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摘　 要： 为研究稀土元素掺杂对 Ｔｉ－Ａｌ 系金属室温延性的影响，基于密度泛函理论第一性原理，应用广义梯度近似

（ＧＧＡ）和局域密度近似（ＬＤＡ）平面波超软赝势法，建立稀土元素 Ｓｍ、Ｌａ 掺杂 ＴｉＡｌ 晶胞模型，运用 Ｃａｓｔｅｐ 计算分析 Ｓｍ、
Ｌａ 两种稀土元素掺杂的 ＴｉＡｌ 结构，对本征 ＴｉＡｌ 和掺杂 ＴｉＡｌ 的结构及力学性质进行分析． 结果表明：稀土元素 Ｓｍ 掺入

ＴｉＡｌ 后，ＴｉＡｌ 的共价性增强、成键方向性增加、硬度提高、离子性下降、延性降低；稀土元素 Ｌａ 掺入 ＴｉＡｌ 后，ＴｉＡｌ 的共价性

下降、成键方向性减弱、硬度下降、离子性增强、延性提高． 稀土元素掺杂金属间化合物，可改善其力学性能．
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　 　 Ｔｉ－Ａｌ 系金属间化合物以其低密度、高强度、
高熔点、高弹性模量、耐腐蚀和优良的高温抗蠕变

性能等优点，成为航空航天、工业燃气轮机以及汽

车工业中最具潜力的高温结构材料之一．
Ｔｉ－ Ａ１ 系金属间化合物主要存在 Ｔｉ３Ａ１、

ＴｉＡｌ、ＴｉＡｌ２、 ＴｉＡｌ３ 几种基本结构．其中， ＴｉＡｌ２ 和

ＴｉＡｌ３ 相对较脆［１］，Ｔｉ３Ａｌ 由于钛的百分含量太多，

密度比 ＴｉＡｌ 重，且抗氧化性能差［２］，故而密度低、
强度高、高温性能好的 ＴｉＡｌ 是钛铝系金属间化合

物的代表化合物，但其室温脆性极大的阻碍了发

展［３－５］ ．有关 ＴｉＡｌ 金属间化合物抗高温氧化性能、
抗熔盐腐蚀性能有很多报道［６－７］，但对如何提高

其室温延性尚未见报道．近年来，稀土元素掺杂提

高金属间化合物延展性引起了人们的注意［８－９］ ．然
而，稀土元素对 ＴｉＡｌ 的合金化作用的研究还停留

在初级阶段，在 ＴｉＡｌ 中加入稀土的相互作用微观

机制目前尚不清楚．本文通过基于密度泛函理论

第一性原理，分别应用广义梯度近似（ＧＧＡ）和局



域密度近似（ＬＤＡ）平面波超软赝势法，分别建立

稀土元素 Ｓｍ、Ｌａ 掺杂 ＴｉＡｌ 晶胞模型，通过计算模

型结构、弹性及电子性质，从本质上揭示稀土元素

与 ＴｉＡｌ 之间的微观作用机制，从而找到提高 ＴｉＡｌ
室温延展性的方法．

１　 计算方法与模型

在计算晶胞模型的电子结构和弹性常数时，
采用密度泛函理论的第一性原理方法，利用

Ｍａｔｅｒｉａｌｓ Ｓｔｕｄｉｏ 软件中的量子力学模块 ＣＡＳＴＥＰ
程序包展开．本文中交换关联能泛函选用广义梯

度近似 ＧＧＡ 中的 Ｐｅｒｄｅｗ⁃Ｂｕｒｋｅ⁃Ｅｒｎｚｅｒｈｏｆ 形式，
赝势取倒易空间表征中的 ＰＢＥ 超软（ｕｌｔｒａｓｏｆｔ）赝
势．应用 ＣＡＳＴＥＰ 程序包建立 ＴｉＡｌ 单晶胞模型，见
图 １，ＴｉＡｌ 单晶胞具有 Ｌ１０型超点阵结构，空间群

为四方晶系，晶格常数 ａ ＝ ｂ ＝ ０􀆰 ３９９ ｎｍ， ｃ ＝
０􀆰 ４０７ ｎｍ， ｃ ／ ａ 约为 １􀆰 ０２［１０］ ．Ｔｉ 原子坐标为（０，０，
０）、（０􀆰 ５，０􀆰 ５，０），Ａｌ 原子坐标为（０，０􀆰 ５，０􀆰 ５）．建
立的掺杂元素的超晶胞模型，见图 ２．图 ２（ａ）中稀

土元素 Ｍ 替换超胞芯位 Ａｌ 的位置，即构成超胞

模型 Ｔｉ８Ａｌ７Ｍ；利用同样的方法使稀土 Ｍ 替换芯

位的 Ｔｉ 原子即构成超胞 Ｔｉ７Ａｌ８Ｍ，见图 ２（ｂ）．
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图 １　 ＴｉＡｌ 晶体结构计算模型

　 　 为确定动能截断值和布里渊 Ｋ 点网格数，分
别做了截断能测试曲线图，见图 ３，布里渊 Ｋ 点的

测试曲线图，见图 ４． 通过曲线的收敛情况及要求

的精度，最终确定动能截断值为 ３６０ ｅＶ，布里渊 Ｋ
点按 ４×４×４ 划分网格．在进行各项计算之前都用

Ｂｒｏｙｄｅｎ⁃Ｆｌｅｔｃｈｅｒ⁃Ｇｏｌｄｆａｒｂ⁃Ｓｈａｎｎｏ 方法对超胞进行

了几何优化，以求得局域最稳定结构．自洽场计算

（ＳＣＦ）时应用 Ｐｕｌａｙ 密度混合法，体系每个原子

总能量的收敛值取 ５􀆰 ０×１０－６ｅＶ，每个原子上的力

要求＜１０－１ ｅＶｎｍ－１，公差偏移 ５􀆰 ０×１０－５ ｎｍ，应力

偏差＜１０－１ ＧＰａ．

（ａ） Ｔｉ８Ａｌ７Ｍ 晶胞计算模型

（ｂ） Ｔｉ７Ａｌ８Ｍ 晶胞计算模型

图 ２　 晶胞计算模型
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图 ３　 截断能测试曲线

-3315
-3316
-3317
-3318
-3319
-3320
-3321

1?1?1 2?2?2 3?3?3 4?4?4 5?5?5 6?6?6
布里渊区K点

最
终

能
量

/e
V

图 ４　 布里渊 Ｋ 点测试曲线

３　 计算结果与讨论

３􀆰 １　 稀土元素在 ＴｉＡｌ 中占据位置判断

为研究确定稀土元素在 ＴｉＡｌ 中的占位情况，
应用形成焓来判断稀土元素 Ｍ 在 ＴｉＡｌ 中较稳定

位置的选择．位置选择能为

Ｅｓｉｔｅ ＝ Ｅ１ － Ｅ２ ． （１）
式中： Ｅ１、Ｅ２ 分别为 Ｔｉ７Ａｌ８Ｍ 和 Ｔｉ８Ａｌ７Ｍ 的形成

焓．形成焓的定义为固态化合物和构成元素之间

的总能量差异［１１－１２］为

Ｅ１ ＝ ＥＴｉ７Ａｌ８Ｍ － ７ＥＴｉ － ８ＥＡｌ － ＥＭ， （２）
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Ｅ２ ＝ ＥＴｉ８Ａｌ７Ｍ － ８ＥＴｉ － ７ＥＡｌ － ＥＭ ． （３）
　 　 ＥＴｉ、ＥＡｌ 和 ＥＭ 分别是纯 Ｔｉ、Ａｌ 及掺杂元素 Ｍ
在孤立状态的总能．故 Ｅｓｉｔｅ 可转变为如下形式：
Ｅｓｉｔｅ ＝ Ｅ１ － Ｅ２ ＝ ＥＴｉ７Ａｌ８Ｍ － ＥＴｉ８Ａｌ７Ｍ ＋ ＥＴｉ － ＥＡｌ ． （４）
　 　 如果 Ｅｓｉｔｅ ＜ ０， Ｍ 倾向于占据芯位 Ｔｉ 的位

置，如果 Ｅｓｉｔｅ ＞ ０， Ｍ 倾向于占据芯位 Ａｌ 的位置．
对于面心立方的 Ａｌ 和 Ｔｉ，其孤立时的能量分别为

－５􀆰 ２３５×１０３ ｋＪ ／ ｍｏｌ 和－１􀆰 ５４０×１０５ ｋＪ ／ ｍｏｌ，其模

型构建方法为：建一个空间群，空间群符号与 ＴｉＡｌ
相同，晶格常数为 ａ ＝ ０􀆰 ３９９ ｎｍ （ａ ＝ ｂ），ｃ ＝
０􀆰 ４０７ ｎｍ的单胞，Ｔｉ 或 Ａｌ 原子坐标为（０􀆰 ５，０􀆰 ５，
０􀆰 ５）， Ｋ 点网格数为“ｇａｍｍａ ｏｎｌｙ”，晶格常数设为

１ ｎｍ．

表 １　 Ｔｉ７Ａｌ８Ｍ 模型和 Ｔｉ８Ａｌ７Ｍ 模型的总能量、位置选择

能及所选位置

元素
Ｔｉ７Ａｌ８Ｍ 形成焓 ／

（ｋＪ·ｍｏｌ－１）
Ｔｉ８Ａｌ７Ｍ 形成焓 ／

（ｋＪ·ｍｏｌ－１）
位置选择能 ／
（ｋＪ·ｍｏｌ－１）

选择
位置

Ｓｍ －６３４ ７３９ －７８３ ６１７ １１６ Ａｌ
Ｌａ －５６７ ９７６ －７１６ ８６１ １２４ Ａｌ

　 　 Ｔｉ７Ａｌ８Ｍ 模型和 Ｔｉ８Ａｌ７Ｍ 模型的总能量以及

各模型中掺杂元素的位置选择能见表 １．从表中的

Ｅｓｉｔｅ 值表明 Ｓｍ 和 Ｌａ 的位置选择能很强，倾向于

占据 Ａｌ 的位置，所以相对较稳定的模型分别为

Ｔｉ８Ａｌ７Ｓｍ 模型、Ｔｉ８Ａｌ７Ｌａ 模型．
３􀆰 ２　 晶格常数

Ｓｍ、Ｌａ 掺杂前后 ＴｉＡｌ 晶格常数晶格常数及

其变化 ［δａ ＝ （ａ － ０􀆰 ３９９） ／ ０􀆰 ３９９，δｃ ＝ （ｃ －
０􀆰 ４０７） ／ ０􀆰 ４０７］ 见表 ２．由于稀土元素的掺入，使
得模型的晶格常数不同程度增加．在这些模型中，
Ｔｉ８Ａｌ７Ｌａ 模 型 的 晶 格 常 数 变 化 比 较 明 显，
Ｔｉ８Ａｌ７Ｓｍ 模型的晶格常数变化不大．

表 ２　 Ｔｉ８Ａｌ７Ｓｍ 及 Ｔｉ８Ａｌ７Ｌａ 平衡时的晶格常数及其变化

模型
晶格常数
ａ ／ ｎｍ

变化率
δａ ／ ％

晶格常数
ｃ ／ ｎｍ

变化率
δｃ ／ ％

Ｔｉ８Ａｌ８ ０􀆰 ３９９ ０ ０􀆰 ４０７ ０

Ｔｉ８Ａｌ７Ｓｍ ０􀆰 ４０２ ０􀆰 ６３ ０􀆰 ４０８ ０􀆰 ２６

Ｔｉ８Ａｌ７Ｌａ ０􀆰 ４２５ ６􀆰 ５９ ０􀆰 ４１２ １􀆰 ２３

３􀆰 ３　 弹性常数

一般的，材料的硬度与弹性模量有关， 如杨氏

模量 Ｅ，剪切模量 Ｇ．尽管对于不同的材料，其硬度

与模量的关系有所不同，但是总的趋势是：模量越

大，材料的硬度越大．因此，计算材料的杨氏模量和

剪切模量可作为一种指导手段应用于材料的选择

当中． 体积模量 Ｂ０ 可描述均质各向同性固体的弹

性，可表示为单位面积的力，表示不可压缩性．Ｇ ／ Ｂ０

为剪切模量与体模量的比值，被用于衡量材料的延

性，Ｐｕｇｈ 提出可用 Ｇ ／ Ｂ０ 来表征弹性模量与材料的

弹性性质的关系，当 Ｇ ／ Ｂ０ ＜ ０􀆰 ５ 时，材料具有延

性；当 Ｇ ／ Ｂ０ ＞ ０􀆰 ５ 时，材料表现为脆性．
泊松比 ｖ 是材料横向应变与纵向应变的比

值，也叫横向变形系数，它是反映材料横向变形的

弹性常数．泊松比的范围是 － １ ～ ０􀆰 ５，泊松比的

倒数 １ ／ ｖ 越小，材料的延性越好．
对于四方晶系，对照弹性模量矩阵方程，有

Ｃ１１、Ｃ１２、Ｃ１３、Ｃ３３、Ｃ４４、Ｃ６６ 共 ６ 个独立分量，其力学

稳定要求弹性常数必须满足如下条件［１０］：根据四

方结构晶体的弹性稳定性准则（Ｃ１１－Ｃ１２） ＞ ０，
（Ｃ１１ ＋ Ｃ３３ － ２Ｃ１３） ＞ ０，Ｃ１１ ＞ ０，Ｃ３３ ＞ ０，Ｃ４４ ＞ ０、
Ｃ６６ ＞ ０，（２Ｃ１１ ＋ Ｃ３３ ＋ ２Ｃ１２ ＋ ４Ｃ１３） ＞ ０；通过计

算得到了各模型的弹性常数 Ｃ１１、Ｃ１２、Ｃ１３、Ｃ３３、
Ｃ４４、Ｃ６６ 的值，见表 ３． 计算所得的弹性常数都满足

上式条件，表明这 ３ 种结构都是力学稳定的．对于

正交（或四角）晶体，体模量和剪切模量的 Ｖｏｉｇｔ
和 Ｒｅｕｓｓ 近似分别为

ＢＶ ＝
Ｃ３３ ＋ ２（Ｃ１１ ＋ Ｃ１２ ＋ ２Ｃ１３）

９
， （５）

ＢＲ ＝ １
Ｓ３３ ＋ ２（Ｓ１２ ＋ Ｓ１１ ＋ ２Ｓ１３）

， （６）

ＧＶ ＝
２Ｃ１１ ＋ Ｃ３３ － Ｃ１２ － ２Ｃ１３ ＋ ３（２Ｃ４４ ＋ Ｃ６６）

１５
，

（７）

ＧＲ ＝ １５
４（２Ｓ１１ ＋ Ｓ３３） － ４（Ｓ１２ ＋ ２Ｓ１３） ＋ ３（２Ｓ４４ ＋ Ｓ６６）

．

（８）
　 　 运用 Ｈｉｌｌ 经验平均计算体模量和剪切模量：
ＢＨ ＝ （ＢＶ ＋ ＢＲ） ／ ２、ＧＨ ＝ （ＧＶ ＋ ＧＲ） ／ ２．杨氏模量 Ｅ
和泊松比 ｖ 为

Ｅ ＝
９ＢＨＧＨ

３ＢＨ ＋ ＧＨ
， （９）

ｖ ＝
３ＢＨ － ２ＧＨ

２（３ＢＨ ＋ ＧＨ）
． （１０）

表 ３　 各模型的弹性常数 ＧＰａ

模型 Ｃ１１ Ｃ１２ Ｃ１３ Ｃ３３ Ｃ４４ Ｃ６６

Ｔｉ８Ａｌ８ １６３􀆰 ０３ ８６􀆰 ７ ７７􀆰 ４６ １７７􀆰 ５８ １１０􀆰 ８８ ７１􀆰 ７９
Ｔｉ８Ａｌ７Ｓｍ １７１􀆰 ７９ ６０􀆰 ８ １０８􀆰 ６３ １２７􀆰 ９７ １０７􀆰 ５６ ５１􀆰 ７５
Ｔｉ８Ａｌ７Ｌａ １３５􀆰 ２９ ７９􀆰 ７３ ７７􀆰 ５６ １５８􀆰 ３６ ７２􀆰 ４５ ６８􀆰 ２１

　 　 通过式（５） ～ （１０）得到表征各模型硬度和延

性的参量，见图 ５． Ｅ 和 Ｇ 表现出相同的变化趋势．
稀土元素 Ｓｍ 的掺入提高了 ＴｉＡｌ 的硬度，稀土元

素 Ｌａ 加入降低 ＴｉＡｌ 的硬度．对于体模量 Ｂ０， 与
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Ｔｉ８Ａｌ８ 模型相比较，Ｔｉ８Ａｌ７Ｓｍ 模型和 Ｔｉ８Ａｌ７Ｌａ 模

型均有所降低，即降低了 ＴｉＡｌ 的原子间结合能．
Ｇ ／ Ｂ０ 的值越小，ＴｉＡｌ 的延性越好． Ｇ ／ Ｂ０ 以及泊松

比的倒数 １ ／ ｖ 表明稀土元素 Ｓｍ 掺入使 ＴｉＡｌ 的延

性降低，而 Ｌａ 则可提高 ＴｉＡｌ 的延性．

8

4

0
TiAl +Sm +La

1/
v
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图 ５　 ＴｉＡｌ、Ｔｉ８Ａｌ７Ｓｍ、Ｔｉ８Ａｌ７Ｌａ 模型的各模量值

３􀆰 ４　 电子结构

Ｔｉ８Ａｌ８ 模型的态密度见图 ６，可见 Ｔｉ８Ａｌ８ 模型

态密度的显著特征是在费米能级处，其尖峰主要

是 Ｔｉ 原子 ｄ 轨道电子的贡献，Ｔｉ 和 Ａｌ 的相互作

用主要是 Ｔｉ 的 ｄ 电子轨道和 Ａｌ 的 ｓ、ｐ 电子轨道

的杂化作用．
　 　 Ｔｉ８Ａｌ７Ｌａ 的态密度见图 ７．图中出现了两个尖

峰，分别在－１􀆰 ５７×１０ ｅＶ、－３􀆰 ３×１０ ｅＶ 处，这是 Ｌａ
的 ｓ、ｐ 轨道与 Ｔｉ 的 ｐ 轨道电子杂化作用的结果．
Ｌａ 的掺入，降低了 Ｔｉ ｄ 能态的峰高．
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图 ６　 Ｔｉ８Ａｌ８ 模型的分波态密度
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图 ７　 Ｔｉ８Ａｌ７Ｌａ 模型的分波态密度
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　 　 Ｔｉ８Ａｌ７Ｓｍ 模型的态密度图见图 ８，与 Ｔｉ８Ａｌ８
模型相比，Ｔｉ 原子与 Ｓｍ 原子 ｓｐ 轨道杂化作用增

强，Ｔｉ 原子与 Ｓｍ 原子之间的成键作用增强．
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图 ８　 Ｔｉ８Ａｌ７Ｓｍ 模型的分波态密度

　 　 一般来讲，布居数是布居在不同能量层次的

原子 ／分子的数量．键的布居表示的是两个成键原

子电子云的重叠程度，可判断化学键的离子性与

共价性［１３－１４］ ．对于键的布居，最低值与最高值分

别表示所成化学键的离子性与共价性的强弱．对
于离子性和共价性，通过单位键长的布居得到的

结果是相对的，共价键表征了电荷分布的方向性

强，而离子键表征了原子间有电荷转移．当稀土元

素替换了 ＴｉＡｌ 中的 Ｔｉ 原子或 Ａｌ 原子时，导致

ＴｉＡｌ 内部原子间的成键方式发生了改变，进而表

现出宏观性质的差异性．
在 Ｔｉ８Ａｌ８ 模型中，３ 种类型的 Ｔｉ 原子即可代

表所有 Ｔｉ 原子位置的情况，即角位、棱位和面心

位置．据计算结果可知，Ｔｉ－Ａｌ 键的布居值均相同．
Ａｌ－Ａｌ 键（或 Ｔｉ－Ｔｉ 键）是由每一个 Ａｌ 原子（或 Ｔｉ
原子）与其最近邻的 ３ 个 Ｔｉ 原子（或 Ａｌ 原子）组
成的，所有的 Ａｌ－Ａｌ 键（或 Ｔｉ－Ｔｉ 键）的布居值均

相同．Ｔｉ８Ａｌ８ 模型各键的布居见表 ４．

表 ４　 Ｔｉ８Ａｌ８ 模型单位键长的布居

键 Ｔｉ８Ａｌ８
布居数 ／
１０－１９Ｃ

键长 ／ ｎｍ
单位键长布居数 ／
（１０－１９Ｃ·ｎｍ－１）

Ｔｉ－Ｔｉ －０􀆰 ６２５ ０􀆰 ２８３ －２􀆰 ２０８

Ａｌ－Ａｌ １􀆰 ９３９ ０􀆰 ２８３ ６􀆰 ８５２

Ｔｉ－Ａｌ ０􀆰 ４９７ ０􀆰 ２８６ １􀆰 ７３８

　 　 在稀土掺杂的模型中，根据表 １ 计算可知，两
种元素掺入 Ｔｉ８Ａｌ８ 中，都占据 Ａｌ 的位置，即占据

图 ２ 中 Ａｌ１ 的位置．因为超胞的对称性，对于 Ｔｉ－
Ａｌ 键， Ａｌ２ 与 Ｔｉ１、Ｔｉ２、Ｔｉ４ 之间成键即表示所有

Ｔｉ 与 Ａｌ 成键情况，原子序号见图 ２．Ｔｉ８Ａｌ７Ｌａ 模型

单位键长的布居见表 ５，与 Ｔｉ８Ａｌ８ 模型单位键长

的布居相比，对于 Ｔｉ－Ａｌ 键，部分单位键长布居数

增大，表明 Ｔｉ－Ａｌ 键的共价性增强．Ａｌ－Ａｌ 键单位

键长 布 居 数 大 幅 减 小， 说 明 其 共 价 性 减 弱．
Ｔｉ８Ａｌ７Ｌａ 模型中不存在 Ａｌ －Ｌａ 键． Ｌａ 只与 Ｔｉ 成

键，且表现为极强的离子性．
Ｔｉ８Ａｌ７Ｓｍ 模型单位键长的布居见表 ６，与

Ｔｉ８Ａｌ８ 模型相比，对于 Ｔｉ－Ａｌ 键，单位键长布居数

大幅增大，表明 Ｔｉ－Ａｌ 键的共价性增强； Ｔｉ－Ｔｉ 键
的布居值降低，说明他们之间的离子性减弱；对于

Ａｌ－Ａｌ 键， 单位键长布居数减小，说明 Ｓｍ 的掺杂

使其共价键减弱．Ｓｍ 与 Ｔｉ 成离子键，Ｓｍ 与 Ａｌ 成
共价键．

表 ５　 Ｔｉ８Ａｌ７Ｌａ 模型单位键长的布居

键 Ｔｉ８Ａｌ７Ｌａ
布居数 ／
１０－１９Ｃ

键长 ／ ｎｍ
单位键长布居数 ／
（１０－１９Ｃ·ｎｍ－１）

Ｔｉ－Ｔｉ －０􀆰 ６４１ ０􀆰 ２８４ －２􀆰 ２５７

Ａｌ－Ａｌ ０􀆰 ８３３ ０􀆰 ２８６ ２􀆰 ９１３

Ｔｉ１－Ａｌ２ ０􀆰 ４９７ ０􀆰 ２８６ １􀆰 ７３８

Ｔｉ２－Ａｌ２ ０􀆰 ４１７ ０􀆰 ２８４ １􀆰 ４６８

Ｔｉ４－Ａｌ２ ２􀆰 ３５６ ０􀆰 ２９４ ８􀆰 ０１４

Ｔｉ－Ｌａ －４􀆰 ７９２ ０􀆰 ２９４ －１６􀆰 ２９９

Ａｌ－Ｌａ — — —
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表 ６　 Ｔｉ８Ａｌ７Ｓｍ 模型单位键长的布居

键 Ｔｉ８Ａｌ７Ｓｍ
布居数 ／
１０－１９Ｃ

键长 ／ ｎｍ
单位键长布居数 ／
（１０－１９Ｃ·ｎｍ－１）

Ｔｉ－Ｔｉ －０􀆰 １９２ ０􀆰 ２９５ －０􀆰 ６５２

Ａｌ－Ａｌ ０􀆰 ４４９ ０􀆰 ３００ １􀆰 ４９６

Ｔｉ１－Ａｌ２ ０􀆰 １７５ ０􀆰 ２８３ ６􀆰 １７２

Ｔｉ２－Ａｌ２ ０􀆰 ５７７ ０􀆰 ２８３ ２􀆰 ０３９

Ｔｉ４－Ａｌ２ －０􀆰 １２８ ０􀆰 ２８５ －０􀆰 ４５０

Ｔｉ－Ｓｍ －０􀆰 ４６５ ０􀆰 ２８５ －１６􀆰 ３０７

Ａｌ－Ｓｍ ０􀆰 ２２４ ０􀆰 ２９６ ０􀆰 ７５８

　 　 将 Ｔｉ８Ａｌ７Ｌａ 模型和 Ｔｉ８Ａｌ７Ｓｍ 模型布居数相

对比发现， Ｔｉ８Ａｌ７Ｓｍ 模型内部的共价性高于

Ｔｉ８Ａｌ７Ｌａ 模型，离子性则相反．
综上所述，掺 Ｌａ 的模型中，Ｔｉ 与 Ｌａ 的成键使

模型中离子性增强，而 Ａｌ 与 Ａｌ 以及 Ｔｉ 与 Ｔｉ 之间

反键作用使 Ｔｉ８Ａｌ７Ｌａ 模型中共价性降低，方向性

键的数量降低．因此 Ｔｉ８Ａｌ７Ｌａ 延性较好而硬度较

差．掺 Ｓｍ 的模型中，Ｔｉ－Ａｌ 键的共价性增强、成键

方向性增强，离子型降低．因而 Ｔｉ８Ａｌ７Ｓｍ 模型的

延性降低而硬度提高．

４　 结　 论

１）稀土元素的掺入，使得模型的晶格常数不

同程度增加．
２）稀土元素 Ｓｍ 掺入对 ＴｉＡｌ 影响如下： 体模

量 Ｂ０ 有所提高，说明其原子间结合能降低；Ｇ ／ Ｂ０、
泊松比的倒数 １ ／ ν 均表明降低 ＴｉＡｌ 的延性；由态

密度图和布居数分析表明其共价性增强，成键方

向性增加、硬度提高．离子性下降，延性降低．
３） 稀土元素 Ｌａ 掺入对 ＴｉＡｌ 影响如下： 体模

量 Ｂ０ 有所提高，说明其原子间结合能降低；Ｇ ／ Ｂ０、
泊松比的倒数 １ ／ ν 均表明提高 ＴｉＡｌ 的延性；由态

密度图和布居数分析表明其共价性下降，成键方

向性减弱、硬度下降；离子性所有增强、延性提高．
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