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Nb掺杂γ-TiAl金属间化合物的电子结构与
力学性能∗

陈治鹏 马亚楠 林雪玲 潘凤春 席丽莹 马治 郑富

汪燕青 陈焕铭†

(宁夏大学物理与电子电气工程学院, 银川 750021)

( 2017年 5月 8日收到; 2017年 7月 13日收到修改稿 )

运用基于密度泛函理论的第一性原理方法计算了Nb掺杂 γ-TiAl金属间化合物的结构参数、能带结构、
电子态密度及弹性常数. 结果表明: Nb替代Ti掺杂相比Nb替代Al掺杂的形成能低, Nb在替位掺杂时更倾
向于取代Ti原子形成稳定的结构, Nb替代Ti掺杂能够提高 γ-TiAl金属间化合物的抵御塑性变形能力、断裂
强度和延展性; 与Nb替代Ti掺杂相比, Nb替代Al 掺杂同样增强 γ-TiAl金属间化合物的断裂强度且其增强
延展性的效果更好, 但抵御塑性变形的能力有所削弱.

关键词: Nb掺杂, γ-TiAl金属间化合物, 电子结构, 力学性能
PACS: 61.72.–y, 71.20.Lp, 71.20.–b, 62.20.–x DOI: 10.7498/aps.66.196101

1 引 言

TiAl金属间化合物具有模量大、抗蠕变性能好
等优点, 且使用温度有望达到900 ◦C以上, 与Ni基
高温合金相差不多, 但与Ni基合金相比其密度很
小, 因此一直被认为是理想的新型航空航天和发动
机高温结构材料 [1,2]. 尽管TiAl金属间化合物高温
性能优良, 但其室温延展性较差、难以加工成型等
缺点限制了TiAl金属间化合物的适用范围. 为了
提高TiAl金属间化合物的综合性能, 众多的科研
人员 [3−10]进行了大量的理论和实验研究: 通过一
定的第三种元素掺杂 [11−13]来提高γ-TiAl金属间
化合物的延展性并降低其脆性是一种常用的方法.
党宏丽等 [14]运用密度泛函理论基础下的第一性原

理方法 [15,16]研究了γ-TiAl中难熔金属的合金化效
应, 表明难熔金属Mo等在γ-TiAl中有明显的Ti占
位倾向, 同时他们也发现Mo等难熔金属可以提高
杂质元素与其邻近基体元素间的相互作用以及相

应原子之间的键合强度, 导致固溶强化效应, 影响
γ-TiAl的力学性能. 李虹等 [17]研究了Nb掺杂提
高γ-TiAl抗氧化性的微观机理, 认为Nb掺杂能够
明显降低氧化过程中氧原子的溶解和扩散, 从而阻
碍表面的氧进入γ-TiAl基体的内部进行氧化, 与此
同时Nb掺杂也减弱了Ti, Al空位的形成能力, 使
得空位浓度逐渐降低, 阻碍内部金属原子扩散到表
面发生氧化. 吴小霞等 [18]基于密度泛函理论在广

义梯度近似下研究了Cl原子在γ-TiAl(111)表面的
吸附, 表明Cl原子的吸附一方面会减弱O原子与
表面金属的结合, 另一方面由于Cl原子与O原子
的吸附形成竞争, 从而减弱了γ-TiAl表面的氧化.
对第三种元素或多种元素掺杂对于γ-TiAl金属间
化合物的影响以及其他相的TiAl金属间化合物的
性能有了更深入的研究 [19−25]. 例如, 王海燕等 [26]

利用第一原理方法深入研究了金属元素Cr, Mo和
W等掺杂对γ-TiAl合金力学性能的影响. 宋庆功
等 [27]研究了杂质浓度对Zr替位掺杂 γ-TiAl合金
的结构延性和电子性质的影响, 表明Zr替代Al原
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子后, Zr原子与其邻近的Ti原子间的共价结合显
著变弱, 金属性增强, 有利于改善材料的延性.

本文以Nb掺杂 γ-TiAl金属间化合物体系为
研究对象, 运用基于密度泛函理论的第一性原理
计算方法系统地研究了不同浓度Nb掺杂对γ-TiAl
金属间化合物的晶体结构、稳定性、电子结构以

及力学性能的影响, 分析Nb掺杂原子与γ-TiAl金
属间化合物的相互作用及掺杂浓度和掺杂方式对

γ-TiAl金属间化合物力学性能的影响机理.

2 计算结构和方法

2.1 计算结构

γ-TiAl为L10型面心四方结构, 空间群为
P4/mmm, 其晶胞中包含 2个Ti原子和 2个Al 原
子, 晶格常数为 a = b = 3.98 Å, c = 4.04 Å,
α = β = γ = 90◦. 为了研究不同掺杂浓度对 γ-
TiAl基合金性能的影响, 以上述晶胞为基础构造了
2 × 2 × 2包含 32个原子的γ-TiAl超晶胞, 其对应
Ti16Al16体系, 如图 1 (a)所示, 其中灰线围成的立
方体是超晶胞结构, 蓝线围成的立方体是超晶胞结
构的布里渊区, 红线是布里渊区高对称点的计算路
径, 用阿拉伯数字来表示 Nb 掺杂替代对应原子的
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图 1 (网刊彩色) (a) γ-TiAl超晶胞示意图; (b)能带结
构图

Fig. 1. (color online) Schematic view of γ-TiAl super-
cell (a) and band structure of γ-TiAl (b).

位置. 图 1 (b)是Ti16Al16的能带结构图, 可以看
到能带连续穿过费米能级, 体系表现出金属导电
性. 在上述超胞中分别掺入 2, 4, 6和 8个Nb原
子替代Ti或Al得到 8种掺杂体系: Nb2Ti14Al16
(Nb原子替换 7和15号Ti原子), Nb4Ti12Al16 (Nb
原子替换 10, 12, 14和 16号Ti原子), Nb6Ti10Al16
(Nb原子替换 10, 12, 13, 14, 15和 16号Ti原子),
Nb8Ti8Al16 (Nb原子替换1, 3, 5, 7, 9, 11, 13和15
号Ti原子), Nb2Ti16Al14 (Nb原子替换 8和 12号
Al原子), Nb4Ti16Al12 (Nb 原子替换 4, 8, 12和16
号Al原子), Nb6Ti16Al10 (Nb原子替换 4, 5, 7, 13,
15和16号Al原子)和Nb8Ti16Al8 (Nb原子替换2,
4, 6, 8, 10, 12, 14和16号Al原子). 当Nb替换的浓
度较高时, 应该是固溶而不再是掺杂, 为了表述方
便, 在文中仍然用掺杂来进行描述.

2.2 计算方法

本文采用基于密度泛函理论的第一性原理计

算方法进行研究, 计算软件为Materials Studio的
CASTEP (Cambridge Serial Total Energy Pack-
age)模块. 计算中, 交换关联泛函选用广义梯度
近似基础上的Perdew-Burke-Ernzerhof [28]方案进

行处理, 离子实与价电子间的相互作用采用超
软赝势来描述. 平面波截断能为 320 eV, k点取

值为 3 × 3 × 3. 迭代计算的收敛标准分别设置
为: 原子作用力 0.3 eV/nm, 原子的能量变化量为
1.0 × 10−5 eV/atom, 原子的最大位移为 0.001 Å,
作用应力为 0.05 GPa. 为了获得平衡状态下晶体
的结构参量等物理量, 对所有的计算体系采用拟牛
顿算法进行几何优化, 然后在此基础上计算体系的
能带、电子态密度和弹性常数等.

3 计算结果与分析

3.1 晶格结构与参量

为了便于进行对比分析, 将几何优化所得的
各体系的晶格常量折合为γ-TiAl晶胞对应的量值.
经过几何优化后, 纯γ-TiAl的晶格常数和空间群与
文献报道的实验数据符合得很好 [18], 这说明所用
的计算方案和参数是合理的. 在对各掺杂体系的
研究中, 本文均采用上述计算方案和参数. 经过几
何优化后, Ti16Al16和 8个掺杂体系的晶格常数和
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空间群参见表 1 . 可以看出, 几何优化后, 各个掺
杂体系的晶格常数均发生变化, 其中Nb6Ti10Al16,
Nb2Ti16Al14, Nb6Ti16Al10体系的空间群发生了变
化, 其他体系的空间群保持不变, 这是掺杂体系的
常见情况. 因为Nb替位掺杂以后, 掺杂体系的对
称性可能降低, 所以空间群可能要发生变化. 另外,
Nb替代Ti形成的掺杂体系, 随着掺杂浓度的变化
晶格常数变化平稳, 而Nb替代Al形成的掺杂体系,
随着掺杂浓度的变化晶格常数变化剧烈, 这说明
一定浓度的Nb替代Ti掺杂不会引起体晶格发生
很大变化, 但Nb替代Al掺杂有可能引起晶格畸变.
从纯 γ-TiAl体系和掺杂体系的轴比 (R = c/a)也
可看出Nb替代Ti掺杂的掺杂浓度对体系的轴比
影响不大, 轴比总体保持在 1附近. 另外, 在Nb替
代Al掺杂的掺杂浓度为 6.25 at%—12.5 at%的范
围内, 存在使轴比为 1的掺杂浓度. 已有的研究表
明 [29], γ-TiAl基合金的延展性与轴比密切相关, 晶
胞的轴比越接近与 1, 该合金的延性就越好. 因此,
在一定掺杂浓度范围, Nb替代Al原子掺杂有利于
改善γ-TiAl基合金的延展性.

表 1 Nb掺杂 γ-TiAl和纯 γ-TiAl体系的结构参数
Table 1. Structural parameters of Nb-doped and pure
γ-TiAl systems.

体系
结构参数

空间群 a/Å b/Å c/Å R = c/a

TiAl P4/mmm 4.007 4.007 4.067 1.015

Nb2Ti14Al16 P4/mmm 4.003 4.003 4.088 1.021

Nb4Ti12Al16 P4/mmm 3.999 3.999 4.108 1.027

Nb6Ti10Al16 Pmmm 4.002 4.006 4.122 1.030

Nb8Ti8Al16 P4/mmm 3.989 3.988 4.154 1.041

Nb2Ti16Al14 Pmmm 3.998 4.098 4.034 1.009

Nb4Ti16Al12 P4/mmm 4.108 4.108 3.956 0.963

Nb6Ti16Al10 Pmmm 3.890 4.152 4.215 1.084

Nb8Ti16Al8 P4/mmm 4.192 4.192 3.862 0.921

3.2 形成能与结构稳定性

平均形成能是衡量材料稳定性的重要指标之

一. 一般来说, 原子的平均形成能越低, 该材料的
稳定性越好. 对Nb掺杂的γ-TiAl体系, 原子的平
均形成能的计算公式如下:

Ef = (Et − xETi − yEAl − zENb)/N, (1)

其中: Ef为平均形成能; Et为晶胞的总能量; ETi,
EAl 和ENb分别表示的是Ti, Al和Nb在单质结
构、完全松弛状态下的单原子能量; N表示晶胞中
的总原子数; x, y和 z分别表示晶胞中Ti原子数、
Al原子数和Nb原子数. 经过计算, 得到单质Ti,
Al和Nb的单原子能量分别为−1603.09, −56.47和
−1551.62 eV,纯γ-TiAl体系和Nb掺杂体系的总能
与形成能见表 2 . 结果表明, 所有Nb掺杂体系的
形成能均为负值, 这意味着掺杂体系均具有较好的
能量稳定性. 并且同一浓度的Nb替代Ti掺杂体系
的形成能总比Nb替代Al体系的形成能低, 这表明
Nb原子在替位掺杂时更倾向于取代Ti原子以形成
稳定的结构, 这是由于Nb原子与Ti 原子的原子半
径相差不大而与Al原子的原子半径相差较多的缘
故. 因此, Nb原子掺杂时更倾向于占据Ti原子的
位置以保持体系结构的稳定.

表 2 Nb掺杂 γ-TiAl和纯 γ-TiAl体系的能量性质
Table 2. Energy properties of Nb-doped and pure γ-
TiAl systems.

体系 掺杂浓度/at% Et/eV Ef/eV

TiAl −26565.95 −0.41

Nb2Ti14Al16 6.25 −26462.82 −0.40

Nb4Ti12Al16 12.50 −2 6359.72 −0.40

Nb6Ti10Al16 18.75 −26255.98 −0.37

Nb8Ti8Al16 25.00 −26153.14 −0.38

Nb2Ti16Al14 6.25 −29554.58 −0.36

Nb4Ti16Al12 12.50 −32543.66 −0.32

Nb6Ti16Al10 18.75 −35530.63 −0.21

Nb8Ti16Al8 25.00 −38521.68 −0.24

3.3 掺杂体系的弹性性能

材料的弹性性质表征材料的结构稳定性和刚

度, 决定了材料对于外力的响应, 是研究材料本构
关系的重要内容. 理想的γ-TiAl为L10型超点阵结
构, 晶体的弹性常数有 6个独立变量 [30], Nb掺杂
后, 有些体系的空间群发生变化, 变为正交晶系晶
体, 其弹性常数有 9个独立变量 [30]. 体系的体积模
量和剪切模量的计算公式如下 [31]:

BV = [(C11 + C22 + C33)

+ 2(C12 + C13 + C23)]/9, (2)

GV = [(C11 + C22 + C33)− (C12 + C13 + C23)
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− 3(C44 + C55 + C66)]/15, (3)

其中: Bv为体积模量, Gv为剪切模量, Cij为弹性

常数. 不同浓度掺杂体系的弹性常数、体积模量、
剪切模量以及体积模量与剪切模量比值的计算结

果在表 3中给出. 在以上所得数据的基础上, 可
以通过Pugh判据 [32]来判断Nb掺杂浓度对γ-TiAl
金属间化合物塑性性能变化的影响. Pugh判据
的基本准则为: 当温度在熔点温度的 1/3以下时,
材料的断裂强度与体积模量Bv成正比, 材料抵御
塑性变形的能力与剪切模量Gv成正比, 体积模量
与剪切模量的比值 (Bv/Gv)可以表征金属的塑性
变形能力, 即Bv/Gv值越高, 材料的延性越好. 从
表 3可以看出, 对于Nb替代Ti掺杂的体系, 体系
的体积模量和体积模量与剪切模量之比随着掺杂

浓度的升高而升高, 体系的剪切模量则先升高再减

小. 对于Nb替代Al掺杂的体系, 体系的体积模量
和剪切模量随着掺杂浓度的升高, 先升高再减小再
升高, 体系的体积模量与剪切模量之比则先升高再
减小. 对于同一掺杂浓度的Nb 替代Ti 掺杂体系
和Nb替代Al掺杂体系, 前者的体积模量和剪切模
量总比后者大, 但对于体系的体积模量与剪切模量
之比, 前者总比后者小, 而且掺杂体系的体积模量
和体积模量与剪切模量之比都比纯γ-TiAl体系大.
对于剪切模量, Nb替代Ti掺杂体系比纯γ-TiAl体
系大, Nb替代Al 体系比纯γ-TiAl体系小很多. 以
上所述表明Nb替代Ti掺杂相比Nb替代Al掺杂能
更好地提高材料的抵御塑性变形的能力, 并且能够
提高材料的断裂强度. 这可能是由于Nb原子与Ti
原子的原子半径相差不多, 错配度较低 [33]. 但在一
定掺杂浓度范围, Nb替代Al掺杂能更好地提高材
料的延展性.

表 3 Nb掺杂 γ-TiAl和纯 γ-TiAl体系的弹性常数Cij、体积模量Bv、剪切模量Gv和Bv/Gv

Table 3. The elastic constants Cij , bulk modulus Bv , shear modulus Gv and Bv/Gv of Nb-doped and pure γ-TiAl systems.

体系 C11/GPa C12/GPa C13/GPa C22/GPa C23/GPa C33/GPa C44/GPa C55/GPa C66/GPa Bv/GPa Gv/GPa Bv/Gv

Ti16Al16 178.98 65.03 80.64 179.61 80.89 164.04 111.20 111.20 70.12 108.42 78.24 1.39

Nb2Ti14Al16 172.51 82.55 78.79 172.47 78.76 175.84 110.54 110.53 84.94 111.22 79.92 1.39

Nb4Ti12Al16 172.89 99.83 77.72 172.99 77.61 194.64 110.33 110.33 88.88 116.76 80.93 1.44

Nb6Ti10Al16 179.63 107.32 82.07 180.13 82.14 196.78 111.85 112.43 93.17 122.18 82.49 1.48

Nb8Ti8Al16 151.71 129.53 100.19 151.13 99.75 179.40 113.43 113.44 102.20 126.80 76.00 1.67

Nb2Ti16Al14 153.14 73.72 99.36 152.02 96.76 133.31 93.84 108.58 67.54 108.68 65.23 1.67

Nb4Ti16Al12 159.68 80.43 109.81 160.45 109.70 124.33 97.04 97.03 91.15 116.04 66.68 1.74

Nb6Ti16Al10 127.46 99.08 110.72 150.88 94.03 156.48 24.17 70.41 68.44 115.83 41.34 2.80

Nb8Ti16Al8 160.61 104.35 113.68 156.19 111.52 149.04 84.08 83.80 86.88 124.99 60.04 2.08

3.4 掺杂体系的电子结构

为了更深入地解释掺杂浓度对γ-TiAl金属间
化合物的力学性质影响, 我们对掺杂体系的能带、
电子态密度 (density of states, DOS)和分波态密度
(partial density of states, PDOS)进行了计算.

3.4.1 掺杂体系的能带

掺杂体系的能带结构如图 2所示, 图中能量值
为 0 eV位置处的辅助线为费米能. 从图 2可以看
出, 各掺杂体系的能带在费米能级附近, 能级连续
多次穿过费米能级, 这表明所有掺杂体系均具有金

属导电性. 从能带结构图中还可以看出各掺杂体
系能带不对称, 因此其导电性为各向异性, 并且随
着掺杂浓度的升高, 各掺杂体系的能带均变窄. 对
于同一掺杂浓度的体系, Nb替代Ti掺杂体系的能
带总比Nb替代Al掺杂体系的能带宽. 能带越宽,
说明处于这个带中的电子的有效质量越小, 离域程
度越大, 组成这条能带的原子轨道扩展性较强. 能
带越窄, 这条能带上的电子局域性就越强, 有效质
量相对较大. 因此可知Nb替代Ti掺杂相比替代Al
掺杂更能形成稳定的结构, 这与计算平均形成能的
结论一致.
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图 2 Nb掺杂 γ-TiAl体系的能带结构

Fig. 2. The band structures of Nb-doped γ-TiAl systems.

196101-5

http://wulixb.iphy.ac.cn
http://wulixb.iphy.ac.cn


物 理 学 报 Acta Phys. Sin. Vol. 66, No. 19 (2017) 196101

3.4.2 掺杂体系的电子态密度

掺杂体系的总态密度如图 3所示, 其中图 3 (a)
为Nb替代Ti掺杂体系的总电子态密度, 图 3 (b)为
Nb替代Al掺杂体系的总电子态密度. 从图 3可知,
各体系在费米能级处的电子态密度均远大于零, 这
表明它们具有明显的电子导电性 [34], 属于金属导
电材料. 同时图 3也显示: 对于Nb替代Ti掺杂的
体系, 随着掺杂浓度的升高, 费米能级处的电子态

密度降低, 能带宽度几乎保持不变; 对于Nb替代
Al掺杂的体系, 随着掺杂浓度的升高, 费米能级处
的电子态密度升高, 能带宽度变窄.

为了更好地对两种掺杂方法做对比, 这里给出
了两类掺杂体系在同一浓度时的总电子态密度, 如
图 4所示. 同一掺杂浓度的两类体系费米能级处的
电子态密度, Nb替代Al掺杂的体系总比替代Ti掺
杂的体系大, 且随着掺杂浓度的升高, 两者之间的
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图 3 (网刊彩色) Nb掺杂 γ-TiAl体系在费米能级附近的总电子态密度

Fig. 3. (color online) The total density of states of Nb-doped γ-TiAl systems near Fermi energy.
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Fig. 4. (color online) The total density of states of Nb-doped γ-TiAl systems at same concentrations.
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差值越来越大. 由于费米能级处的电子态密度越
小, 结构越稳定 [26,27]. 从以上所述可知, Nb替代
Ti 掺杂相比替代Al掺杂形成的结构更稳定, 这与
前面计算所得结论一致. 我们知道费米面附近的
电子态密度升高, 有利于抑制合金的脆性, 改善
其延性 [26,27], 因此Nb替代Al掺杂能更好地提高
γ-TiAl的延性, 这与前面弹性性质计算所得的结论
一致.

为了深入了解掺杂体系的电子性质和电子分

布对其弹性性质的影响, 本文也计算了各掺杂体系
原子的PDOS, 见图 5 . 图 5 (a)表明纯γ-TiAl费米
能级上Ti的 3d电子占据主导地位, Ti的 3p, 4s电
子和Al的 3p电子有少量贡献, 在费米能级以下Ti
的 3p轨道电子和Al的 3p, 3s轨道电子杂化形成较
强的共价键. 图 5 (b) 表明, Nb替代Ti掺杂后, 新
加入的Nb 原子补充了Ti原子减少所引起的费米
能级处态密度的减少, Ti原子的 3d轨道电子的态
密度主峰向低能级稍有移动, 峰强度减弱, 峰变宽,
说明Ti原子对 3d 轨道电子束缚变弱, 离域性增加,
Ti原子的 3d轨道电子与Al的3p, 3s轨道电子的相
互作用变弱, 两者之间的共价键减弱, 金属键增强.
Al原子的态密度变化不大, 不过在费米能级以下
Nb的4d电子与Al的3p电子杂化形成部分共价键,
新形成的共价键中由于Nb原子的d电子占据的宽
度较Ti 原子宽, 键强相比原来的Ti—Al共价键弱.
随着掺杂浓度的升高 (图 5 (b), 5 (d), 5 (f), 5 (h)),
Nb原子的d轨道电子在费米能级处的态密度贡献
变大. 另一方面, 在费米能级以下占据宽度大的
Nb 原子的 s, p, d电子与Ti 的 s, p, d电子以及Al
的 s, p 电子杂化形成比纯γ-TiAl体系的Ti—Al共
价键更弱的新共价键, 因此共价键减弱, 金属键增
强, 这有利于改善材料的延性. 对于Nb替代Al掺
杂 (图 5 (c), 5 (e), 5 (g), 5 (i)), Ti原子在费米能级
处的态密度几乎保持不变, Al原子的稍有减少, Nb
原子的添入增加了费米能级处的态密度, 且随着掺
杂浓度的升高费米能级处的态密度增大, 金属键增
强. 在费米能级以下时, Nb占据能带较宽的d轨
道电子与邻近的Ti, Al 原子的电子杂化, 形成取
代Ti—Al共价键的新共价键, 键能较弱, 金属键则
增强, 随着掺杂浓度的增加, 上述相互作用进一步
增加, 体系的延展性进一步提高. 因此与Nb替代

Ti掺杂相比, Nb替代Al掺杂能更好地改善材料的
延性.

图 6给出了Nb, Ti和Al原子的态密度随掺杂
浓度的变化, 其中图 6 (a)— 6 (f)显示了Nb原子的
s, p, d轨道电子的态密度随掺杂浓度的变化, 可以
看出随着掺杂浓度的升高, Nb原子的 s, p轨道电
子态密度的峰位向低能级移动, 峰强度增大, 峰变
宽, 而Nb原子的d 轨道电子态密度的主峰向低能
区稍有移动, Nb替代Al掺杂相比替代Ti掺杂峰强
度大且更集中于费米能级处. 图 6 (g)— 6 (l)显示
了Ti原子的 s, p, d 轨道电子的态密度随掺杂浓度
的变化, 可见对于Nb替代Ti 掺杂的体系, 随着掺
杂浓度的提高, Ti 原子的 s, p轨道电子态密度的峰
位向低能级移动, 峰强度减小, 峰宽基本保持不变,
而Nb替代Al 掺杂的体系, Ti原子的 s, p轨道电子
态密度的峰位也向低能级移动, 峰强度和峰宽基本
保持不变. 对于Ti原子的d轨道电子, Nb替代Ti
掺杂体系的主峰向低能级移动, Nb替代Al体系的
主峰向费米能级靠近. 图 6 (m)— 6 (p)给出了Al的
s, p轨道电子的态密度随掺杂浓度的变化, 表明Nb
替代Ti掺杂对Al的 s, p轨道电子的态密度影响不
大, 而Nb替代Al掺杂体系, Al的 s, p 轨道电子的
态密度主峰向低能级移动, 峰强变化不确定. 以上
所述表明, Nb替代Ti掺杂使得Ti 原子的电子离域
性增强, 其与Al 原子的相互作用减弱, 而Nb替代
Al掺杂使得Ti原子的d轨道电子在费米能级附近
的局域性增加, 金属键增强, 即Nb替位掺杂可以改
善γ-TiAl金属间化合物的延性, 替代Al掺杂效果
更好.

表 4给出了各体系原子的电荷布居、键布居数
以及键长. 可以发现所有的掺杂体系, Nb 和Al原
子得电子, Ti原子失电子. Nb替代Ti掺杂的体系,
随着掺杂浓度的升高. Nb—Al键的布居数升高, 键
长稍有增加, 而Nb原子与邻近Ti原子间形成反键,
且键的布居数升高. 这表明两者间的共价结合随
着掺杂浓度的升高而减弱, 有利于改善材料的延
性. Nb替代Al掺杂的体系, 随着掺杂浓度的升高,
Nb—Ti键的布居数在 0附近波动, Nb—Al键的布
居数减小键长先增加再减小, 这意味着Nb与邻近
的Ti原子形成离子键, 与邻近Al原子的共价结合
变弱, 可以改善材料的延性.
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Fig. 5. (color online) The partial density of states of pure and Nb-doped γ-TiAl systems.
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图 6 (网刊彩色) Nb掺杂前后不同掺杂体系的Nb, Ti和Al原子中 s, p 和 d电子的PDOS
Fig. 6. (color online) The partial density of states of s, p and d electrons of Nb, Ti and Al atoms in different systems
with and without Nb doping.
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表 4 纯 γ-TiAl和Nb掺杂体系的原子电荷与布居数
Table 4. Charge and population of pure and Nb-doped
γ-TiAl systems.

结构 原子 电荷布居 键类型 键布居 键长/Å

Ti16Al16
Ti 0.11 Ti—Al 0.21 2.85

Al −0.11

Nb2Ti14Al16

Nb −0.29

Ti 0.16 Nb—Ti −0.03 2.83

Al −0.06 Nb—Al 0.21 2.87

Nb4Ti12Al16

Nb −0.29

Ti 0.30 Nb—Ti −0.07 2.83

Al −0.06 Nb—Al 0.22 2.88

Nb6Ti10Al16

Nb −0.19

Ti 0.32 Nb—Ti −0.10 2.82

Al −0.04 Nb—Al 0.23 2.89

Nb8Ti8Al16

Nb −0.28

Ti 0.30 Nb—Ti −0.10 2.82

Al −0.01 Nb—Al 0.20 2.88

Nb2Ti16Al14

Nb −0.28

Ti 0.12 Nb—Ti 0 2.82

Al −0.09 Nb—Al 0.31 2.88

Nb4Ti16Al12

Nb −0.38

Ti 0.20 Nb—Ti −0.02 2.80

Al −0.06 Nb—Al 0.26 2.95

Nb6Ti16Al10

Nb −0.32

Ti 0.21 Nb—Ti 0.02 2.70

Al −0.08 Nb—Al 0.31 2.79

Nb8Ti16Al8

Nb −0.33

Ti 0.19 Nb—Ti 0.01 2.85

Al −0.04 Nb—Al 0.23 2.96

4 结 论

运用基于密度泛函理论的第一性原理方法研

究了Nb掺杂 γ-TiAl金属间化合物的电子结构与
力学性能. 得出结论如下: 1) Nb的掺入通常会
改变体系的结构对称性从而使掺杂体系的空间

点群发生变化, 计算结果显示除了Nb6Ti10Al16,
Nb2Ti16Al14和Nb6Ti16Al10Nb三种掺杂体系的空
间群发生变化之外, 其他掺杂体系的空间群保持不

变; 2)计算所用 8种掺杂体系的形成能随着掺杂浓
度的增加而提高, 而且Nb更容易占据Ti 的位置形
成稳定的结构, 这一点从原子半径的尺度比较也可
以得到相同的结论; 3) Nb掺杂削弱了Ti与Al之间
的共价结合, 增强了他们之间的金属结合, 各掺杂
体系均具有金属导电性, 这有利于改善γ-TiAl金属
间化合物的室温脆性; 4) Nb替代Al掺杂体系有利
于抑制合金的脆性、改善其延展性, 而Nb替代Ti
掺杂体系能更好的提高材料的断裂强度, 相比于纯
γ-TiAl体系, Nb掺杂γ-TiAl合金体系的断裂强度
及其延展性都有所提升.
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Abstract
This investigation aims at an Nb-doped γ-TiAl intermetallic compound system in which part of Ti or Al atoms are

substituted by Nb atoms. The structural parameters, the energy band structures, the electronic densities of states and
the elastic constants of Nb-doped γ-TiAl intermetallic compound are calculated and studied by using the first-principles
method based on the density functional theory and other physical theory. The first-principle calculations presented here
are based on electronic density-functional theory framework. The ultrasoft pseudopotentials and a plane-wave basis set
with a cut-off energy of 320 eV are used. The generalized gradient approximation refined by Perdew and Zunger is
employed for determining the exchange-correlation energy. Brillouin zone is set to be within 3 × 3 × 3 k point mesh
generated by the Monkhorst-Pack scheme. The self-consistent convergence of total energy is at 1.0 × 10−6 eV/atom.
In view of geometry optimization, it is shown that doping with Nb can change the structural symmetry of the γ-TiAl
intermetallic compound. The calculated formation energies indicate that the formation energy of the system in which
Ti atom is replaced by Nb atom is smaller than that of Al atom replaced by Nb atom. Accordingly, they tend to
substitute Ti atom when Nb atoms are introduced into the γ-TiAl system. The calculated band structures of Nb-doped
γ-TiAl system show that they all have metallic conductivities, which implies that the brittleness of γ-TiAl intermetallic
compound could be tailored by Nb-doping. The partial densities of states of the Nb-doped and pure γ-TiAl systems
indicate that the intensity of covalent bond between Ti atom and Nb atom is weaker than covalent bond between Ti atom
and Al atom while the Ti atoms are replaced by Nb atoms in the γ-TiAl system. What is more, the density of states
near Fermi energy increases after Al atoms has been replaced by Nb atoms in the γ-TiAl system. This is an important
factor for improving the ductility of γ-TiAl intermetallic compound. The calculated elastic constants, bulk modulus and
shear modulus of Nb-doped γ-TiAl systems indicate that the ductility and the fracture strength of Nb-doped γ-TiAl
system are both better than those of pure γ-TiAl system, especially in the system where part of Al atoms are replaced
by Nb atoms. The plastic deformation capacity of Nb-doped γ-TiAl system is thus improved comparatively.

Keywords: Nb-doping, TiAl intermetallic compound, electronic structures, mechanical properties
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