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分子动力学模拟是一种行之有效的计算机模拟方法; 然而, 由于缺少合适的多元合金原子间势, 因而限

制了分子动力学模拟的应用. 多元合金原子间势的开发一直具有挑战性. 本文在嵌入原子势模型的框架下,

提出一种适用于三元有序合金的原子间势构建方法, 并开发了适用于原子尺度力学行为模拟的 Ti2AlNb合金

新型原子间势. 该势能够很好地再现 B2-Ti2AlNb的弹性常数、未弛豫的空位形成能、置换原子形成能、换位

原子形成能、表面能和三种有序构型 (B2相、D019 相、O相)在不同体积下的内聚能 . 为了进一步检验势函

数, 计算了 B2相的 E-V 曲线, 结果与 Rose曲线符合得很好; 利用分子动力学模拟研究了 B2相的熔化转变过

程, 结果大致反映了实验情况. 本文的工作一方面为开发多元合金原子间势提供一种途径, 另一方面为模拟

计算 Ti2AlNb合金的工作者提供一种选择.
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1   引　言

目前开发原子间势主要有两类方法: 一类是近

几年发展起来的机器学习法 [1]; 另一类是传统的拟

合原子间势参数的方法.

随着人工智能的快速发展, 机器学习法开发原

子间势应用而生, 已经有许多成功应用的案例 [2,3],

Smith等 [4] 在 2020年用机器学习的方法构建了铝

元素的原子间势, 他们应用了多种神经网络来训练

大量数据, 比如由金属的不同结构的多种性质, 最

后得到了计算精度非常高的原子间势. 机器学习法

构建原子间势的优势在于减少了人为干预的成分,

规避了传统方法建势的参数化问题, 且可以达到与

第一原理方法相媲美的精度 [5]. 但是机器学习势的

非物理形式阻碍了对模型参数的直接解释, 并阻止

了对参考数据集没有很好描述的构型空间区域的

外推, 同时机器学习势需要准备大量准确的训练数

据集.

传统方法构建原子间势也同样具有一定的优

势, 首先构建的势函数形式简单, 与分子动力学接

口友好, 需要准备的拟合数据数量远少于机器学习

势, 加之人工特有的跨学科优势, 拟合过程中可根

据物理理论进行人为干预, 可以更加灵活地调整参

数, 且拟合过程中的每一步都具有清晰的物理意义.

Ti2AlNb合金具有很多优异性能, 如高强度、

高比模量以及较高的抗氧化性等 [6−9], 使其成为航

空航天发动机的首选材料之一. 关于 Ti2AlNb合

金的实验研究, 可采用掺杂、多种强化机制及热处

理等工艺来改善合金的使用性能 [10]. 理论研究主

要采用第一原理计算的方法. 如 Pathak和 Singh[11]

用第一原理方法计算了三种有序构型 (B2相、

D019 相、O相)结构的稳定性, 并给出了各自的晶

体结构、空间群、原子坐标等信息.
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由于缺少合适的 Ti2AlNb合金原子间势, 因

而限制了使用分子动力学模拟的方法研究 Ti2AlNb

合金的性能. Ti2AlNb基合金一般由 a2, O, B2中

的两相或三相构成. b/B2都是 bcc结构, b 是无序

相 ,  B2是有序相 .  Nb是 b 相的稳定元素 , 由于

Ti2AlNb基合金中 Nb含量比较高, 所以 b 相稳定

元素一直存在, 且 B2相滑移系较多, 是塑性相, 因

此, 本文采用传统方法主要针对 B2相开发 Ti2AlNb

合金原子间势, 期望能为分子动力学模拟工作者提

供一种选择. 

2   原子间势的构建
 

2.1    模　型

本文选用嵌入原子 (embedded-atom method,

EAM)势模型 [12], 在该模型下体系的总能为 

Etot =
1

2

∑
i≠j

ϕ(rij)+
∑
i=1

Fi(ρ̄i), ρi =
∑
j ̸=i

fj(rij), (1)

ϕ (rij) rij

Fi (ρ̄i)

ρ̄i

ϕ (rTiTi) FTi (ρ̄Ti) fTi (r)

ϕ (rAlAl) FAl (ρ̄Al)

fAl (r) ϕ (rNbNb) FNb

(ρ̄Nb) fNb (r) ϕ (rTiAl)

ϕ (rTiNb) ϕ (rNbAl)

其中   表示 i 处原子和 j 处原子间的对势;   

为两原子之间的距离;   为 i 处原子的嵌入能;

 为 i 处原子的背景电子密度, 表示除 i 处原子以

外的其他所有原子在 i 处叠加的电子密度之和. 对

于三元合金 Ti2AlNb, EAM势包含 12种相互作

用, 可以分为如下四组: 1)  ,   ,  

描述纯金属 Ti的原子间势; 2)  ,    ,

 描述纯金属 Al的原子间势; 3)   ,  

 ,   描述纯金属Nb的原子间势; 4)  ,

 ,   描述不同种类原子间的对势. 其

中关于纯金属部分的相互作用函数见文献 [13], 本

文在文献 [13]开发的三种纯金属 (Ti, Al, Nb)的

原子间势的基础上, 拟合了不同种类原子间对势.

关于不同种类原子间对势函数的选取, 经过多次尝

试, 确定函数形式为 

ϕxy(r) =

{
rα

(
r

β

)−4

+ γ

[(r
ϵ

)−2

+
( r

σ

)−1
]
+ µ

}

× χ

(
r − rc
h

)
, (2)

α, β, γ, ϵ, σ, μ rc其中   为拟合参数;    为截断距离; h 为

截断函数形状的调整参数, 截断函数形式为  χ(x) =
x4

1 + x4
, x < 0,

χ(x) = 0, x ⩾ 0.
(3)

ϕ (rTiAl) ϕ (rTiNb)

ϕ (rNbAl) sx gx

rc

对于本文的三元合金原子间势的构建, 需要

拟合三种交叉对势 , 分别为   ,    和

 , 包含 18个拟合参数, 再加上   和   (下

标 x 表示 Ti, Al, Nb的任意一种元素), 共 24个拟

合参数, 截断距离选用相同的值为  .

在拟合合金的原子间势时, 应用了关于以下规

范变换的不变性 [14,15]:
 

fx(r) → sxfx(r), (4)
 

Fx(ρ̄) → Fx[ρ̄x(r)/sx], (5)
 

Fx(ρ̄) → Fx(ρ̄) + gxρ̄, (6)
 

ϕxx(r) → ϕxx(r)− 2gxfx(r), (7)
 

ϕxy(r) → ϕxy(r)− gxfy(r)− gyfx(r). (8)

sx gx

F ′
x

(
ρ̄0x

)
= 0

ρ̄0Ti = 1 sTi

ρ̄0Al ρ̄0Nb

x 和 y 代表 Ti, Al, Nb三种元素中的任意一种, 上

述变换中   和   是任意常数, 对于三元有序构型

比如 B2-Ti2AlNb合金, 不是严格意义满足能量对

其公式变换的不变性 (本质上这种变换关系对于合

金需要满足高度有序的对称性, 规范变换会改变势

函数的形状). 对于 A-B-C体系, 可以使变换后的

多体势满足   
 [14], 这样多体势函数就可

以在平衡状态下对应原子的电子密度处取得极值

(通常情况下为极小值)[16], 本文在 B2相的环境中

使其满足  ,   的值由归一化条件确定, 此外

本文尽量使  和  的值接近 1.
 

2.2    拟合数据库

关于 Ti2AlNb合金性能的实验值非常有限 ,

因此本文主要使用第一原理计算的数据来参数化

原子间势. 使用基于密度泛函理论的 VASP软件

(Vienna ab-initio simulation package), 交换关联

泛函选择 Perdew-Wang 91形式, 平面波截断能

为 500 eV, 总能收敛标准为 10–5, 原子弛豫最大步

数为 100, 采用共轭梯度算法 (CG算法)优化原子

的位置, k 点选取因晶体结构的差异和计算物理量

的不同而略有不同. 本文用于拟合的数据库包括:

B2相的晶格常数如表 1所列; 三种纯金属 Ti, Al,

Nb的内聚能 , 如表 2所列 ; B2相的弹性常数如

表 4所列; B2相的未弛豫的单空位形成能和双空

位形成能如表 5所列; B2相的置换原子形成能和

换位原子形成能如表 6所列 ; B2相的内聚能如

表 8所列.
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表 1中同时列出了实验值和文献 [11]的计算

结果, 可以看出, 本文的计算结果与实验值和文

献 [11]的结果都非常接近.
 

2.3    原子间势函数参数化

为了对原子间势函数进行参数化, 以及检验原

子间势的质量, 需要使用原子间势表示各个物理

量. 本文考虑了长程相互作用, 原子间势的截断距

离设置在第六和第七近邻之间, 且需要给出 Ti,

Al, Nb三种元素之间的对势及电子云之间的相

互作用, 因此解析表达式比较复杂. 为此本文主

要通过程序设计来建立物理量与原子间势的关系.

设计思想是, 先建立原子构型模块, 包含原子空间

坐标、原子类型和原子编号等信息, 然后在此基础

上, 根据相应的理论进行各种物理量的计算. 这里

只介绍本文使用的弹性常数和空位形成能的计算

公式.

根据弹性理论, 可以得到平衡状态下弹性常数

与原子间势之间的关系为 [20]
 

 

ΩeCijkl = F ′′(ρe)
∑
m

rmi,er
m
j,e

rme
f ′(rme )

∑
m

rmk,er
m
l,e

rme
f ′(rme ) + F ′(ρe)

∑
m

[
rmi,er

m
j,er

m
k,er

m
l,e

(rme )
2

(
f ′′(rme )− f ′(rme )

rme

)

+δik
rmj,er

m
l,e

rme
f ′(rme )

]
+

1

2

∑
m

[
rmi,er

m
j,er

m
k,er

m
l,e

(rme )
2

(
ϕ′′(rme )− ϕ′(rme )

rme

)
+ δik

rmj,er
m
l,e

rme
ϕ′(rme )

]
, (9)

Ωe rme

rmi,e rme

δik

i = k δik = 1

ρe ρe =
∑

f (rme )

式中,    代表平衡态下原子的体积;    表示为平

衡态下第 m 近邻的距离, 其中   代表   在笛卡

尔坐标系下 i 方向上的分量;   为克罗内克符号,

当满足   时,    , 用于转换笛卡尔坐标分

量,    满足   , 且体系需要满足的平

衡条件如下:
 

F ′(ρe)
∑
m

rmj,er
m
l,e

rme
f ′(rme ) +

1

2

∑
m

rmj,er
m
l,e

rme
ϕ′(rme ) = 0.

(10)

根据 (1)式, 可以得到平衡状态下空位形成能与原

子间势的关系式为 [21]
 

Ef
v = − F ′(ρe)ρe +

1

2
F ′′(ρe)

∑
m

[f(rme )]
2

− 1

2

∑
m

ϕ(rme ). (11)

在确立了物理量与原子间势的关系和拟合数据

库之后, 利用能量最小化的方法, 同时考虑了物理量

的权重, 拟合了原子间势函数的参数, 如表 3所列.
 
 

表 3    Ti2AlNb合金 EAM势的拟合参数

Table 3.    Fitting parameters of EAM potential for Ti2AlNb

alloys.

ϕ (rTiAl) ϕ (rTiNb) ϕ (rNbAl) 

Parameter value Parameter value Parameter value

α –2.1129 α –4.2151 α –0.2797

β –1.3742 β –6.6808 β –2.5122

γ 0.2705 γ 1.4339 γ 1.6140

ϵ 0.1758 ϵ –0.0008 ϵ 0.1140

σ –2.3191 σ –1.4062 σ –1.6132

µ 0.0516 µ 0.2694 µ 0.4012
 
 

sTi sAl sNb

在拟合之前, 已将 B2相构型中的 Ti原子的

背景电子密度归一化, 由此将限制   ,    ,    三

 

表 1    B2-Ti2AlNb的晶格常数和生成焓 (单位: eV)
Table 1.    Lattice constants and formation enthalpy

for B2-Ti2AlNb (in eV).

method Phase
Lattice parameters/Å

Ef 
a b c

Experimental[17] B2 3.2798 — — —

D019 5.7998 — 4.6996 —

O 6.0893 9.5694 4.6666 —

ABINIT[11] B2 3.274 — — –0.127

D019 5.701 — 4.620 –0.194

O 5.999 9.555 4.639 –0.203

This work B2 3.237 — — –0.284

D019 5.872 — 4.708 –0.311

O 6.054 9.527 4.676 –0.350
 

表 2    单质 Ti, Al, Nb的内聚能 (单位: eV)
Table 2.    Cohesive energies for Ti, Al and Nb (in eV).

Element Structure Ec 

Experimental[18,19] Ti Hcp –4.85

Al Fcc –3.39

Nb Bcc –7.47

This work Ti Hcp –4.85

Al Fcc –3.39

Nb Bcc –7.47
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sTi sAl sNb

gTi gAl gNb

×

者之间的关系, 为了确保电子密度函数曲线在 x 轴

上方, 在拟合过程中已限制三者的符号均为正. 对

于 Ti原子, 在电子密度归一点处嵌入能函数达到

最低点, 而对于 Al和 Nb原子而言, 在拟合过程中

尽力使其接近 1. 其中参数   ,    ,    的值分别

为 0.3333, 0.4646, 4.1557, 参数   ,    ,    的值

分别为–7.3047  10–7, –0.0640, –0.6733, 由此可以

得到 EAM型原子间势的各函数如图 1所示. 

3   结果与讨论

作为对原子间势的测试及应用, 利用开发的

Ti2AlNb合金的 EAM势研究了 B2-Ti2AlNb的弹

性常数、点缺陷、表面能、熔点性能, 以及 Ti2AlNb

合金三种有序相的 E-V 关系. 

3.1    弹性常数

a = b ≠ c α = β = γ = 90◦
B2-Ti2AlNb晶胞的空间点阵属于正方晶系,

其晶格常数满足   ,    , 弹性

常数 [22] 满足 C11=C22, C55=C66, C13=C23, 计算比

较了 B2相的 6个弹性常数 (C11, C33, C44, C55,

C12, C13), 利用本文开发的 EAM势和第一原理的

计算结果如表 4所列.

由表 4可以看出, 本文开发的 EAM势的计算

结果与第一原理 (DFT)计算结果基本一致.
 
 

表 4    B2-Ti2AlNb的弹性常数 (单位: GPa)

Table 4.    Elastic constants for B2-Ti2AlNb (in GPa).

C11 C33 C44 C66 C12 C13

ABINIT[11] 136 — 81 — 100 —

DFT 153.20 147.83 69.36 71.86 133.42 97.62

This work 195.82 178.95 64.35 66.83 136.92 127.04
 

3.2    空位形成能

单空位及双空位形成能 [23] 的计算方法分别为: 

Ef
v = Etot(N−1) − (Etot(N) − EA

c ), (12)
 

Ef
d = Etot(N−2) − (Etot(N) − EA

c − EB
c ), (13)

Etot(N) Etot(N−1)

Etot(N−2)

EA
c EB

c

其中,    表示理想超胞总能,    表示去

掉一个原子的超胞总能,   表示去掉两个原

子的超胞总能,    和   分别表示去掉的单质原

子 A和原子 B的内聚能. 本文所有关于空位形成

能的计算结果均列于表 5中, 表 5中第二列表示去

掉的原子类型, 后面的数字表示第几近邻, 例如

AlNb-1表示去掉超胞中最近邻的 Al和 Nb两个

原子.
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图 1    Ti2AlNb的 EAM势　(a) 电子密度分布函数; (b) 嵌入能函数; (c) 同种原子间的对势; (d) 异种原子间的对势

Fig. 1. EAM potential for Ti2AlNb: (a) Electron density function; (b) embedding energy function; (c) pair potentials between same

types of atoms; (d) pair potentials between different types of atoms. 
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表 5中标注“This work”这一列的值是利用本

文开发的 EAM势编程计算得到的 , 标注“This-

lmp”的这一列表示利用本文开发的 EAM势, 使

用 Lammps软件进行模拟计算的结果 . 标注

“EAM-fa”这一列表示本文利用 Farkas[24] 开发的

EAM势的计算结果 , 计算工具使用的依然是

Lammps软件. 由图 2所示的空位形成能的对比图

可以看出, 本文开发的 EAM势, 用两种方法的计

算结果几乎完全一致, 相比于用 Farkas [24] 的势整

体上更接近第一原理计算结果.
 

3.3    置换和换位原子形成能

利用本文开发的 EAM势计算了 B2相的置换

原子形成能, 同时计算了截断距离范围内交换原子

位置的形成能, 即换位原子形成能. 在图 3中已经

清晰地表示出原子换位及其表征情况, 其中红色、

绿色、蓝色的原子分别表示 Ti, Al, Nb. 置换原子

形成能为
 

Ef
o = EN−x−y−z+k − EN + xETi

c + yEAl
c

+ zENb
c − EK

c , (14)

 

表 5    B2-Ti2AlNb单空位形成能和双空位形成能

(单位: eV)
Table 5.    Mono-vacancy formation energies and di-

vacancy formation energies for B2-Ti2AlNb (in eV).

DFT This work This-lmp EAM-fa

Ef
v Ti 2.879 2.283 2.283 1.343

Al 2.859 3.265 3.265 1.391

Nb 2.194 1.763 1.657 4.919

Ef
d TiTi-1 5.454 4.503 4.498 2.562

TiTi-2 5.854 4.539 4.533 2.777

TiTi-3 5.688 4.570 4.567 2.724

TiAl-1 5.623 5.434 5.434 4.014

TiNb-1 4.731 3.980 3.980 3.699

AlNb-1 4.710 4.854 4.854 4.777
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图 2    B2-Ti2AlNb单空位形成能与双空位形成能

Fig. 2. Mono-vacancy  formation  energies  and  di-vacancy

formation energies for B2-Ti2AlNb. 
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Fig. 3. Atom position transposition diagram for B2-Ti2AlNb. 
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EN−x−y−z+k EN

ETi
c , EAl

c , ENb
c , EK

c

±1

x y = 1 K = Ti
TiAl

  表示有缺陷的超胞总能,    表示理

想超胞的总能,    表示单质 Ti, Al,

Nb, K 原子的内聚能, K 表示用于置换的原子的类

型. x, y, z 的值可以是 0或  , 分别表示被置换原

子 Ti, Al, Nb的数目, k 表示用于置换的原子的数

目. 例如满足   = z = 0,   ,   的组合表

示在 Al原子的点阵上置换一个 Ti原子, 用 (  )

表征, 其他置换原子的形成能也采用这种表征方

式. 对于换位原子的形成能可表示为 

Ef
e = Eaf

c − Ebe
c , (15)

Eaf
c Ebe

c式中   表示换位后超胞的总能,    表示理想超

胞的总能.

从表 6可以看出, 本文开发的 EAM势计算的

多种置换原子和换位原子的形成能更接近第一原

理计算结果, 从图 4和图 5可以更清晰地看到这一

结果, 与第一原理相比, 各种形成能的误差最大也

没有超过 0.233 eV, 表明该 EAM势能很好地描

述 Ti2AlNb合金的点缺陷性质.
 
 

表 6    B2-Ti2AlNb置换原子和换位原子形成能 (单位: eV)

Table 6.    Substitutional  atom  and  transposition  atom

formation energies for B2-Ti2AlNb (in eV).

DFT This work This-lmp EAM-fa

Ef
o TiAl 1.046 0.976 0.976 –2.863

TiNb –0.384 –0.418 –0.418 –2.440

AlTi 0.268 0.433 0.433 –1.164

AlNb –1.310 –1.216 –1.216 –1.113

NbTi 0.638 0.624 0.624 –7.439

NbAl 1.522 1.289 1.289 0.911

Ef
e TiAl 1.097 1.181 1.181 –4.142

TiNb 0.270 0.191 0.191 –9.213

AlNb 0.123 0.172 0.172 –0.571

Clo 1.078 1.132 1.132 –3.169

Ant 0.453 0.413 0.413 –10.752
 

3.4    表面能

平衡态下, 理想晶胞中的原子受周围原子作用

的合力为零, 处于能量最低的状态, 但位于表面上

的原子所受的周围原子的合力不为零, 因而能量较

高, 减去没有表面时体系的能量再除以该表面的面

积, 即为该表面的表面能, 表面能的计算公式为 

Ef
sur = (ES − Et)/(2Ssur), (16)

Ef
sur ES

Et Ssur

式中   为表面能;    表示具有表面时体系的总

能;   表示没有表面时体系的总能;   为体系中

形成表面的面积. 本文计算了 B2相中 (100)面和

(110)面的表面能, 形成表面的体系在平行于表面

的方向上利用了周期性边界条件, 在垂直于表面的

方向上设置了扩胞和真空层, 具体的计算结果如

表 7所示, 表 7中标记一撇“'”的表面表示对该表

面进行了能量最小化. 从表 7中可以发现本文开发

的 EAM势关于 (100)和 (110)两表面能的计算结

果与第一原理计算结果趋势一致, 都表明 (110)面

的表面能更小.
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Fig. 5. Deviations  of  transposition  atom formation  energies

for B2-Ti2AlNb. 

 

表 7    B2-Ti2AlNb的表面能 (单位: eV)
Table 7.    Surface energies for B2-Ti2AlNb (in eV).

DFT This work This-lmp EAM-fa

Ef
sur (100) 2.056 2.298 2.273 1.705

(110) 1.937 2.194 2.170 1.620

(100)′ 1.844 — 1.923 0.484

(110)′ 1.661 — 1.750 –11.000
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3.5    E-V曲线

为了检验原子间势偏离平衡态时的表现, 利用

本文开发的 EAM势推导了 Ti2AlNb合金三种有

序相的 E-V 关系. 考虑到合金中 Ti, Al, Nb三种

原子的周围环境不同, 因此计算了分别以 Ti, Al,

Nb三种原子为参考原子的 E-V 关系, 合金中以

Ti原子为参考原子的 E-V 关系为 

 

ETi(r) =
1

2
{6ϕTiTi(r2) + 12ϕTiTi(r3) + 8ϕTiTi(r5) + 6ϕTiTi(r6) + 4ϕTiNb(r1) + 12ϕTiNb(r4) + 4ϕTiAl(r1)+12ϕTiAl(r4)}

+ FTi{6fTi(r2) + 12fTi(r3) + 8fTi(r5) + 6fTi(r6) + 4fNb(r1) + 12fNb(r4) + 4fAl(r1) + 12fAl(r4)}, (17)

r1 r2 rn

fTi (rn)

式中,   表示 B2相合金中最近邻距离,   表示次近邻距离, 以此类推,   表示第 n 近邻距离. 电子密度函

数  表示为第 n 近邻的 Ti原子贡献的电子密度, 前面的数字表示该原子的数目.

同理, 可以得到分别以合金中 Al原子和 Nb原子为参考原子的 E-V 关系为 

EAl(r) =
1

2
{8ϕTiAl(r1) + 24ϕTiAl(r4) + 2ϕNbAl(r2) + 8ϕNbAl(r3) + 8ϕNbAl(r5) + 4ϕAlAl(r2)+4ϕAlAl(r3)+6ϕAlAl(r6)}

+ FAl{8fTi(r1) + 24fTi(r4) + 2fNb(r2) + 8fNb(r3) + 8fNb(r5) + 4fAl(r2) + 4fAl(r3) + 6fAl(r6)}, (18)
 

ENb(r)=
1

2
{8ϕTiNb(r1)+24ϕTiNb(r4)+4ϕNbNb(r2)+4ϕNbNb(r3)+6ϕNbNb(r6)+2ϕNbAl(r2)+8ϕNbAl(r3)+8ϕNbAl(r5)}

+ FNb{8fTi(r1) + 24fTi(r4) + 4fNb(r2) + 4fNb(r3) + 6fNb(r6) + 2fAl(r2) + 8fAl(r3) + 8fAl(r5)}. (19)

对上述三种 E-V 关系进行加权平均, 便可得

到 Ti2AlNb合金中平均每个原子的 E-V 关系, 如

(20)式所示: 

E(r) =
2

4
ETi(r) +

1

4
[EAl(r) + ENb(r)]. (20)

本文计算的 B2相 E-V 关系曲线如图 6所示,

同时为了比较, 根据 Rose的经验公式 [25] 计算了

E-V 关系, 同时画在图 6中.

由图 6可以看出, 在距离小于约 3.3 Å的范围

内拟合曲线与 Rose曲线吻合非常好, 同时表明曲

线在体系处于平衡状态时的曲率相近, 弹性模量一

致. 超过这个范围两曲线虽然略有差距, 但整体变

化平稳, 没有出现过多的振荡.

为了验证本文开发的 EAM势对于 Ti2AlNb

合金不同相的描述能力, 使用第一原理方法计算了

平衡状态下 B2相、D019 相、O相在不同体积下的

内聚能, 计算结果见表 8, 三种有序相的 E-V 曲线

如图 7所示 . 从图 7可以发现 : 对于 B2相 , 该

EAM势的计算结果非常接近第一原理的计算结

果, Farkas[24] 的结果在体积膨胀超过 20% 时变化

 

2 3 4 5 6 7

Distance/A

-8

-6

-4

-2

0

2

4

6

8

C
o
h
e
si

v
e
 e

n
e
rg

y
/
e
V

Fit
Rose

图 6    B2-Ti2AlNb的 E-V 曲线与 Rose曲线

Fig. 6. E-V curve and Rose curve for B2-Ti2AlNb. 

表 8    Ti2AlNb合金的内聚能 (单位: eV)
Table 8.    Cohesive energies for Ti2AlNb alloys (in eV).

VB2 60% 67% 75% 83% 91% 1 110% 120% 130% 142% 154%

E-DFT –3.22 –4.13 –4.75 –5.14 –5.35 –5.42 –5.37 –5.22 –5.02 –4.77 –4.48

VD019 57% 64% 72% 81% 90% 1 111% 122% 134% 147% 160%

E-DFT –2.55 –3.78 –4.60 –5.10 –5.37 –5.44 –5.38 –5.21 –4.96 –4.66 –4.32

VO 58% 65% 73% 81% 90% 1 110% 121% 133% 145% 158%

E-DFT –2.79 –3.92 –4.69 –5.16 –5.41 –5.48 –5.42 –5.26 –5.03 –4.74 –4.42
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非常缓慢, 不太适合这个范围; 对于 D019 相, 本文

的 EAM势的计算结果相比 Farkas[24] 的计算结果

更接近第一原理计算结果; 对于 O相, 本文的结果

不仅与第一原理的结果的趋势完全一致, 偏差也非

常小, Farkas[24] 的结果与第一原理的计算偏差也

不大, 而且曲线的左侧, 即当晶体被压缩时, Farkas

的结果与第一原理的结果趋势也完全一致, 但是曲

线右侧的变化趋势与第一原理计算结果不太一致,

也就是当晶体膨胀时, Farkas的结果比第一原理

的结果变化缓慢.
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图  7    Ti2AlNb合金的 E-V 曲线　 (a) B2相 ; (b) D019 相 ;

(c) O相

Fig. 7. E-V curve of Ti2AlNb alloys: (a) B2 phase; (b) D019
phase; (c) O phase. 

3.6    熔　点

利用本文开发的 EAM势通过分子动力学模

拟研究了 B2相的熔化转变过程, 模拟盒子的大小

为 3456个原子的超胞, 在初始 B2相构型下保持

初始温度, 并在 NVT系综下进行弛豫, 升温的过

程在 NPT系综下进行, 期间原子体积在 0至 1400

K附近的温度范围内呈线性增加, 如图 8所示. 图 8

中可以看出 B2-Ti2AlNb合金在 1400 K附近发生

一级相变, 单位体积发生突变, 正如图 9所示, 体

系在此温度附近前后从有序构型转变为无序状态.

图 9中红色、绿色、蓝色的原子分别表示 Ti, Al, Nb.
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图 8    B2相的每个原子的体积随温度的变化

Fig. 8. Volume variation of each atom for B2 phase as func-

tions of temperature. 
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图 9    B2相随温度变化的截面快照　(a) 296 K; (b) 754 K;

(c) 1428 K; (d) 1390 K; (e) 1449 K; (f) 1728 K

Fig. 9. Cross-section snapshots for B2 phase as functions of

temperature: (a) 296 K; (b) 754 K; (c) 1428 K; (d) 1390 K;

(e) 1449 K; (f) 1728 K. 
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从 Ti-Al平衡相图 [26] 中看出, Ti3Al合金的熔

点大于 1900 K, 向 Ti3Al基合金中掺杂 Nb可以提

升合金的综合性能, 而 Ti-22 Al-26 Nb合金 B2相

的熔点大约为 1873 K[27], 以此为参考, 利用本文开

发的 EAM势计算的 Ti2AlNb合金的熔点比此温

度低了约 25%. 由于本文主要针对 Ti2AlNb合金

的力学性能开发 EAM势, 拟合数据库中未包含与

温度相关的数据. 一般来说, 同一种势函数形式很

难同时描述低温和高温的性能, 考虑有两种改进方

案, 一是在拟合数据库中加入相变等与温度相关的

数据, 在保证不影响对力学性能描述的基础上, 改

善势函数描述高温性能的能力; 另一种是针对高温

性能开发新的原子间势, 只用于预测高温性能. 

4   结　论

本文使用传统方法开发了 Ti2AlNb合金的

EAM势. 主要采用静态计算和分子动力学模拟两

种手段考察了本文开发的 EAM势的质量.

1) 静态计算表明, 该 EAM势很好地再现了 B2

相 Ti2AlNb合金的弹性常数、内聚能和多种缺陷

形成能, 能很好地描述 Ti2AlNb合金 B2相、D019
相、O相的 E-V 系. 其中 B2相的 E-V 关系在近距

离约 3.3 Å以内与 Rose曲线符合的非常好.

2) 利用 Lammps软件模拟计算了 B2-Ti2AlNb

合金的各种空位形成能, 计算结果均与第一原理计

算结果符合得很好. 置换原子形成能和换位原子形

成能计算结果与第一原理结果相比, 其大部分缺陷

形成能的误差均在 0.100 eV以下, 对于 Al原子置

换 Ti原子的置换原子形成能, 误差在 0.165 eV之

内, Nb原子置换 Al原子的置换原子形成能, 误差

在 0.233 eV以内. 利用 Lammps软件模拟计算了

B2相 Ti2AlNb的表面能, 计算结果表明 B2相的

(110)面比 (100)面更稳定, 表面能更低, 与第一原

理的计算结果一致.

3) 利用 Lammps软件模拟研究了 Ti2AlNb合

金 B2相的熔化转变过程, 熔点的模拟结果大约为

1400 K, 低于实验结果. 主要由于开发势函数的拟

合库中未包含与温度、相变相关的物理量.

本文开发的 Ti2AlNb合金的 EAM势在描述

B2相的弹性性能, 点缺陷性能、表面能及 E-V 关

系性能方面的能力较好, 预测可用于与这些性能相

关的力学性质方面的研究.
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Abstract

Molecular dynamics simulation is an effective computer simulation method. However, owing to the lack of

suitable  interatomic  potential  of  multicomponent  alloys,  the  application  of  molecular  dynamics  simulation  is

limited. The development of interatomic potential of multicomponent alloys has always been challenging. In this

work, under the framework of EAM model, a construction method of interatomic potential suitable for ternary

ordered  alloys  is  proposed,  and  a  new  interatomic  potential  of  Ti2AlNb  alloys  suitable  for  atomic-scale

mechanical  behavior  simulation  is  developed.  The  potential  can  well  reproduce  the  elastic  constants  of  B2-

Ti2AlNb,  unrelaxation  vacancy  formation  energy,  substitutional  atom  formation  energy,  transposition  atom

formation  energy,  surface  energy  and  cohesive  energy  of  three  ordered  phase  (B2,  D019  and  O  phases  )  in

different volumes. To further test the potential functions, 1) the E-V curve of B2 phase is calculated, and the

result  is  well  consistent  with  Rose  curve;  2)  the  melting  transformation  process  of  B2  phase  is  studied  by

molecular dynamics simulation, and the results roughly reflect the experimental fact. The present work provides

a way to develop the interatomic potential of multicomponent alloys, and a option for the workers who simulate

and calculate the Ti2AlNb alloys as well.
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