随着V含量从0增加到5.90wt.%，

合金的屈服强度从497 MPa提高到898 MPa，抗拉强

度从600 MPa提高到1 053 MPa，而伸长率从10%降低

到4.5%。另外，通过对比Ti-6.06Al-1.97V和Ti-7.16Al-
1.99V合金，随着Al含量从6.06wt.%增加到7.16wt.%，

屈服强度和抗拉强度基本相同，但伸长率从10%增加到

17%，提高了70%。相比于Ti-6Al-4V合金，Ti-7.16Al-
1.99V合金抗拉强度降低了115 MPa，伸长率提高了

162%，达17%。

3　结论
基于Ti-6Al-4V合金的团簇式12[Al-Ti12]（AlTi2）

+5[Al-Ti14]（V2Ti），本研究在设计了4种合金的基础

　　　　　　（a）Ti-6.07Al　　　　　　　　　        　（b）Ti-6.06Al-1.97V　　　　　　　　　　　（c）Ti-6.05Al-3.94V

　　　　　　　　　　　　　　　   （d）Ti-6.05Al-5.90V　　　　　　　　　       （e）Ti-7.16Al-1.99V

图5　不同合金低倍的金相组织

Fig. 5 Low-magnification OM microstructure of different alloy composition

α相衍射峰，而Ti-6.05Al-3.94V和Ti-6.05Al-5.90V合

金包含α和β两相衍射峰。在钛合金中，Al为α相

稳定元素，V为β相稳定元素。Ti-6.07Al、Ti-6.06Al-
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上，通过替换β-[Al-Ti14]（V2Ti）团簇式中连接原子的

种类和比例，得出以下结论。

　　　　　　（a）Ti-6.07Al　　　　　　　　　        　（b）Ti-6.06Al-1.97V　　　　　　　　　　　（c）Ti-6.05Al-3.94V

　　　　　　　　　　　　　　　   （d）Ti-6.05Al-5.90V　　　　　　　　　       （e）Ti-7.16Al-1.99V

图6　不同合金高倍的金相组织

Fig. 6 High-magnification OM microstructure of different alloys

图7　不同合金成分的工程应力-应变曲线

Fig. 7 Engineering stress-strain curves of different alloysat room 

temperature

表3　不同合金成分的室温拉伸性能
Table 3 Tensile properties of different alloys at room 

temperature

编号

1

2

3

4

5

σUTS/MPa

600±12

749±6

888±9

1 053±13

773±6

σYS/MPa

497±11

640±4

725±12

898±14

627±8

σ/%

10±1

9±0.5

6.5±1

4.5±1

17±2

合金

Ti-6.07Al

Ti-6.06Al-1.97V

Ti-6.05Al-3.94V

Ti-6.05Al-5.90V

Ti-7.16Al-1.99V

（1）Ti-6.07Al、Ti-6.06Al-1.97V和Ti-7.16Al-
1.99V合金为α相组织，而Ti-6.05Al-5.90V合金为α+β

两相组织，且随V含量的增加，α相尺寸细化。

（2）相比于Ti-6Al-4V合金，Ti-6.05Al-5.90V合金

的抗拉强度增加了165 MPa，达到1 053 MPa，伸长率

仅降低了2%；而Ti-7.16Al-1.99V合金的抗拉强度降低

了115 MPa，伸长率提高了162%，达到了17%。
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Study on the Microstructure and Properties of Designed Alloy Based on 
Ti-6Al-4V Alloy Cluster Formula

CHEN Hong1, LIU Tian-yu1, ZHAO Jun1, LIU Shi-bing1, PANG Zhi-yuan2, ZHAND Qian3, SHI Kun1, 
YAO Qian1, YUE Ye1, YAN Jian-qiang1

(1. Shenyang Research Institute of Foundry Co., Ltd., CAM, Nation Key Laboratory of Advance Casting Technologies, 
Shenyang 110022, Liaoning, China; 2. Military Representative Office of Air Force Equipment in Liaoyang, Shenyang 110016, 
Liaoning, China; 3. The first Military Representative Office of the Air Force Armaments Department in Shenyang, Shenyang 
110016, Liaoning, China)

Abstract:
In this paper, based on the Ti-6Al-4V alloy cluster formula 12[Al-Ti12](AlTi2)+5[Al-Ti14](V2Ti), four alloys 
were designed by replacing the types and proportions of glue atoms in β-[Al-Ti14](V2Ti) cluster formula, 
which were Ti-6.07Al, Ti-6.06Al-1.97V, Ti-6.05Al-5.90Vand Ti-7.16Al-1.99V. The results showed that Ti-
6.07Al, Ti-6.06Al-1.97V and Ti-6.05Al-5.90V contained α single-phase microstructure, and Ti-6.05Al-5.90V 
consists of α + β two-phase microstructure. Compared with Ti-6Al-4V, the tensile strength of Ti-6.05Al-5.90V 
increased by 165 MPa, reaching 1 053 MPa, and the elongation decreased by 2%, reaching 4.5%. The tensile 
strength of Ti-7.16Al-1.99V decreased by 115 MPa to 773 MPa, and elongation increased by 162% to 17%. 
Therefore, Ti-6.05Al-5.90V could be used as candidates for high strength Ti alloy, and Ti-7.16Al-1.99V had 
the potential to be a candidate material for high toughness Ti alloy.

Key words: 
Ti-6Al-4V; cluster-plus-glue-atom model; composition design; microstructure; properties
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