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金属间化合物 L10−TiAl 点缺陷浓度的第一原理 
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摘 要：采用第一原理平面波赝势方法，结合 Wagner­Schottky缺陷热力学模型，研究金属间化合物 L10−TiAl 中 

各种空位和反位点缺陷的形成焓、热力学平衡浓度及其相互作用等。结果表明：这些缺陷的热力学平衡浓度均随 

温度的升高而增大，其中反位缺陷浓度均高于空位缺陷浓度，Ti 空位浓度高于 Al 空位浓度。在理想化学计量比 

成分下，Ti反位缺陷的浓度与 Al反位缺陷的基本相当；在略偏离计量比的富 Ti成分端，Ti反位缺陷的浓度高于 
Al 反位缺陷的；在富 Al 成分端则相反。不同点缺陷之间均普遍存在相互排斥性，难以聚集，将倾向于向基体中 

分散和扩散。 
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Abstract: Using  the plane wave pseudopotential method in  first­principles  and Wagner­Schottky model,  the  formation 
enthalpies,  equilibrium  concentrations,  and  interaction  of  vacancies  and  anti­site  point  defects  were  assessed  for 
L10−TiAl intermetallics. The results show that, in  the whole composition range of interest, all  the defect concentrations 
increase with increasing temperature. In particular, the anti­site defect concentrations are higher than the vacancy defect 
concentrations,  and  the  Ti  vacancy  concentration  is  higher  than  the  Al  vacancy  concentration.  At  the  stoichiometric 
composition,  the Ti anti­site defect concentration is comparable  to  that of Al anti­site defect. At  the Ti­rich side, the Ti 
anti­site defect concentration is higher  than that of Al  anti­site defect, while at  the Al­rich  side,  the Al  anti­site defect 
concentration  is  higher  than  that  of  Ti  anti­site  defect.  The  interaction  between  these  defects  is  essentially  repulsive, 
which facilitates the defect distribution and diffusion in the matrix. 
Key  words:  L10−TiAl  intermetallic  composite;  point  defect  concentration;  formation  enthalpy;  first  principles; 
Wagner­Schottky model 

金属间化合物具有密度小、强度高和高温力学性 

能好等优点，是一类重要的航空航天用高温结构材 

料 [1−2] ，特别是 TiAl 系金属间化合物已成功应用于飞 

机引擎、机体以及汽车阀摇杆等许多重要结构部 
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件 [3−4] 。金属间化合物中存在多种类型的热力学点缺 

陷，其性质和行为比较复杂，其浓度受温度和材料成 

分的影响程度不同，对材料的热导、电导、光学和力 

学等重要性能有着较大影响 [5−7] 。 单纯依赖实验方法开 

展点缺陷和点缺陷浓度的研究，技术难度较大，可靠 

性也不高。近年来，基于第一原理的材料缺陷计算研 

究方法逐渐成熟，已成为金属间化合物点缺陷的主要 

研究手段，如 JIANG 等 [8−9] 基于第一原理计算研究了 
B2型 NiAl和 C15型 NbCr2 中的点缺陷浓度与占位， 

发现Ni空位和Ni反位分别是富Al和富Ni的B2−NiAl 
热力学最稳定的点缺陷形式；过渡金属 Zr、Hf 和 Ta 
在整个成分和温度范围内都优先占据C15型NbCr2 的 
Nb亚点阵，而 Ti、V、Mo和W的占位则取决于成分 

和温度。孙顺平等 [10] 计算了 L12−Al3Li 金属间化合物 

的点缺陷浓度随温度和成分的变化，发现 Al 和 Li 反 

位缺陷浓度较高，Li 空位缺陷浓度较低，而 Al 空位 

浓度最小。温度升高，各种点缺陷的浓度增大。 
KORZHAVYI 等 [11] 研究  B2−NiAl 中热力学点缺陷相 

互作用，发现 Ni 反位和 Al 反位之间以及 Al 空位和 
Al反位之间可能存在强烈的相互吸引，这些相互作用 

对缺陷平衡浓度影响较小，但有助于解释 B2−NiAl中 

的亚稳缺陷组态。 

在 TiAl 系金属间化合物方面，ZHU 等 [12] 基于第 

一原理计算研究 Al3Ti中点缺陷以及 Si占位，发现在 

富 Al 成分下，Al 反位的缺陷形成能最低，Si 倾向于 

占据 Al 空位，导致 Si 在 Al3Ti 中存在有限固溶度。 

陈律等 [13−14] 研究预测和比较  3d  过渡金属元素在 
L10−TiAl中的占位倾向，发现 d电子数较少的过渡元 

素(Sc、V和 Cr)优先占据  Ti原子亚点阵, 而 d电子数 

较多甚至是满 d 壳层的元素则优先占据  Al 原子亚点 

阵。JIANG [15] 借助参数化的  Wagner­Schottky 统计热 

力学模型进一步比较  3d、4d 和  5d 过渡金属元素在 
L10−TiAl的选择占位， 发现 Zr 和 Hf优先占据 Ti原子 

亚点阵，Co、Ru、Rh、Pd、Ag、Re、Os、Ir、Pt 和 
Au优先占据 Al原子亚点阵，V、Cr、Mn、Fe、Ni、 
Cu、Nb、Mo、Tc、Ta 和 W 原子的占位倾向则强烈 

地依赖于合金成分的计量比和温度变化。LI等 [16] 采用 

第一原理平面波赝势方法研究掺 Nb  L10−TiAl合金中 

点缺陷之间的相互作用， 发现占据 Al原子亚格点上的 

最近邻两个 Nb原子具有排斥作用， 但次近邻 Nb原子 

则相互吸引，表明 Al原子亚格点上的 Nb原子可能形 

成短程有序结构，这将有利于提高含  NbTiAl 合金的 

强度。WANG  等 [17] 采用第一原理方法计算了  Ti−Al 
二元系中有序  B2 相中不同点缺陷的形成焓，结果表 

明Al亚格点被 Ti原子占据形成的反位缺陷和 Ti亚格 

点被空位占据形成的空位缺陷在能量上更具优势，在 

此基础上对  B2 相的热力学模型进行的改进和重新优 

化得到了与实验值符合得更好的结果。 

当前对  L10−TiAl 中第三组元原子的选择性占位 

已有较多计算预测，但对其本征点缺陷(Ti 和 Al 的空 

位和各种反位)浓度随温度和成分的关系、 本征点缺陷 

间的相互作用、以及点缺陷形成激活能等的研究却未 

见报道。因此，本文作者将采用第一原理方法计算 
L10−TiAl  中各种主要点缺陷的形成焓，进一步结合 
Wagner­Schottky 模型计算预测这些点缺陷的浓度随 

温度和成分的变化关系，评估这些点缺陷之间的可能 

相互作用，预测点缺陷形成激活能的可能值，为 
L10−TiAl金属间化合物的实验制备、缺陷分析和力学 

性能改进等提供有益的理论参考。 

1  计算方法与参数 

本研究中所有计算基于第一原理平面波赝势方 

法。电子与离子之间的相互作用采用投影缀加波方法 
(PAW) [18] 来精确描述，电子之间的交换关联势采用广 

义梯度近似下的 PBE 方法来描述 [19] ，Ti 的 3p4s3d 和 
Al的 3s3p电子作为Ti和Al元素的价电子，其余内层 

电子作为芯电子来考虑。晶胞模型简约布里渊的K点 

网格采用 Monkhorst­Pack [20] 方法来划分，系统总能量 

的计算采用  BLOCHL 等 [21] 修正的  Linear­Tetrahedron 
方法。电子  Kohn­Sham 波函数用平面波基组展开， 

其数目由经过收敛性测试后的动能截断点来确定，在 

计算精度确定为 1×10 −3 eV的条件下，Ti、Al及TiAl 
超胞能量的动能截断点确定为  400  eV，计算采用 
VASP(Vinena Ab­inito simulation package)总能计算程 

序进行。在计算含点缺陷的晶胞结构时构建了一个含 

有  54 个原子的超胞，倒易空间网格的划分取为  4× 
4×3。图 1所示为L10−TiAl金属间化合物及含有各种 

点缺陷的超胞结构示意图。 

2  计算结果 

2.1  Ti、Al及 L10−TiAl的晶格常数和体弹性模量 

表 1 所列为计算得到的 Ti、Al 和 L10−TiAl 金属 

间化合物的体结构参数和弹性模量结果。与文献 
[20−27]中的实验值比较，晶格常数最大相对误差仅为 
0.58%(Ti)，弹性模量仅为 5%(Ti)，理论结果总体上与 

实验结果符合较好。
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图 1  L10−TiAl金属间化合物空位和反位点缺陷晶胞模型 

Fig. 1  Supercell model of L10−TiAl intermetallics: (a) Conventional cell; (b) Perfect supercell; (c) Supercell with Ti vacancy; (d) 

Supercell with Al vacancy; (e) Supercell with Ti anti­site defect; (f) Supercell with Al anti­site defect 

表 1  Ti、Al和 L10−TiAl的计算值和实验值比较 

Table 1  Comparison of calculated results with experimental data of Ti, Al, and L10−TiAl in comparison 

Calculated  Experimental 
Structure 

a/Å  c/a  Bulk modulus/GPa  a/Å  c/a  Bulk modulus/GPa 

Ti  2.923  1.606  110.2  2.906 [22]  1.606 [22]  105 [23] 

Al  4.040  −  76.9  4.056 [24]  −  76 [25] 

L10−TiAl  3.992  1.020  113  3.997 [26]  1.02 [26]  112 [27] 

2.2    L10−TiAl的点缺陷形成焓 

当 点 缺 陷 的 浓 度 足 够 稀 时 ， 可 以 采 用 
Wagner­Schottky 模型 [10] 来研究点缺陷浓度随成分和 

温度的变化关系。定义点缺陷浓度时采用的是原子浓 

度的形式，质点 i(原子或空位)在 α亚点阵位置的原子 

浓度可定义为 

atom 

i 
i 

n 
x 

n 
α 

α 
=  (1)
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式中：natom 为体系中原子的总数(不包含空位)，  i n α 为 

质点  i(原子或空位)占据  α  亚点阵位置的数目。在 
L10−TiAl 金属间化合物中，质点 i 为{Ti,Al,V}，而亚 

点阵 α为{Ti,Al}，其中 V表示空位。在点缺陷(VAl， 
VTi，AlTi，TiAl)中，VAl 表示占据 Al 亚点阵格点的空 

位(Al空位)，VTi 表示占据 Ti亚点阵格点的空位(Ti空 

位)， AlTi 表示占据 Ti亚点阵格点的 Al原子(Al反位)， 
TiAl 表示占据 Al亚点阵格点的 Ti原子(Ti反位)。 根据 
Wagner­Schottky 模型，含点缺陷的 L10−TiAl 的形成 

焓与点缺陷浓度成正比，从而有 

TiAl d d 
d 

H H H x ∆ = ∆ + ∑  (2) 

式中：ΔHTiAl  是符合化学计量比的完全有序的理想 
L10−TiAl 的形成焓(以纯金属为参考态)；xd 为点缺陷 
(VAl，VTi，AlTi，TiAl)的原子浓度；Hd 为单个点缺陷 

在 L10−TiAl中的相对形成焓(以理想 L10−TiAl为参考 

态)。 

含缺陷 L10−TiAl合金的形成焓可按下式计算： 

Ti Al Ti Al Ti Al 
1 

( ) 
m n m n 

H E mE nE 
m n 

∆ = − − 
+ 

(3) 

式中：m 和 n 是晶胞中所含原子数目，  Ti Al m n 
H ∆ 是晶 

胞Ti Al m n 的形成焓，ETi 和  EAl 为计算所得纯金属  Ti 
和 Al平均到每个原子的总能量， 即化学势。  Ti Al m n 

E  是 

晶胞Ti Al m n 的总能量。其中，理想  L10−TiAl 的形成 

焓可按如下公式计算： 

TiAl TiAl Ti Al 
1 
( ) 

2 
H E E E ∆ = − −  (4) 

式中：ETiAl 是 L10−TiAl完整晶胞的能量。 

根据式(3)和(4)可计算得到包含点缺陷(VAl，VTi， 
AlTi，TiAl)的 L10−TiAl 的形成焓，结果如图 2 所示。 

根据热力学可知，较低的形成焓意味着更加稳定的状 

图 2  L10−TiAl形成焓与成分之间的关系 

Fig.  2  Relationship  between  of  formation  enthalpy  and 

composition of L10−TiAl 

态，从图 2可以看出，含反位缺陷 L10−TiAl的形成焓 

比空位缺陷的更低，表明反位缺陷在能量上可能是 
L10−TiAl中相对稳定的缺陷形式。本文计算所得理想 
L10−TiAl的形成焓与文献中报道的实验值相对误差小 

于 7%，符合较好。 

根据Wagner­Schottky模型所确定的公式(2)和图2 
的形成焓结果， 得到以理想 L10−TiAl为参考态的单个 

点缺陷(VAl，VTi，AlTi，TiAl)形成焓 Hd 
[10] ： 

Ti Al TiAl 
d 

d d 

m n 
H H 

H 
x x 

∆ − ∆ ∂∆Η 
= ≈ 
∂ 

(5) 

计算得到的空位和反位缺陷形成焓结果与其他计 

算结果和实验值对比见表 2。 

表 2  L10−TiAl金属间化合物空位和反位形成焓 

Table  2  Calculated  formation  enthalpy  of  vacancies  and 

anti­site defects in L10−TiAl 

Formation 

enthalpy/ 

(eV∙atom −1 ) 

This 

work 

Ref. 

[13] 

Ref. 

[16] 

Ref. 

[28] 

Experiment 

value in 

Ref. [28] 

Al V H  2.263  2.77  2.655  2.46  − 

Ti V H  1.436  1.51  1.905  1.95  1.41 

Ti Al H  0.022  0.59  0.153  0.72  − 

Al Ti H  0.886  1.02  0.854  0.72  − 

Formation  enthalpies  in  Ref.  [13],  [16],  [28]  are  calculation 

values. 

由表 2可知， 本文计算结果与文献[13， 16， 28−29] 
中报道过的计算和实验结果符合较好， 只有 Al反位缺 

陷的形成焓计算结果偏低。随后，通过增加  Ti 原子 

3s态电子作为价电子、提高 K点网格密度、增加平面 

波动能截断等方法进行了重新计算，但结果均无明显 

改变。同时，表  2 显示的变化趋势与文献[13]和[16] 

一致，即 L10−TiAl 中 Ti 反位缺陷的形成焓值要大于 

Al 反位缺陷的，Al 空位的形成焓大于 Ti 空位的。据 

此可以估计， 对于偏离理想化学计量比的富Al型 TiAl 
化合物，可能的主要结构缺陷形式为 Al 反位和 Ti 空 

位，因前者的形成焓远小于后者的，Al反位缺陷的浓 

度将占绝对优势。同时，对于富 Ti 型 TiAl 化合物， 

可能出现的主要点缺陷形式为 Ti 反位和 Al 空位，且 
Ti反位缺陷的浓度将占绝对优势。因此，在偏离化学 

计量比的 L10−TiAl金属间化合物中， 总是更容易形成 

反位缺陷，富 Ti 或者富 Al 型 L10−TiAl 将分别以 Ti 

反位或者 Al反位为主要点缺陷形式而存在。
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2.3    L10−TiAl的点缺陷浓度 

在计算  TiAl 金属间化合物点缺陷浓度时需要考 

虑温度的因素，且不能忽略熵对系统的影响。简化起 

见，如果仅考虑组态熵的影响，可以通过平均场近似 

来计算组态熵： 

V 
B V B 

1 
(1 ) ln( ) ln 

2  i i 
i 

x 
S k x k x x 

α α 
α 

+ 
= + − ∑∑  (6) 

式中：kB 为玻尔兹曼常数；xV 为空位缺陷的浓度；  i x α 
为公式(1)所定义的原子浓度。 将式(6)代入吉布斯自由 

能公式，当吉布斯自由能达到最小值时可得到系统的 

稳定态或平衡态，此时对应的点缺陷浓度即为平衡浓 

度，因此，可以通过求min( ) min( ) G H T S ∆ = ∆ − ∆ 得到 

系统处于稳定态时的点缺陷平衡浓度的四元二次方程 

组： 

Al Al Ti Ti Al 

Ti Al Al Ti 

Ti V Ti V V 

V V V Al B 

2 
exp( ) 

(1 2 ) 

x x H H H 

x x x x k T 
α α α 

α α α 

+ − 
= − 

+ − − 

(7) 

Ti Ti Al Al Ti 

Al Ti Ti Al 

Al V Al V V 

V V V Ti B 

2 
exp( ) 

(1 2 ) 

x x H H H 

x x x x k T 
α α α 

α α α 

+ − 
= − 

+ − − 

(8) 

Ti Al Ti Al 

Ti Al 

V V V V 
2 

B V V 

4 
exp( ) 

(1 ) 

x x H H 

k T x x 
α α α α 

α α 

+ 
= − 

+ + 
(9) 

Ti Al 

Ti Al 

V V 
Al Ti Al 

1 

2 

x x 
x x x α α 

+ − 
− + =  (10) 

通过数值求解式(7)~(10)可以得到  L10−TiAl 金属 

间化合物点缺陷浓度随温度及成分变化的关系，如图 
3  所示。考虑到  L10−TiAl  的相区成分主要在 
0.48~0.55(Al 的摩尔分数)区间，图 3 所示为该成分区 

间的点缺陷浓度分别在 973、1173、1373和 1573 K温 

度下随成分的变化关系。 

由图 3可知： 1) 点缺陷的浓度均随温度升高而增 

加；2) Al空位和 Ti反位浓度随 Al原子浓度的增加而 

下降，Ti空位和 Al反位浓度随 Al原子浓度的增加而 

增加；3) 不同温度下，反位缺陷的浓度总是大于空位 

缺陷的浓度；4)  Ti 空位浓度始终大于 Al 空位浓度， 

与表 2点缺陷形成焓结果一致， 即Ti空位形成焓更低， 

更容易形成；5) 在化学计量比处，Ti 反位与 Al 反位 

缺陷浓度基本相当，但在富 Ti端(xAl＜50%)，Ti反位 

浓度高于 Al反位，在富 Al端(xAl＞50%)则相反。 

为进一步研究点缺陷浓度与温度之间的关系，选 

图 3  L10−TiAl金属间化合物的点缺陷浓度在不同温度下与成分之间的关系 

Fig.  3  Relationship  between  point  defect  concentrations  and  composition  of  L10−TiAl  intermetallic  composite  at  different 

temperatures: (a) 973 K; (b) 1173 K; (c) 1373 K; (d) 1573 K
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取图 3中满足化学计量比条件， 即 xAl=50%的L10−TiAl 
为研究对象，计算当成分固定时点缺陷浓度随温度变 

化的关系，其结果如图 4所示。 

图 4  理想化学计量比 L10−TiAl点缺陷浓度与温度的关系 

Fig.  4  Relationship  between  point  defect  concentration  and 

temperature in stoichiometric L10−TiAl 

由图 4可知：1) 点缺陷浓度随温度升高而增大， 

在较低温下增长较快，在较高温度下增长变缓；2) Al 
反位缺陷和 Ti反位缺陷的浓度几乎相同， 但都高于空 

位浓度；3) Ti空位的浓度高于 Al空位的。 

2.4  L10−TiAl点缺陷形成激活能的实验值预测 

图 4所示为计算预测的理想化学计量比 L10−TiAl 
中不同点缺陷浓度随温度的变化趋势。 在实验研究中， 

实际测定点缺陷形成激活能通常都基于  Arrhenius 方 

程，即 

exp  Q c A 
RT 
− 

=  (8) 

式中：c为点缺陷浓度，A为平衡常数，Q为点缺陷形 

成激活能(kJ∙mol −1 )，R 是摩尔气体常数，T 为热力学 

温度。对式(8)取对数，可得 

lg lg lg 2.71828 Q c A 
RT 

= −  (9) 

显然，lgc与 1/T具有线性关系，即与 T成反比关 

系。改变图 4的横坐标为 T的倒数(T −1 )，取点缺陷浓 

度  c 为纵坐标，重新绘制理想化学计量比  L10−TiAl 
中点缺陷浓度与温度关系，得到结果如图 5所示。 

通过拟合各直线的斜率，可得到理想化学计量比 
L10−TiAl 中不同点缺陷(VAl，VTi，AlTi，TiAl)对应的 

形成激活能(eV∙atom −1 )。其计算公式如下： 

B 
ln 
(1/ ) 

c Q k 
T 

∂ 
= − 

∂ 
%  (10) 

式中：kB 为玻尔兹曼常数，计算结果如表 3所列。由 

表 3可知，Al空位缺陷的形成激活能最大，Ti空位缺 

陷的次之，Al 反位缺陷和 Ti 反位缺陷的形成激活能 

最小且相当。表 3所预测的形成激活能实质上是一种 

表观激活能，可直接与实验结果直接对比，这为实验 

验证我们的理论计算结果提供了一种可能。 

图  5  L10−TiAl 金属间化合物点缺陷浓度与温度之间的关 

系

Fig. 5  Relationship between point defect concentrations with 

temperature intermetallics composite of L10−TiAl 

表 3  L10 −TiAl中空位和反位缺陷形成激活能的实验值预测 

Table  3  Prediction  of  activation  energy  of  vacancy  and 

anti­site  defects  in  intermetallics  composite  L10−TiAl 

(eV∙atom −1 ) 

Al V Q % 
Ti V Q % 

Ti Al Q % 
Al Ti Q % 

2.029  1.638  0.444  0.444 

2.5  L10−TiAl点缺陷对的形成焓 

本研究计算了单个点缺陷(VAl，VTi，AlTi，TiAl) 
的形成焓，基于  Wagner­Schottky 模型研究点缺陷浓 

度随温度和成分的变化，并预测形成激活能的实验测 

量值。在此基础上，可以研究这些点缺陷之间的可能 

相互作用。现将这些点缺陷进行组合，得到 6 种可能 

的缺陷对(d−d′)结构，即 VAl−VTi、VAl−AlTi、VTi−TiAl、 
AlTi−TiAl、VAl−TiAl 和 VTi−AlTi。图 6 所示为点缺陷对 

的超胞模型，根据这些模型计算这些点缺陷对的总能 

量，并与单个点缺陷进行能量对比，可以评估它们以 

理想 L10−TiAl为参考态的形成焓和结合能， 从而预测 

它们之间的吸引或排斥作用 [30] 。 

以双空位点缺陷对(VAl−VTi)为例，其形成焓和结 

合能计算公式如下 [31] ： 

0 d d d d L1 Ti Al H E E E E ′ ′ − − = − + +  (11) 

d d d d d d E H H H ′ ′ ′ − − = + −  (12)
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图 6  L10−TiAl点缺陷对的晶胞模型 

Fig. 6  Supercell model  of  point  defect  pairs  in  L10−TiAl:  (a) VAl−VTi;  (b) VAl−AlTi;  (c)VTi−TiAl;  (d) AlTi−TiAl;  (e)VAl−TiAl;  (f) 

VTi−AlTi 

式(11)中的  EAl、ETi 与式(3)中的定义相同，分别表示 

纯 Ti 和纯 Al 的化学势。 
0 L1 E  表示理想化学计量比的 

L10−TiAl 超胞总能量，  d d E ′ − 表示含有缺陷对(d−d′)的 

超胞总能量，  d d H ′ − 为点缺陷对的形成焓。式(12)中， 

d d E ′ − 表示缺陷对(d−d′)的结合能，Hd 和  d H ′ 为单个点 

缺陷的形成焓(见表 2)。所有计算结果可见表 4。 

由表 4可知： 1) 点缺陷对形成焓的高低顺序依次 

为 VAl−VTi、VAl−TiAl、VAl−AlTi、VTi−TiAl、VTi−AlTi、 
AlTi−TiAl，其中  AlTi−TiAl 缺陷对的形成焓值最低，相 

对而言最稳定；2) 所有点缺陷对的结合能均为负值， 

表明 L10−TiAl中的这些点缺陷难以聚集， 而是倾向于 

表 4  L10−TiAl中点缺陷对的形成焓和结合能 

Table  4  Formation  enthalpies  and  binding  energies  of  point 

defect pairs in L10−TiAl 

Defect pair 
Formation enthalpy, 

H/eV 

Binding energy, 

E/eV 

VAl−VTi  4.3368  −0.6374 

VAl−AlTi  3.0828  −0.7981 

VTi−TiAl  2.8016  −0.4797 

AlTi−TiAl  0.9535  −0.0463 

VAl−TiAl  3.7846  −0.6359 

VTi−AlTi  1.9279  −0.470
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向基体分散和扩散。 

3  结论 

1)  L10−TiAl 金属间化合物中所有本征点缺陷的 

形成焓均为负值，其中 Al 和 Ti 反位缺陷的绝对值更 

大，表明反位缺陷在 L10−TiAl中最为稳定；点缺陷浓 

度均随温度升高而增加，且反位缺陷浓度始终大于空 

位缺陷浓度，表明在不同温度下，反位缺陷始终是 
L10−TiAl中最主要的点缺陷形式。 

2) 在整个  L10−TiAl 相区成分范围内(Al 含量为 
48%~55%，摩尔分数)，Al空位和 Ti反位缺陷浓度均 

随 Al含量增加而下降， 而 Ti空位和 Al反位浓度变化 

趋势相反；在理想化学计量比(Al为 50%)处，Ti反位 

与 Al 反位缺陷浓度基本相当，但在富 Ti 端，Ti 反位 

浓度高于 Al反位浓度，在富 Al端，Al反位浓度高于 
Ti反位浓度。 

3) 基于 Arrhenius 方程计算预测各种点缺陷的形 

成激活能，发现 Al 空位形成激活能最大，Ti 空位次 

之，Al 反位和 Ti 反位形成激活能较小且数值相当； 

通过对不同点缺陷之间亲和力的计算考察，发现点缺 

陷之间均存在相互排斥性，难以聚集，而是倾向于向 

基体分散与扩散。 

致谢：感谢中南大学高性能计算中心为所有计算 

工作提供硬件管理支持。 
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