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Ti-Nb 合金 β结构稳定性和弹性性质 
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摘   要：采用基于密度函数理论的缀加平面波加局域轨道 (APW+lo)方法和超晶胞方法对 Nb 含量为

6.25%~37.5%Nb(摩尔分数)的 Ti-Nb 二元合金的能量、电子结构以及弹性性质进行了理论计算，研究 Nb 含量对

Ti-Nb 合金的 β结构稳定性和弹性性质的影响。结果表明，随着 Nb 含量的升高，Ti-Nb 合金的 β结构稳定性提高，

正方剪切常数 C′以及弹性模量 K、E 和 G 呈单调增加。当 Nb 含量为 9.87%时，正方剪切常数大于并接近于零，

此时 Ti-Nb 合金的 β结构稳定性最低，并具有最低的弹性模量。 
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Abstract: The energetic, electronic structure and elastic property of Ti-Nb binary alloys with Nb contents ranging from 

6.25% to 37.5% (mole fraction) were calculated using the method of supercell and augmented plane waves plus local 

orbitals within generalized gradient approximation. Based on the calculated results, the influences of Nb content on the β 

phase stability and elastic property of Ti-Nb alloys were investigated. The results show that the β phase stability, 

tetragonal shear constant C′, bulk modulus, elastic modulus and shear modulus of Ti-Nb alloys increase monotonously 

with increasing Nb content. When the Nb content is 9.87%, the tetragonal shear constant C′ of Ti-Nb alloy reaches nearly 

zero from positive, and meanwhile the alloy achieves the lowest phase stability and the lowest elastic modulus. 
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钛合金因具有低密度、高强度、耐腐蚀和优良的

生物相容性等特点而被广泛应用于各种工业以及生物

医学工程领域 [1]。目前医用的钛合金材料主要为

Ti-6Al-4V 合金，该合金弹性模量高(约 110 GPa)且所

含的 Al 和 V 均为生物毒性元素，长期使用会对人体

造成损害[2]。最近研究表明，添加部分对生物无毒性

过渡族元素(如 Nb，Mo 和 Ta 等)的 β型钛合金，具有

低弹性模量、超弹性以及形状记忆效应等特性，作为

新型生物医用材料有很广阔的应用前景，因而引起人

们的广泛关注[3−9]。目前应用电子理论针对这类 β型钛

合金的材料设计问题已经成为研究的热点。例如

KURODA 等[10]采用基于 DV-Xα Cluster 方法的 d 电子

理论对多种 β型钛合金进行了系统的研究，研究表明

钛合金的键序(Bo)和 d 电子轨道能级(Md)等重要参数

与钛合金的组织结构和弹性性质存在很好的关联性，

并由此进行低模量钛合金设计。但这种理论没有能够 
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给出钛合金上述电子结构参数与其性质之间关联的

物理本质。最近 IKEHATA 等[11]采用超软赝势方法对

Ti1−xXx 合金(x＝0，0.25，0.50，0.75，1，X=V，Nb，
Ta，Mo，W)的弹性性质进行了理论计算，研究表明

刚性能带模型(Rigid band model)对于 Ti-X 合金成

立，并由此推导出 β 结构 Ti-X 合金价电子浓度与其

弹性稳定性的关系。 

本文作者采用基于密度函数理论的缀加平面波加

局部轨道方法和广义梯度近似，以及超晶胞方法对 Nb
含量为 6.25%~37.5%(摩尔分数)的 Ti-Nb 合金的能量

和弹性性质以及电子结构进行理论计算，系统研究 Nb
含量对 Ti-Nb 合金 β结构稳定性以及弹性性质的作用

规律，为低弹性模量的 Ti-Nb 合金设计提供理论依据。 
 

1  计算方法 
 

采用基于密度函数理论(DFT)的缀加平面波加局

域轨道(APW＋lo)方法，并采用广义梯度近似(GGA)
来处理交换关联能，该方法的优点是在获得高计算精

度的同时可以得到更快的收敛速度[12]。平面波的截断

点(RmtKmax)的取值为 7.0；经测试 k 取 1 000 点。采用

四面体方法对布理渊区进行积分[13]。对 Ti-Nb 合金进

行计算时，Ti 和 Nb 的 Muffin-Tin 半径均取 2.3 a.u.，
自洽循环计算的收敛准则为 0.000 1 Ry。本研究建立    
2×2×2 的体心立方结构 β-Ti 超晶胞，该超晶胞中含

有 16 个原子。采用 x(x=1~6)个 Nb 原子去分别置换立

方 β结构超晶胞中的 Ti 原子，此时 Ti-Nb 合金的名义

分子式为 Ti16−xNbx(Nb 元素的摩尔分数为 6.25%~ 
37.5%)。 
 

2  计算结果与讨论 
 
2.1  晶格常数和内聚能 

首先对不同 Nb 含量的各超晶胞的晶格常数进行

了优化，得到的平衡晶格常数如图 1 所示。从图 中可

以看出随着 Nb 含量的增加，相应 β 结构晶胞的晶格

常数基本以线性关系逐渐增大，这是由于 Nb 原子的

原子半径大于 Ti 原子的所造成的。为了研究 Nb 含量

与 β结构 Ti-Nb 合金的结构稳定性之间的关系，需进

行内聚能 Ecoh计算。内聚能计算式如下： 
 

xx
ExEExE NbTiNbTicoh 16

)16(
−

−+−=             (1) 

式中  Ecoh 为内聚能，
xx

E NbTi16−
为立方结构 Ti16−xNbx

合金的总能量，ETi和 ENb分别为 Ti 和 Nb 的单原子能

量。不同 Nb 含量的 Ti-Nb 合金的内聚能计算结果如

图 2 所示。可以看出，随着 Nb 含量的增加，合金的

内聚能以线性关系逐渐增大，这说明 Nb 元素的添加

能提高 β结构的 Ti-Nb 合金的稳定性。 
 

 
图 1  Ti-Nb 合金晶格常数与 Nb 含量的关系 

Fig.1  Relationship between lattice constants and Nb content 

 

 
图 2  Ecoh与 Nb 含量的关系 

Fig.2  Relationship between Ecoh and Nb content 

 
2.2  态密度 

为了揭示添加 Nb 元素对 Ti-Nb 合金 β 结构稳定

性影响的物理本质，本研究计算了 β结构 Ti16−xNbx合

金的态密度分布 (DOS) 。图 3 所示为 β 结构

Ti16−xNbx(x=2，4，6)态密度分布的计算结果，其中虚

线表示费米能的位置。由图 3 可以看出，Ti14Nb2，

Ti12Nb4 和 Ti10Nb6 三者态密度分布图的峰形十分相

似，且态密度分布图中均存在一个能区分出态密度分

布中的低能成键态和高能反键态区域的峰谷，而费米

能级均处于成键态区域，导致了费米能级处态密度



                                           中国有色金属学报                                             2008 年 1 月 

 

128

N(EF)值相对比较高，这也说明了 Ti-Nb 合金 β结构的

稳定性相对较低。随着 Nb 含量的增加，Ti16−xNbx(x=2, 
4, 6)合金态密度分布图中费米能所处的位置逐渐向峰

谷方向移动，成键峰则逐渐向低能方向移动，这说明

随着 Nb 元素含量的增加，TiNb 合金 β结构的稳定性

逐渐提高，这与以上内聚能计算结果是自洽的。 
 

 

图 3  Ti16−xNbx (x=2,4,6) 的态密度计算结果 

Fig.3  Densities of Ti16−xNbx states (x=2, 4, 6): (a) Ti14Nb2;   

(b) Ti12Nb4; (c) Ti10Nb6 

 

2.3  弹性性质 

β 立方结构的 Ti-Nb 合金存在 3 个独立的弹性常

数即 C11、C12和 C44。为了计算 β 结构 Ti16−xNbx合金

的弹性常数，可先对晶胞进行不同的弹性变形然后算

出变形后的能量，并通过此能量与未变形晶胞的能量

差，求出弹性应变能，进而得到弹性常数。弹性应变

能计算式如下： 

∑∑
6 6

0 2
1

i j
jiij eeC

V
EU =

Δ
=                       (2) 

 
式中  ∆E 为变形前后晶胞的能量差值；V0 为原始晶

胞的体积；Cij为弹性常数。 
首先对晶胞进行等体积的正应变变形，此时应变

量 e1=−e2=e， 2

2

3 1 e
ee
−

= ，应变张量 ε为 

2
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00

e
e

e
e

−
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根据此应变张量，得到经正应变变形后的弹性应变能 
 
U= (C11−C12) e2 + O(e4)                        (3) 
 
另外，体模量(可以通过晶胞的体积优化过程得到)和

弹性常数存在以下关系： 
 

)2(
3
1

1211 CCK +=                            (4) 

 
因此，联立式(3)和式(4)即可计算出 C11和 C12。 

其次，对原始晶胞进行等体积的切应变变形，此

时应变量 e6=e，e3= 2

2

4 e
e
−

，应变张量 ε为 
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根据此应变张量，得到经切应变变形后的弹性应变能 
 

U=
2
1 C44e2 + O(e4)                            (5) 

 
采用上述方法计算得到的弹性常数可进一步计算

出 Ti-Nb 合金的切变模量和弹性模量。在多晶材料弹

性模量的理论计算方面，HILL 通过极值原理证明

Voigt 和 Reuss 模型的计算结果是弹性常数的上下限，

Hill模型则将Voigt和Reuss模型的计算结果取一个简

单的算术平均[14]，其切变模量为 
 

2
)( RV

H
GG

G
+

=                             (6) 
 
在 Voigt 模型中，切变模量 GV为 
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5
3 441211

V
CCC

G
+−

=                         (7) 
 
而在 Reuss 模型中，切变模量 GR为 

441211
R 344

5
SSS

G
+−

=                       (8) 

 
式中  Sij为 Cij的逆矩阵。弹性模量的计算式如下： 
 

KG
GKE

3
9
+

=                                  (9) 

 
不同 Nb 含量的 Ti-Nb 合金的弹性常数和弹性模

量的计算结果分别如图 4~7 所示。由图可知，随着 Nb
含量的增加，弹性常数 C11和 C12呈单调增加趋势，但

弹性常数 C44则呈下降趋势。Ti-Nb 合金的体模量 K、
切变模量 G 和弹性模量 E 均随着 Nb 含量的增加呈单

调增加趋势。根据 Born 弹性稳定性准则，立方结构晶

体的弹性常数必须同时满足： 
 
C11＋2C12＞0 
 
C44＞0 
 
C11－C12＞0                                (10) 
 
立方结构晶体才可以存在[15]。因此，正方剪切常数

2/)( 1211 CCC −=′ 可以反映其晶体结构的稳定性，

Ti-Nb合金的正方剪切常数与Nb含量之间的关系如图

8 所示。由图 8 可以看出随着 Nb 含量的增加，Ti-Nb
合金的正方剪切常数也呈单调增加趋势。这从晶体弹

性稳定性角度说明了随着 Nb 元素含量的增加，Ti-Nb
合金 β结构的稳定性逐渐提高，这与以上能量以及电

子结构的计算结果也是一致的。当 Nb 含量为 6.25%
时，正方剪切常数 C′＜0，因此 Ti15Nb1合金不能以 β
立方结构存在，而只能以六方结构或其它亚稳结构的

形式存在；从图 8 可以推出当 Nb 含量大于 9.87%时，

正方剪切常数 C′＞0，此时 Ti-Nb 合金满足 Born 弹性

稳定性准则，即理论上该合金可以 β结构形式存在。

此时 Ti-Nb 合金的电子浓度 e/a 为 4.10。最近 LI 等[16]

采用虚晶近似计算方法研究 β结构Ti-V二元合金的力

学性质时同样发现，当合金的电子浓度 e/a 大于 4.10
时 β 结构的 Ti-V 合金才能够稳定存在。IKEHATA   
等[11]采用超软赝势方法并结合刚性能带模型近似方

法推导出稳定 β结构Ti-X合金的临界价电子浓度(e/a)
为 4.20。这说明合金的电子浓度 e/a 决定了 β结构 Ti
合金的稳定性，即当 e/a 大于 4.10 时 β结构 Ti 合金从

晶体弹性稳定性意义上是能够存在的。但在热力学意

义上该成分 Ti-Nb 合金仍处于亚稳定状态，由相图分

析可知 Nb 含量为 40%的 Ti-Nb 合金在热力学上才是

稳定的。LEE 等[17]采用 X 射线衍射方法研究了一系列

不同成分的 Ti-Nb 合金快冷组织后发现，当 Nb 含量

在 8.33%时 Ti-Nb 合金中仅观察到六方结构或正交结

构的马氏体亚稳组织；Nb 含量为 16.35%时合金中出

现 β 以及正交结构的马氏体组织；当 Nb 含量超过

21.72%时合金为单一 β 结构。因此，在实际合金中 β
结构最终能否稳定存在取决于合金中不同结构亚稳相

的相对稳定性大小。从上述研究结果分析可以看出当

正方剪切常数大于并接近于零时，Ti-Nb 合金 β 结构

稳定性最低，此时 β结构 Ti-Nb 合金具有最低的弹性

模量。在实践中进行低弹性模量 Ti-Nb 合金设计时，

还需进一步进行合金化来抑制马氏体转变或其它亚稳

相转变，以获得具有单一 β组织的低弹性模量的 Ti-Nb
合金。 
 

 
图 4  弹性常数 C11与 Nb 含量的关系 
Fig.4  Relationship between elastic constant C11 and Nb 
content 
 

 
图 5  弹性常数 C12与 Nb 含量的关系 

Fig.5  Relationship between elastic constant C12 and Nb 

content 
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图 6  弹性常数 C44与 Nb 含量的关系 

Fig.6  Relationship between elastic constant C44 and Nb 

content 

 

 
图 7  弹性模量与 Nb 含量的关系 

Fig.7  Relationships between elastic modulus and Nb content 

 

 

图 8  正方剪切常数 C′与 Nb 含量的关系 

Fig.8  Relationship between tetragonal shear constant C′ and 

Nb content 

 

3  结论 
 

1) 理论计算结果表明，随着 Nb 含量的升高，

Ti-Nb 合金的 β结构稳定性提高，弹性常数 C11、C12、

正方剪切常数 C′以及弹性模量 K，E 和 G 均呈单调增

加，而弹性常数 C44呈下降趋势。 

2) 当 Nb 含量为 9.87%(电子浓度 e/a 为 4.10)，正

方剪切常数大于并接近于零，此时 Ti-Nb 合金的 β结

构稳定性最低，并具有最低的弹性模量。 
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