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摘 要： 钛合金中合金元素的扩散行为对材料的制备、 加工、 服役等过程至关重要。 研究了 1 000 和 1 100℃时
Ti-Al-Fe 体系 bcc 相中的元素扩散行为，制备了 8对 bcc-Ti-Al-Fe单相合金扩散偶。 分别在 1 000℃/8.5 h 和 1 100℃/7 h
条件下进行扩散， 利用 EPMA 技术测定成分-距离曲线。 通过得到的成分-距离曲线， 采用 CALPHAD 方法建立了
Ti-Al-Fe 体系 bcc 相的原子移动性数据库。在优化过程中，采用 HitDIC 软件得到了原子迁移率参数和互扩散系数。利用

得到的原子移动性参数对扩散偶的扩散过程进行了模拟，计算结果与实验扩散特性(互扩散、组分-距离分布和扩散路
径)一致，验证了该数据库的准确性。 这一研究成果对于深入理解钛合金的微观组织演变和性能具有重要意义。
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Abstract： The diffusion behavior of elements in titanium alloys is crucial to the preparation, processing and service of
these materials. In this paper, the diffusion behavior of alloying elements in the bcc phase of a Ti-Al-Fe system at 1 000
and 1 100 ℃ was studied. Eight pairs of bcc-Ti-Al-Fe single-phase alloy diffusion couples were prepared and annealed
at 1 000 and 1 100 ℃. The composition-distance profiles of these diffusion couples were determined by using EPMA. An
atomic mobility database of the bcc phase in the Ti-Al-Fe system was established by the CALPHAD (calculation of phase
diagrams) approach based on the obtained diffusion coefficients. In the optimization process, HitDIC software was used to
obtain the atomic mobility parameters and interdiffusion coefficient. Using the obtained atomic mobility parameters, the
diffusion processes of the diffusion couples were simulated. The calculated results are consistent with the experimental
diffusion characteristics (interdiffusion, composition-distance profiles and diffusion paths), indicating the accuracy of the
database. This research is highly important for further understanding the microstructure evolution and properties of titanium
alloys.
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钛及其合金因其高强度、低弹性模量、优异的耐
腐蚀性和生物相容性，在生物医学领域和航空航天

领域得到了广泛应用[1-5]。 Ti-10V-2Fe-3Al 合金为其
中的代表性合金之一，具有高比强度、良好的断裂韧
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度、各向异性小、锻造温度低及良好的抗应力腐蚀
能力等优点， 不仅使其在结构上更加可靠稳定，还
能创造出更多的经济价值， 从而满足相关需求[6-7]。
然而，Ti-10V-2Fe-3Al 合金在熔炼过程中会出现一
定程度的元素偏析，Fe 等元素的富集会导致在合金
特定区域 β 相(bcc 结构)稳定元素增加，而 Al 等 α
相(hcp结构)稳定元素减少，这就造成在后续热处理
过程中难以析出 α 相，导致 β 斑的出现，从而使合
金组织不均匀，影响合金的性能[8-10]。 β斑一旦出现，
特别是经过锻造以后， 将很难通过热处理手段消
除，严重影响钛合金生产的良品率。 因此，探究如何
减少 β斑的产生或消除 β斑对于Ti-10V-2Fe-3Al 合
金的制备具有重大意义。

在研究合金偏析及均匀化处理的相关问题时，
元素的扩散扮演着至关重要的角色。 通过模拟研究
铸造和热处理过程中的扩散行为，分析相关动力学
和热力学过程对理解和控制钛合金的组织演变具
有重要意义[8,11-12]。随着计算材料科学的不断发展，结
合热力学和扩散动力学的材料组织演化模拟已被
广泛应用于材料的开发过程中，通过建立精准的相
图热力学和扩散动力学数据库，可以实现对合金制
备与热处理过程中组织演化及相变过程的精确
模拟。

相 图 计 算 (calculation of phase diagra, CAL-
PHAD)技术是理解和预测多组元合金相关系和组织
演变的重要工具[13-14]。 Andersson 等[15]通过引入原子
移动性，将多元合金中的扩散信息以 CALPHAD形式
进行描述， 结合移动界面模型和热力学局部平衡，
可以实现合金中元素扩散及相变的精确模拟。 在
此基础上，扩散相变模拟(diffusion-controlled trans-
formation, DICTRA) 软件被开发出来， 并嵌入Ther-
mo_Calc软件中[16-17]。 基于准确的热力学数据库，可
以对实验获得的扩散系数进行评估，得到原子移动
性参数，并实现对合金中扩散行为及组织演化的精
确模拟。 当前建立扩散动力学数据库的方法从扩散
系数出发， 按照从低组元到高组元体系的顺序进
行，无法实现复杂多组元/多主元体系扩散动力学数
据库的高通量自动化获取。 为此，中南大学张利军
教授团队开发了 HitDIC 软件[18-20]，该软件可进行动
力学参数评估、预测成分距离曲线、互扩散通量及
输出各种扩散性质的相关参数，可以可靠并高效地
完成相关工作，已在多个合金体系中得以应用[21-22]。

基于以上论述， 开发基于 CALPHAD 技术的
Ti-Al-V-Fe及更高组元体系的原子动力学数据库可
为 Ti-10V-2Fe-3Al合金及其他钛合金的开发与制备

提供数据和理论基础。 本工作作为建立Ti-Al-V-Fe 体
系及更高组元的钛合金原子移动性数据库工作的一
部分，对 Ti-Al-Fe合金体系中的元素扩散行为进行研
究。针对 Ti-Al-Fe体系中的扩散系数和原子移动性，
Takahashi 等[23-24]利用合金扩散偶和Matono-KirKaldy
方法[25-26]测定了 1 150和 1 200℃下 Ti-Al-Fe 合金体
系 bcc相中的扩散系数。 Chen 等[27]基于 CALPHAD
方法对 Takahashi 等的实验结果进行优化， 得到了
一套原子移动性参数。 然而，Takahashi 等实验测得
的扩散系数结果离散性较大， 在成分空间内没有明显
的规律性， 不能体现合金元素含量对扩散系数的影
响，同时 1 150和 1 200℃两个温度相差只有 50℃。

因此，本工作结合合金扩散偶和 CALPHAD 方
法对 1 000 和 1 100 ℃条件下 bcc-Ti-Al-Fe 中的元
素扩散行为进行研究，测得 Ti、Al和 Fe元素在 Ti-Al-
Fe合金 β相中的扩散系数，并利用 CALPHAD方法
建立 Ti-Al-Fe合金体系原子移动性数据库， 以期对
Ti 合金制备和热处理过程中的元素扩散问题提供
数据和理论支撑。

1 实验材料与方法

1.1 扩散偶端际合金成分设计
Ti-Al-Fe 合金体系 1 000 和 1 100 ℃的等温截

面富 Ti 角相图如图 1 所示[28]。 在 1 000 和 1 100℃
下分别设计了 4组扩散偶的合金成分， 保证所有扩
散偶端际成分在 1 000 和 1 100℃下均处于 bcc 单
相区内(图 1)，分别记为 A1-A4和 B1-B4。 其成分及
退火时间如表 1所示。
1.2 扩散偶的制备与检测

根据表 1 对纯 Ti、Al 和 Fe 颗粒的原材料(质量
分数为 99.99 %，北京金钰)进行称量配比。利用非自
耗真空电弧熔炼炉将原材料熔炼成纽扣状的合金样
品， 每个样品重复熔炼 6次以保证样品成分和组织的
均匀性。 为了消除熔炼样品后冷却过程产生的成分
偏析且让晶粒长大至毫米级， 从而尽可能地消除晶界
对扩散的影响， 将熔炼成纽扣状的合金样品装入充
满氩气氛围的石英管，在 1 200℃下退火 72 h。 利用线
切割将退火后的样品切割成 10 mm×10 mm×5 mm
方块，并打磨抛光至镜面。根据表 1扩散偶的组成成
分， 采用钢夹具将两块对应成分的合金试样紧密接
触后组装在一起。 在扩散偶两端与夹具接触的表面放
置一片钽箔， 阻止夹具中的碳或其他元素进入扩散偶
影响元素的扩散。 为避免夹具在高温下长时间保温
扩散过程中对扩散偶成分产生影响， 压制扩散偶时
先在真空管式炉中 900℃下退火 3 h后取出，拆下夹
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具，随后将表面打磨，再在1 000 和 1 100℃下进行更
长时间的扩散。 实验测定了1 000 和 1 100℃下的扩
散，且时间也远大于 3 h，因此可以认为这一扩散过
程对最终的结果影响是有限的，在可接受范围内。

将扩散偶打磨干净以去除表面氧化层，封入石
英管， 分别在 1 000 和 1 100℃下按照表 1 的退火
时间进行退火，随后用冰水淬火，以保留合金成分
在扩散过程中的高温相组成。 尽管高温 bcc 相能够
在高含量的合金元素成分中保留下来，但低含量的
合金元素或纯钛中仍会出现马氏体相变。 它在相变
过程并没有发生扩散，也不会对合金中的成分分布
产生变化， 不会影响实验过程中获取成分-距离曲
线以及提取扩散系数。 最后，取出扩散偶样品，沿着
扩散方向从中间将扩散偶切开， 对截面进行镶嵌、
打磨和抛光至镜面， 采用电子探针进行显微分析
(EPMA，JEOL、JXA-8230)，在 15 kV 电压、20 nA 电
流、40°发射角条件下，获得了 8对扩散偶的组成-距
离分布。

2 模型

利用 EPMA 获得扩散偶的成分-距离曲线之
后，使用 HitDIC软件[18-20]进行了分析。

可以用来描述元素 i 的原子移动性 Mi 与互扩

散系数D�Ti
ij (i, j=Al或 Fe)关系的 Manning随机合金模

型[29]如下：

D� Ti
ij =RT[MiφTi

ij -ci(MFeφTi
Fej+MAlφTi

Alj+MTiφTi
Tij)]

+s Mi-cFeMFe-cAlMAl-cTiMTi( )2ciRTΣm(MmφTi
mj)

A0Σm(cmMm)[ ]
(m=Fe, Al or Ti) (1)

式中，R 为气体常数；T 为温度；ci 为元素 i 的浓度。
右边第二项描述空位流效应，当考虑空位流效应时，
系数 s取 1，当不考虑空位流效应时，s取 0。 A0为常
数，在 bcc 晶体中取 5.33。 φTi

ij 在单求互扩散系数时
为热力学因子，可以从基于 CALPHAD 技术的热力
学数据库得到。 综上可得，原子移动性参数 Mi与温
度和成分有关。 式(1)中 Mi的表达式来源于 Anders-
son和 魡gren提出的表达式[15]。

Mi= 1
RT exp ΔGi

RT( ) (2)

式中，ΔGi可以用 Redlich-Kister 多项式的展开：
ΔGi=cFeΔGFe

i +cAlΔGAl
i +cTiΔGTi

i +cFecAlΔGFe, Al
i

+cFecTiΔGFe, Ti
i +cAlcTiΔGAl, Ti

i +cFecAlcTiΔGFe, Al, Ti
i (3)

式中，ΔGj
i (j=Fe, Al, Ti)为端际组元在纯中的扩散激

活能；ΔGFe, Al
i 、ΔGFe, Ti

i 、ΔGAl, Ti
i 和 ΔGFe, Al, Ti

i 分别为二元和
三元相互作用参数。 结合方程(1~3)，即可由原子移
动性参数计算合金中的扩散系数。 随后基于 Fick定
律，即可对扩散偶的扩散过程进行模拟。 在 N 组元

体系中，元素 i的互扩散通量J� cali 为：

J� cali =-ΣN-1
j D�N

ij
∂cj
∂x (i=1, 2,…, N-1) (4)

计算得到的扩散通量与实验结果进行比较，实
验互扩散通量由 EPMA测得的成分-距离曲线得到：

J�expi = c
L
i-cRi
2t Y′i

X′

-∞∫ (1-Yi)dx+(1-Y′i )
-∞

X′∫ Yid[ ]x (5)

Yi= ci-cL
cR-cL (6)

式中，cL和 cR分别为扩散偶左右两端的成分。

图 1 Ti-Al-Fe 体系等温截面：(a) 1 000℃; (b) 1 100℃[28]

Fig.1 Isothermal section of the Ti-Al-Fe system: (a) 1 000℃; (b) 1 100℃[28]

表1 Ti-Al-Fe体系扩散偶合金成分、扩散温度和时间
Tab.1 Composition, annealing temperature and annealing

time of the Ti-Al-Fe diffusion couples
Diffusion
couples

Composition
/at. %

Temperature
/℃

Time
/h

A1 Ti-1.33Al-5.4Fe/Ti-4.1Al 1 000 8.5

A2 Ti/Ti-2.2Al-5.6Fe 1 000 8.5

A3 Ti/Ti-4.2Al-3.1Fe 1 000 8.5

A4 Ti/Ti-5.3Al-2.5Fe 1 000 8.5

B1 Ti-2.8Al/Ti-2.8Fe 1 100 7

B2 Ti-7.0Al/Ti-7.2Fe 1 100 7

B3 Ti-6.6Al/Ti-8.1Fe 1 100 7

B4 Ti/Ti-6.5Al-10.2Fe 1 100 7
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图 2 模拟得到的 bcc-Ti-Al-Fe 扩散偶在 1 000℃下扩散 8.5 h 后的成分-距离曲线(图中实线)与实验结果(图中散点)对比：
(a) A1; (b) A2; (c) A3; (d) A4

Fig.2 Model-predicted composition-distance profiles of different bcc-Ti-Al-Fe diffusion couples annealed at 1 000℃ for 8.5 h:
(a) A1; (b) A2; (c) A3; (d) A4. Here, the solid lines represent the profiles calculated using current atomic mobility parameters, while the

symbols denote the experimental data

如果实验数据与由互扩散系数计算出的浓度
分布和互扩散通量不一致，则采用迭代过程调整这
些参数，直到预测数据与实验数据之间的误差最小。

min<error>=min<Wc

N

i = A
Σ

Num

j = 1
Σ (|ccali -cexpi |)

cexpi

+WJ

N

i = A
Σ

Num

j = 1
Σ (|J�cali -J�expi |)

J�expi
> (7)

式中，Wc 和 WJ 是用于最小化的浓度和通量权重，
Wc和 WJ的默认设置都是 0.5。

以上即为获取扩散系数的数值回归模型。 基于
此模型， 即可由实验得到的成分-距离曲线回归得
到原子移动性参数，并计算不同温度和成分下合金
中的互扩散系数。

3 实验结果及讨论

基于热力学数据库和边际二元系扩散动力学
数据库，利用 HitDIC 软件对实验测得的1 000 和
1 100 ℃下 8对 bcc-Ti-Al-Fe 扩散偶的成分-距离数
据及文献[23, 24]中 1 150 和 1 200℃下部分实验数
据进行分析评估和优化， 得到了一套 Ti-Al-Fe体系
bcc相原子移动性参数， 并利用得到的参数对扩散过
程进行模拟，计算了 1 000、1 100、1 150 和 1 200℃
下的三元互扩散系数。

3.1 bcc-Ti-Al-Fe 合金扩散偶中的元素扩散行为
图 2~4 分别展示了在 1 000℃下扩散 8. 5 h 和

在 1 100 ℃下扩散 7 h 后，A1-A4 和 B1-B4 扩散偶
的成分-距离关系曲线、扩散通道模拟结果及实验结
果的对比。模拟结果用实线表示，而实验结果用散点
表示，二者之间吻合良好，这说明本工作所建立的数
据库能够准确描述 Ti-Al-Fe 体系 bcc 相中元素的扩
散行为。

由图 2和 3中可以看到，1 000℃下扩散 8.5 h 后
元素的扩散区域约为 2 mm，而 1 100 ℃下扩散
7 h 后扩散距离达到了 3 mm 左右。 Fe 元素的扩散
距离较 Al 元素扩散距离更长，说明 Fe 元素在 Ti合
金中扩散速率更高。 在扩散偶 B3中 2 500 μm位置
成分分布较为杂乱， 是由于该扩散偶在淬火过程中
出现了裂痕， 然而其成分分布趋势仍然符合总体规
律，因此结果仍有参考价值。 在扩散偶 B4的右端实
验测得的 Al元素含量高于预测值，综合分析 8 个扩
散偶，其他 7个均没有出现该现象。 由图 1 可知，该
扩散偶的端际成分接近 bcc 相和液相的两相区，在
压制过程中变形较为严重， 因此可以认为其是由于
实验误差导致，在分析结果时不予讨论。

图 4 为将 8 对 bcc-Ti-Al-Fe 合金扩散偶的成分
投影到 1 000和 1 100℃成分三角形中的扩散通道。
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图 4 模拟得到的 bcc-Ti-Al-Fe 体系中的扩散通道(图中实线)与实验值(图中散点)对比：(a) 1 000℃/8.5 h; (b) 1 100℃/7 h
Fig.4 Model-predicted diffusion paths in the bcc-Ti-Al-Fe system: (a) 1 000℃/8.5 h; (b) 1 100℃/7 h. The solid lines represent the

profiles calculated using current atomic mobility parameters, while the symbols denote the experimental data

图 3 模拟得到的 bcc-Ti-Al-Fe 扩散偶在 1 100℃下扩散 7 h 后的成分-距离曲线(图中实线)与实验结果(图中散点)对比：(a) B1;
(b) B2; (c) B3; (d) B4

Fig.3 Model-predicted composition-distance profiles of different bcc-Ti-Al-Fe diffusion couples annealed at 1 100℃ for 7 h: (a) B1;
(b) B2; (c) B3; (d) B4. Here, the solid lines represent the profiles calculated using current atomic mobility parameters, while the

symbols denote the experimental data

实线为模拟得到的扩散通道，散点为实验结果。在图
4中，每组扩散偶都呈现 s形曲线。 这种特征行为表
明了组分依赖的互扩散， 突出了 bcc 单相区域内互
扩散系数矩阵的显著变化。

本工作的评估和优化过程同样考虑了文献[23,
24]中的扩散数据。 在文献[23, 24]中，作者没有提供
全部扩散偶的成分-距离曲线， 仅在1 150 和 1 200℃
分别提供了两对扩散偶的成分距离曲线图像。 本工
作将对文献中的成分-距离曲线图像数据化后的
结果与实验所得扩散偶的成分-距离曲线数据一
同进行评估和优化，最终模拟结果与实验结果对
比如图 5 所示。 可以看到，模拟结果与实验结果吻
合良好。

3.2 Ti-Al-Fe 体系 bcc 相原子移动性参数及扩散
系数
利用 HitDIC 软件得到的 Ti-Al-Fe 体系 bcc 相

中的原子移动性参数列于表 2。由式(1)可知，在HitDIC
软件的输入数据中，需提供精确的热力学数据库。
本工作的热力学描述来自 Zhang 等 [28]最近发表的
Ti-Al-V-Fe热力学数据库。 Ti-Al和 Al-Fe二元系的
动力学参数取自 Chen 等 [27]的结果，Ti-Fe 二元系取
自本课题组开发的 Ti合金原子移动性数据库[30]。

利用得到的原子移动性参数， 计算了 Ti-Al-Fe
体系 bcc相中 Al成分从 0 at. %~12 at. %，Fe 成分从
0 at. %~8 at. %成分范围内不同成分下的三元互扩散

系数D� Ti
AlAl、D�Ti

AlFe、D�Ti
FeFe和D�Ti

FeAl。 三元互扩散系数在成分
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图 6 Ti-Al-Fe 体系 bcc 相 1 000 和 1 100℃下的互扩散系数随 Al和 Fe 元素含量的变化在成分空间的分布：(a) D�Ti
AlAl; (b) D�Ti

AlFe;
(c) D�Ti

FeFe; (d) D�Ti
FeAl

Fig.6 3D surface plot of the calculated interdiffusion coefficients in the bcc phase of the Ti-Al-Fe system as a function of the Al and Fe
compositions at 1 000 and 1 100℃: (a) D�Ti

AlAl; (b) D�Ti
AlFe; (c) D�Ti

FeFe; (d) D�Ti
FeAl

图 5 模拟得到的 bcc-Ti-Al-Fe 扩散偶的成分-距离曲线(图中实线)与文献[23, 24]中的实验结果(图中散点)对比：
(a) Ti/Ti-7.0Al-10.5Fe，1 150℃扩散 23.95 ks；(b) Ti-13.5Al/Ti-13.5Fe，1 150℃扩散 23.95 ks；(c) Ti/Ti-10.5Al-7.0Fe，1 200℃

扩散 14.4 ks；(d) Ti-3.5Al/Ti-3.5Fe，1 200℃扩散 14.4 ks
Fig.5 Composition-distance profiles of different bcc-Ti-Al-Fe diffusion couples: (a) Ti/Ti-7.0Al-10.5Fe，annealed at

1 150℃ for 23.95 ks; (b) Ti-13.5Al/Ti-13.5Fe，annealed at 1 150℃ for 23.95 ks; (c) Ti/Ti-10.5Al-7.0Fe，annealed at 1 200℃ for
14.4 ks;(d) Ti-3.5Al/Ti-3.5Fe，annealed at 1 200 ℃ for 14.4 ks. Here, the solid lines represent the profiles calculated using current

atomic mobility parameters, while the symbols denote the experimental data from Refs[23, 24]

空间内分布如图 6 所示。 D� Ti
AlAl和D�Ti

FeFe称为主扩散系
数，描述了 Al 和 Fe 元素在 Ti 基体中受自身成分梯

度影响下的扩散能力。 D�Ti
AlFe和D�Ti

FeAl为交叉扩散系数，

描述了 Al 元素扩散受 Fe 元素成分梯度的影响和
Fe元素受 Al元素成分梯度的影响。 综合比较图 6a

和 b 及 c 和 d 可知， D�Ti
AlFe和D�Ti

FeAl分别较 D�Ti
AlAl和D�Ti

FeFe
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至少小一个数量级，说明 Al 或 Fe 元素在 Ti 合金中
的扩散主要受自身成分梯度的影响。

由图 6a可知， 随着 Al和 Fe元素的增加， D�Ti
AlAl

均呈上升趋势，随 Al元素的增加趋势较为明显。 当

Fe含量趋近于 0时，其 Ti-Al边界处的D� Ti
AlAl为二元互

扩散系数。 1 000℃下的D� Ti
AlAl随合金成分变化趋势较

1 100℃下更明显。当温度从 1 000℃升高至 1 100℃，

D� Ti
AlAl升高约 3 倍。 由图 6c 可知，随着 Al 和 Fe 元素

的增加，D�Ti
FeFe均呈下降趋势。 随着温度的升高，D�Ti

FeFe

同样升高。

图 6b 和 c 分别为交叉互扩散系数D�Ti
AlFe和D�Ti

FeAl

随合金成分变化。 由图 6b 可知，D�Ti
AlFe为负值，表示

Fe 元素对 Al 在 Ti 中的扩散起阻碍作用。 随 Al 和

Fe 元素含量的增加其绝对值增加，表明合金元素含

量的上升导致阻碍作用增大。 1 100℃下的D�Ti
AlFe绝对

值比 1 000℃下更大。 图 6d 中D�Ti
FeAl在 Al 成分较低

时为正值 ，而在 Al 元素含量较高时出现负值。在
1 100℃下其随成分变化趋势更为明显。 在图 6b和 c
中可以明显看到，当 Al或 Fe成分趋向于 0 时，交叉

扩散系数D�Ti
AlFe和D�Ti

FeAl随之趋向于 0。
基于本工作获得的原子移动性参数计算得到的

Ti-Al-Fe 体系 bcc 相 1 150 和 1 200 ℃下的互扩散

系数D�Ti
AlAl和D�Ti

FeFe与文献[23, 24]中的实验结果对比如
图 7 所示，图中曲面为计算结果，散点为实验结果。

综合分析可知， 文献中的D�Ti
FeFe数据呈现随成分变化

的规律，与计算结果基本吻合。而D�TiAlAl数据结果较为
杂乱，不能体现合金成分对扩散系数的影响。

D�Ti
AlAl和D�Ti

FeFe 在 1 000、1 100、1 150 和 1 200 ℃
下，Al 元素 0 at.%~12 at.%，Fe 元素 0 at.%~8 at.%成
分区间内的统计结果如表 3所示。分析可得，1 000℃

下D�Ti
AlAl的最大值为 2.89×10-13 m2/s， 最小值为 8.35×

10-14 m2/s，二者比值为 3.46，而 1 100、1 150和1 200℃
下最大值和最小值的比值分别为 3.82、3.99 和 4.14。
随着温度增加，最大值和最小值的比值逐渐增大。

D�Ti
FeFe在 1 000、1 100、1 150 和 1 200℃下最大值和最
小值的比值分别为 4.37、3.22、2.82 和 2.49。 随着温

度变化，D�Ti
FeFe最大值和最小值的比值逐渐降低。D�TiAlAl

在 1 000、1 100、1 150和 1 200℃下的平均值(指定成

表 3 D�Ti
AlAl和D�Ti

FeFe在 Al：0%~12%，Fe：0%~8%成分区间内的
统计结果

Tab.3 Statistical results of diffusion coefficients and in
the composition range of Al: 0 at.%~12 at.%, Fe: 0 at.%

~8 at.%

Temperature/℃ Values
Diffusion coefficients/(m2·s-1)

D�Ti
AlAl D�Ti

FeFe

1 000

Minimum 8.35×10-14 7.05×10-13

Maximum 2.89×10-13 3.08×10-12

Average 2.16×10-13 1.38×10-12

1 100

Minimum 2.12×10-13 2.44×10-12

Maximum 8.10×10-13 7.87×10-12

Average 5.82×10-13 4.11×10-12

1 150

Minimum 3.36×10-13 4.28×10-12

Maximum 1.34×10-12 1.21×10-11

Average 9.44×10-13 6.76×10-12

1 200

Minimum 5.28×10-13 7.26×10-12

Maximum 2.18×10-12 1.81×10-11

Average 1.51×10-12 1.08×10-11

表 2 Ti-Al-Fe 体系 bcc 相原子移动性参数
Tab.2 Assessed mobility parameters for the bcc phase of

the Ti-Al-Fe ternary system
Parameters, J/mole Reference

RTln(5.91×10-5exp(-23 700/RT)
+1.47×10-8exp(-121 000/RT))

[27]

-199 404.05-90.78×T [27]

-183 366.04-93.54×T [27]

-103 961.05+116.6×T [27]

280 172.98-157.8×T [27]

-484 458-294.362×T [30]

-1 660.16+0.59×T This work

RTln(7.8×10-7exp(-132 000/RT)
+2.7×10-4exp(-230 300/RT))

[27]

-218 000-83.036×T [27]

-218 000-83.036×T [27]

-488 133+299.999×T [27]

155 103.69 [27]

52 711 [27]

-1 171.88-26.86×T This work

RTln(5.19×10-10exp(-96 000/RT)
+5.51×10-6exp(-204000/RT))

[27]

-215 000-80.2×T [27]

-215 000-80.2×T [27]

-429 380.7+44.5×T [27]

-344 886-124.5×T [27]

-103 042.84 [27]

-138 569.51 [27]

20 996.09+31.64×T This work
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图 7 计算得到的 Ti-Al-Fe 体系 bcc 相 1 150 和 1 200℃下的互扩散系数(图中曲面)与文献[23-24]中的实验结果(图中散点)
对比：(a) D�Ti

AlAl; (b) D�Ti
FeFe

Fig.7 Comparison between the calculated interdiffusion coefficients (surfaces) in the bcc phase of the Ti-Al-Fe system at 1 150 and
1 200℃ and experimental data from Refs[23-24] (symbols): (a) D�Ti

AlAl; (b) D�Ti
FeFe

分范围内) 分别为 2.16×10-13、5.82×10-13、9.44×10-13 和

1.51×10-12 m2/s，体现了温度对扩散系数的影响。 D�Ti
FeFe

在 1 000、1 100、1 150 和 1 200℃的平均值分别为
1.38×10-12、4.11×10-12、6.76×10-12和 1.08×10-11 m2/s。

4 结论

(1)制备了 8 对 Ti-Al-Fe 体系 bcc 单相扩散偶，
研究了合金元素在1 000和 1 100℃下的扩散行为。

(2)基于 CALPHAD热力学数据库，利用基于数
值回归方法的 HitDIC软件对 8对扩散偶的成分-距
离曲线及文献中的实验数据进行了分析， 最终模拟
结果与实验结果吻合良好。

(3)基于数值回归方法得到了一套自洽的基于
CALPHAD形式的 Ti-Al-Fe 体系 bcc 相中的原子移
动性参数， 并利用原子移动性数据计算了 Ti-Al-Fe
体系 bcc相中的三元互扩散系数。

(4)在 Al: 0 at.%~12 at.%，Fe：0 at.%~8 at.%的成
分空间内， 主扩散系数随 Al和 Fe元素含量的升高呈
升高趋势，随 Al和 Fe元素含量的升高呈下降趋势。
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