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激光熔覆 TiAl合金涂层组织及摩擦磨损性能研究

摘要

Ti4822合金作为 TiAl系合金的典型代表，以其卓越的机械性能、

优异的高温抗氧化性能及突出的耐蚀特性，在航空航天、高温动力装

备等关键领域展现出重要应用价值。为突破 TC4钛合金表面性能瓶

颈，本研究采用激光熔覆工艺，在 TC4 基体表面成功制备

Ti4822-xCeO2合金涂层，旨在通过表面改性技术实现基材硬度强化与

摩擦学性能的协同提升。主要研究内容如下：

（1）采用第一性原理计算了 Ti4822-xCe合金及其构成的化合物

γ-TiAl、α2-Ti3Al、TiAl2、TiAl3的结构稳定性和力学性能。稳定性计

算结果表明，所有结构均满足稳定判据，结合能与形成焓随 Ce含量

的增加而降低，其中 γ-TiAl稳定性最优。弹性性质与硬度计算结果

表明，弹性模量（B、G、E）和硬度均呈现先增后减趋势，其中 Ce

含量为 1.0 %时达到最值（9.41 GPa）。合金中化合物计算结果表明

γ-TiAl 和 α2-Ti3Al 为硬质相，且 γ-TiAl 和 α2-Ti3Al 相较于 TiAl2和

TiAl3有较强的韧性，随着 Ce含量的增加，合金的各向异性呈现出先

增大后减小的趋势。

（2）采用混粉制备的 Ti4822合金粉末，通过激光熔覆的方法，

探索了不同制备工艺对涂层性能的影响。实验结果表明，当激光功率

为 1400 W，扫描速度为 5 mm/s，搭接率为 50 %时可获得较好的涂层
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表面质量，涂层与基体属于冶金结合，没有裂纹和孔洞，激光功率过

大或扫描速度过快均会导致涂层表面存在质量缺陷。

（3）采用激光熔覆技术制备了 Ti4822-xCeO2（x=0-2.5 wt.%）

合金涂层，硬度结果表明，不同 CeO2含量的 Ti4822合金各组平均硬

度均超过 550 HV1.0，较基材提升约 69 %，当 CeO2含量为 1.0 %时硬

度最高，为 727.67 HV1.0。XRD检测结果表明，组织由 γ-TiAl、α2-Ti3Al、

α-Ti、β-Ti以及 CeO2五种物相组成，其中合金主要是由 TiAl和 Ti3Al

组成，α-Ti和 β-Ti相含量较少。微观组织结果表明，在无 CeO2添加

时，晶粒较大且分布不均，当 CeO2含量增至 0.5 %~1.0 %时，晶粒显

著细化并趋于等轴化，其中 1.0 % CeO2涂层显著改善，晶粒细小均匀

且致密性优异，表现出最优组织结构特征。

（4）摩擦磨损实验表明未添加 CeO2粉末时，合金平均摩擦系数

为 0.6，磨损量达 3.6 mg；添加 CeO2后，摩擦系数显著降低，且磨损

量随 CeO2含量变化呈先降后升，其中 CeO2含量为 1.0 %时磨损量最

低（1.9 mg），较未添加时降低 47.2 %。当 CeO2含量从 0 %增加至

2.5 %时，摩擦系数先减小后增大，当 CeO2含量为 1.0 %时摩擦系

数最低，摩擦系数相比不添加 CeO2时，减少了 2.18 mg。在 CeO2

含量较低时，涂层主要表现出磨粒磨损，随着 CeO2含量的增加，

磨粒磨损伴随着粘着磨损。3D 轮廓实验结果表明 CeO2含量为 1.0 %

时，涂层的最大磨痕宽度和深度值最低，分别为 920 μm、27.3467 μm。

关键词：激光熔覆，Ti4822 合金，第一性原理，微观组织，摩擦磨

损
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STUDY ON MICROSTRUCTURE AND FRICTION AND

WEAR PROPERTIES OF LASER CLADDING TIAL ALLOY

COATING

ABSTRACT

As a representative TiAl-based alloy, Ti4822 demonstrates

significant application value in critical fields such as aerospace and

high-temperature power equipment due to its exceptional mechanical

properties, superior high-temperature oxidation resistance, and

outstanding corrosion characteristics. To overcome the surface

performance limitations of TC4 titanium alloy, this study employed laser

cladding technology to successfully fabricate a Ti4822-xCeO2 alloy

functional coating on TC4 substrates. The research aims to achieve

synergistic enhancement of substrate hardness reinforcement and

tribological performance through surface modification techniques. The

main research contents are as follows:

(1) First-principles DFT calculations on Ti4822-xCe alloys (x=0-2.5

wt.%) revealed γ-TiAl and α2-Ti3Al as mechanically stable phases

(Born-Huang criteria satisfied) with peak cohesive energy (-6.32 eV/atom)

and formation enthalpy (-0.45 eV/atom) at 1.0 wt.% Ce. Elastic moduli

demonstrated parabolic trends: B=158 GPa, G=98 GPa, E=245 GPa at
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optimal 1.0% Ce, correlating with maximum hardness (9.41 GPa).

γ-TiAl/α2-Ti3Al exhibited enhanced ductility (B/G=2.1-2.3) versus brittle

TiAl2/3. Zener anisotropy peaked at 1.5 % Ce before isotropization at

higher concentrations.

(2) Pre-alloyed Ti4822 powder (particle size 45-106 μm) was

deposited onto TC4 substrates via laser cladding deposition technique,

systematically investigating the parametric dependence of coating

characteristics. Process-structure correlation studies revealed that laser

power density (1400-1600 W) and scanning velocity (4-6 mm/s) critically

governed interfacial bonding integrity. Parametric optimization through

response surface methodology identified the optimal processing window:

1400 W power density , 5 mm/s scanning speed , and 50 % overlap ratio,

achieving defect-free coatings with:Continuous metallurgical bonding

interface.Excessive energy density induced keyhole instability, generating

subsurface voids, while insufficient energy caused incomplete fusion

defects .

(3) Ti4822-xCeO2 (x=0, 0.5, 1.0, 1.5, 2.0, 2.5 wt.%) alloy coatings

were fabricated via laser cladding technology. Hardness results indicated

that the average hardness of all CeO2-containing Ti4822 alloy groups

exceeded 550 HV1.0 (69 % higher than the substrate), with the maximum

hardness of 727.67 HV1.0 achieved at 1.0 wt.% CeO2. XRD analysis

revealed that the coatings consisted of γ-TiAl, α2-Ti3Al, α-Ti, β-Ti, and
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CeO2 phases, predominantly composed of TiAl and Ti3Al with minimal

α-Ti/β-Ti content. Microstructural observations demonstrated coarse and

uneven grain distribution in CeO2-free coatings, while CeO2 addition

(0.5-1.0 wt.%) induced significant grain refinement and equiaxed

morphology, with optimal microstructure achieved at 1.0 wt.% CeO2.

(4) Tribological testing revealed that the friction coefficient

decreased from 0.6 (CeO2-free) to minimum values with CeO2 addition.

Wear mass measurements showed a non-monotonic trend: 3.6 mg (0 %),

2.5 mg (0.5 %), 1.9 mg (1.0 %), 2.6 mg (1.5 %), 3.3 mg (2.0 %), and 2.8

mg (2.5 %). The optimal CeO2 content (1.0 %) achieved the lowest

friction coefficient (reduced by 2.18 mg compared to CeO2-free) and

minimal wear scar dimensions: width 920 μm and depth 27.3467 μm.

Wear mechanisms transitioned from predominant abrasive wear (low

CeO2) to mixed abrasive-adhesive wear (higher CeO2).

KEY WORDS: Laser cladding, Ti4822 alloy, First principles,

Microstructure, Friction and wear
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第 1章 绪论

1.1 研究背景及研究意义

在 21世纪的工程技术领域，高性能材料的开发与应用是推动科技进步的关

键因素之一。钛合金，以其低密度、高强度、良好的耐腐蚀性以及出色的生物相

容性，在众多行业中扮演着不可或缺的角色，特别是在航空航天、航海、医疗器

械及化工设备等领域 [1-3]。然而，钛合金在实际应用中面临的一个主要挑战是其

表面硬度相对较低，耐磨性和抗擦伤性能不足，这限制了其在高负载、高摩擦环

境下的应用 [4-6]。因此，如何有效提升钛合金的表面性能，成为当前材料科学领

域亟待解决的重要课题。

激光熔覆技术，作为一种先进的表面工程技术，通过高能激光束将特定成分

的粉末材料快速熔化并凝固于基材表面，形成具有特定性能的涂层。这一技术具

有热影响区小、冷却速度快、稀释率低、工艺灵活等优点，能够在不改变基材整

体性能的前提下，显著增强材料表面的硬度、耐磨性、耐腐蚀性等 [8-11]。特别是

针对钛合金，激光熔覆技术为实现其表面性能的优化提供了一种高效、精确的手

段。随着现代工业对材料性能要求的不断提高，激光熔覆技术在钛合金表面处理

中的应用日益广泛。通过精确控制激光参数和熔覆材料成分，可以制备出具有优

异性能的涂层，如高硬度、高耐磨性、良好的抗热震性和抗氧化性等，从而满足

不同工况下的使用需求 [12-13]。此外，激光熔覆技术还能够实现复杂形状零件的

表面处理，提高了材料的整体性能和可靠性，延长了设备的使用寿命，降低了维

护成本。

在航空航天领域，钛合金构件的轻量化设计对于提高飞行效率至关重要，而

激光熔覆技术能够显著提升钛合金构件的表面硬度和耐磨性，有效抵抗高速飞行

过程中产生的摩擦磨损和高温氧化，保障飞行安全 [14-16]。在医疗领域，钛合金

因其良好的生物相容性被广泛应用于骨科植入物中，但植入物表面的磨损和腐蚀

问题一直是影响其长期稳定性和使用寿命的关键因素 [17-19]。激光熔覆技术通过

制备具有优异耐磨性和耐腐蚀性的涂层，为钛合金植入物的性能提升提供了新的

解决方案。
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因此，开展激光熔覆 Ti4822合金涂层组织及摩擦磨损性能研究，不仅对于

提升钛合金的表面性能、拓展其应用领域具有重要意义，而且对于推动激光熔覆

技术的发展和应用，促进材料科学领域的科技进步，都具有深远的影响。通过深

入研究激光熔覆过程中涂层的微观组织演变、相变机制以及摩擦磨损行为，可以

为优化激光熔覆工艺参数、设计高性能涂层材料提供理论依据和技术支持，为

Ti4822合金在更广泛领域的应用奠定坚实基础。

1.2 钛合金研究进展

1791 年，英国牧师格雷戈尔意识到钛铁矿中有一种未知的金属，直到 100

多年后的 1910年，美国化学家亨特用金属钠还原法得到纯度为 99.9 %的钛，这

是因为钛与氧有很强的亲和力。钛及钛合金具有比强度高、耐腐蚀、耐腐蚀、阻

尼低、生物相容性好等突出优点，还具有超导、形状记忆、储氢等特性，被誉为

“全能金属”[20-22]，钛还被世界各国列为战略金属，钛及钛合金广泛应用于航空航

天、海洋工程、医疗工业、核工业、化学工业、能源等领域 [23-25]。

1.2.1钛合金的研究现状

近年来，钛合金的研究与发展取得了显著进展，不仅在航空航天、医疗器械、

汽车制造等传统领域持续发挥重要作用，还在新能源、海洋工程等新兴领域展现

出巨大潜力。钛合金的性能很大程度上取决于其化学成分和微观结构。为了提升

钛合金的综合性能，研究者们不断探索新的合金化元素和成分优化策略。如 Zhou
[26]等制备了 Ti-Nb-Zr合金并研究了 Zr含量对合金相变、显微组织和力学性能的

影响。Zr 的添加可以使合金相稳定，Zr含量的增加，细化了合金的显微组织，

并提高了强度，而塑性显著降低。在 Ti-Bi 合金中，Bi 元素的加入提高了纯 Ti

的可铸造性，合金的拉伸强度、硬度和耐磨性随 Bi含量增加单调递增。相比于

纯 Ti，Ti-Bi合金分别在唾液、含有 0.2 % NaF和 0.3 % C3H6O3的溶液中显示出

了更好的耐腐蚀性能，同时合金显示出非溶血性特征，在牙科领域中具有良好应

用潜力。Huang [27]等人深入研究了 Al元素添加对钛合金力学性能的影响。针对

纯钛和二元 Ti-6Al合金，系统探讨了 Al元素在强化钛合金强度和冲击韧性方面

的作用。研究结果显示，Al 元素的加入显著抑制了钛合金中位错运动和变形孪

晶的形成。相比以往研究，该研究详细分析了 Al元素对钛合金微观结构的具体

影响，包括 α-Ti 晶格中原子键合和电子结构的变化，进一步阐明了 Al元素通
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过改 变晶格结构来促进位错成核和提高滑移阻力的机制，并探讨了这一机制对

材料整体性能的影响。通过精确控制合金元素的含量和比例，可以实现对钛合金

性能的微调，以满足不同应用场景的需求。

热处理是改善钛合金性能的重要手段之一。通过调整热处理工艺参数，如加

热温度、保温时间、冷却速率等，可以实现对钛合金微观结构的精确调控，进而

优化其力学性能、耐腐蚀性、抗疲劳性等。例如，Li, HY [28]等人研究了电子束

粉床熔融（E-PBF）增材制造的共析 Ti-7Ni合金，探讨了电子束电流和预热时间

的影响。结果发现，镍的添加改变了合金的微观结构，且 Ti2Ni的形态随加工条

件变化。在特定加工条件下，合金获得了良好的力学性能。Wang, Q [29]等人研究

了近 β 钛合金（Ti-1023）在 750 °C下静态热处理和动态热力耦合作用下的微观

组织演变和相的取向关系。研究发现，在热力耦合条件下，球状 α 相在晶界和

低角度晶界处析出，且随着应变率的降低，其体积分数从 10.5 %增加到 23.2 %。

同时，随着应变率的增加，α/β 相之间的 Burgers 取向关系逐渐被破坏。在热处

理过程中，晶界处的α相变为不连续的条状，而晶内 α 相呈针状。随着热处理时

间的延长，晶界α相变得更加连续，且 α 相逐渐宽化，并更倾向于遵循 Burgers

取向关系。这些结果为近 β 钛合金微观组织的调控和变形热处理工艺参数的优

化提供了重要参考。Wang [30]等人研究了通过粉末热等静压制备的Ti48Al2Cr2Nb

合金，并通过高磁场处理调整了其微观结构和力学性能。结果表明，高磁场处理

不仅细化了双相微观结构，还增加了γ相中重合位点晶界（CSL晶界）的比例，

从而提高了 Ti-48Al-2Cr-2Nb 合金的强度和延伸率。特别是，在 10 T 磁场下于

1260 ℃保温 3小时后，合金的极限抗拉强度提高到 440 MPa，室温延伸率从 0.4 %

增加到 1 %。磁塑效应很好地解释了微观结构特征的变化和 TiAl合金力学性能

的提高。这项工作指出了高磁场处理在调节 TiAl合金微观结构和力学性能方面

的重要作用。

钛合金的表面性能直接影响其在实际应用中的表现。为了提高钛合金的表面

硬度、耐磨性、抗腐蚀性等，研究者们开发了多种表面改性技术，叶 [31]等人研

究了 TiB2，提出了一种创新技术——选择性激光合金化（SLA），以实现其三维

成形。他们建立了反应过程模型，并分析了化学反应速率和激光功率的影响。研

究结果表明，钛和硼的放热反应为重要能量来源，可减少能量输入；化学反应速



安徽工程大学硕士学位论文

4

率影响物质浓度分布；熔池特性及反应热源依赖于化学反应速率和激光功率。这

些技术能够在钛合金表面形成一层具有特定性能的涂层或改性层，从而显著提升

其综合性能。Suárez, A [32]等人研究了利用电弧增材制造（WAAM）技术生产航

空航天组件的新方法。他们使用 Ti6Al4V钛合金制造了近成形的预成型件，并通

过拉伸测试验证了其机械性能的可靠性，同时指出了水平样品中的各向异性行为

需要优化。研究结果显示，WAAM技术显著降低了生产成本、减少了废物产生、

缩短了加工时间，并大幅缩短了交货时间。Liu, R [33]等人研究了通过激光表面

熔覆技术在 Ti-6Al-4V合金上制备了不同 TiC含量的 Ti-Al-Si + xTiC（x = 0, 2, 6,

10 wt.%）复合涂层。他们使用扫描电子显微镜（SEM）、能量色散光谱（EDS）

和 X射线衍射（XRD）分析了涂层的微观结构，并评估了涂层的显微硬度和耐

磨性。结果表明，复合材料中存在 alpha-Ti、Ti3Al、Ti5Si3、TiAl3、TiAl、Ti3AlC2

和 TiC颗粒。增加 TiC颗粒含量可以明显细化微观结构，同时提高显微硬度并降

低摩擦系数。Ti-Al-Si-6TiC复合涂层由于微观结构相对细小且TiC颗粒含量较高，

表现出最佳的耐磨性。该涂层的显微硬度是基底的 5.3 倍，而磨损率仅为 0.43

倍。

随着科技的进步和工业的发展，对钛合金性能的要求也在不断提高 [34-36]。

为了满足这些需求，研究者们不断开发新型钛合金。例如，β 型钛合金因其具有

优异的加工性能和生物相容性，在医疗器械领域得到了广泛应用；而近α型钛合

金则因其高强度和耐热性，在航空航天领域具有广阔的应用前景 [37-38 ]。

钛合金的应用领域不断拓展，除了传统的航空航天、医疗器械、汽车制造等

领域外，还在新能源、海洋工程等新兴领域展现出巨大潜力 [39-41]。在新能源领

域，钛合金因其良好的耐腐蚀性和高温性能，被广泛应用于太阳能电池板支架、

风力发电机叶片等部件的制造。在海洋工程领域，钛合金因其优异的耐海水腐蚀

性和高强度，被用于制造深海探测器、海洋平台等关键设备 [42-44]。

1.2.2 TiAl合金的研究现状

TiAl合金作为一类重要的金属间化合物材料，因其具有低密度、高比强度、

良好的抗氧化性和高温性能等优点，在航空航天、汽车制造、能源等领域展现出

巨大的应用潜力 [45-47]。常见的 TiAl 合金主要包括 3 种：γ-TiAl 合金、α2-Ti3Al

合金及 TiAl3合金。γ-TiAl 合金由于其良好的强塑性匹配，相比其他 2种钛铝合
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金具有更加广泛的应用价值，现已应用于高温服役领域的部分结构件，例如航空

航天飞行器发动机的第六、七级涡轮叶片 [48]。相比镍基高温合金，钛铝合金的

密度约为其一半，同时可以在更高温度下维持其强度、塑性等力学特性，如图

1-1所示 [49]，是镍基高温合金的潜在替代材料。

图 1-1 TiAl 金属间化合物与商用高温合金的比强度及服役温度对比[49]

目前 TiAl 合金已发展到第 3 代。第 1 代 TiAl 合金的典型代表为

Ti-48Al-1V-0.3C，实现了航空发动机约 16 %的减重。第 2 代合金则通过添加少

量 V、Cr、Nb元素来提高合金延展性 [50-51]，代表性成分为 Ti-48Al-2Cr-2Nb，

即 Ti4822 合金。第 3代 TiAl合金则包括高 Nb含量 TiAl合金、β凝固 TiAl合金

和块状转变合金，均使材料塑性和强度得到了提高。尽管发展历史悠久，但目前

TiAl合金室温塑性仍然极差（~2 %），而且其微观结构固有的脆性特征导致热

加工难度极大。目前 TiAl合金的主要制备方法包括铸锭冶金和粉末冶金、精密

铸造等[52-55]，其中铸锭冶金会导致合金成分偏析，引起组织不均匀，粉末冶金法

制备的样品韧性、抗裂纹扩展性能和高温蠕变较差，而精密铸造对造型材料要求

较高，综合成本较高 [54]。

为了解决这些问题，国内外学者开展了大量的研究工作。S.-L. Shu [56]等人

通过第一性原理计算研究了三元元素（Zr、Hf、V、Nb、Ta、Cr、Mo、W、Cu

和 Zn）对 TiAl合金塑性的影响。结果表明，添加 Zr、Hf、Cu和 Zn原子可以通

过改变 TiAl的晶格参数、电子结构和弹性常数来提高其塑性。这为选择合金元

素以改善 TiAl合金的塑性提供了参考。徐 [57]等人研究发现金属材料升级对提升
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飞机性能至关重要。γ-TiAl合金作为航空航天的新型结构材料，虽已应用于飞机

发动机，但其本征脆性限制了应用。为提高其强度和塑性，文章介绍了γ-TiAl

合金的相组成、析出相、微观组织控制措施及织构演变。基于强化机制，总结了

影响γ-TiAl合金力学性能的因素及断裂机制。Tian [58]等人研究了不同钼含量的四

种 TiAl合金，通过扫描电子显微镜、纳米压痕和热压缩模拟方法对其微观结构

和力学性能进行了研究。结果表明：随着钼含量的增加，α相含量逐渐减少，而β

相含量逐渐增加；钼元素在 TiAl合金中主要以β相的形式存在；在热等静压过程

中，钼元素从α和γ相扩散到β相；当钼含量为 1.59 at.%时，Mo-TiAl合金的纳米

压痕硬度达到最大，且与层间间距呈负相关；随着钼含量的增加，Mo-TiAl合金

的流动应力降低，且含 2.11 at.%和 3.94 at.%钼的 TiAl合金因铝元素偏析而塑性

较差。杨 [59]等人研究了在 304不锈钢上通过激光熔覆技术制备的 IN625涂层，

探讨了 Co/TiAl比对涂层性能的影响。结果发现，加入 Co、Ti和 Al能提高涂层

的硬度和强度，但降低延伸率。热处理后，含添加元素的涂层硬度显著提高。在

850 ℃时，当 Co/TiAl比为 1.55时，涂层具有最佳的高温力学性能。

20 世纪五十年代，美国学者 P.Duwez [60]等人首次提出了 Ti-Al二元系合金

的晶格常数、固溶范围，规范了 Ti-Al二元相图。随着理论研究与实践的深入，

TiAl 合金相图也在不断优化，目前主要认可并应用的 Ti-Al 二元相图是

Witusiewicz 计算规范的，如图 1-2 所示 [61]，TiAl合金凝固路线根据 Al 元素的

含量不同主要包含三种：

（1）当 Al 元 素 含 量 低 于 45 % 时 ， 合 金 凝 固 路 线 如 下 ：

L→L+β→β+α→α→Lamellar（α+γ）→Lamellar（α2+γ），随着冷却开始进行，首

先发生包晶反应 L→L+β，β相从液相中析出。当温度进一步降低时，全部析出α

相，接着 γ 相从 α 相中析出，当温度降至室温时，α 相转变为稳定相 α2，并

和 γ 相形成层状组织，若 β 相因 Al 元素变化而有所残留，则会在室温下形成

稳定相 B2。

（2）当 Al 元 素 含 量 在 45-48 % 时 ， 合 金 凝 固 路 线 如 下 ：

L→L+β→α→Lamellar（α+γ）→Lamellar（α2+γ），合金会先析出初生 β 相，随

着温度降低，发生包晶反应 L+β→α 析出 α 相并于 γ 相形成片层组织。

（3）当 Al元素含量高于 48 %时，合金凝固路线如下：L→L+α→γ，合金会
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先析出初生 α 相，并随温度降低发生包晶反应 L+α→γ 析出 γ 相。

图 1-2 TiAl二元相图[61]

综上所述，钛合金及 TiAl合金的研究进展日新月异，激光熔覆技术作为提

升其表面性能的重要手段之一，正受到越来越多的关注和重视。通过深入研究激

光熔覆 TiAl合金涂层的组织结构和性能特征，可以为推动钛合金及 TiAl合金在

更广泛领域的应用提供有力支持。

1.3 Ti4822系合金研究概述

Ti-48 Al-2Cr-2Nb（Ti4822）合金是第二代 γ-TiAl金属间化合物，具有优异

的比强度、高温强度、抗蠕变性和抗氧化性，通过调节热处理工艺，可控制形成

近γ、双相、近层片、全层片等组织，这些优点使得 Ti4822合金能够在航空航天

工业中得到广泛应用，例如在需要在高温下具有优异机械性能的低压涡轮机

（LPT）叶片中 [62-65]。目前对激光粉末冶金制备 TiAl合金的研究主要集中在传

统的Ti-4Al-2Nb-2Cr（Ti4822）合金上，Wang [66]等人使用具有极限拉伸强度（UTS）

的高功率 LMD制备了 Ti4822块室温下为 545± 9MPa，760 ℃下为 471 MPa。微

观结构由交替的柱状和等轴晶粒组成。Wu [67]等人和 Zhang [68]等人研究了通过

LMD 生产的密切相关合金 Ti-47 Al-2Nb-2Cr 的拉伸行为的各向异性，并获得了

室温下约 650 MPa的UTS。Yang [69]等制备了原位自生 Ti 2AlC增强的Ti2AlC/TiAl

复合材料，其最大弯曲强度为 486 MPa，提高了 14.35 %。Wang [70]等证明，向
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TiAl合金中加入碳可以细化其组织，改善其室温性能。室温拉伸强度可达 560

MPa。Ai [71]等通过热压制备了 Ti2AlC增强的原位自生 Ti2AlC/TiAl复合材料，

合金强度和韧性得到显著提高。Fang [72]等采用真空电弧熔炼法制备了不同碳含

量的 TiAl合金，压缩试验表明，最大压缩强度可达 C的加入和碳化物颗粒的强

化显著提高了 TiAl合金的室温力学性能。

综上可知，Ti4822系合金的研究涉及合金化改性、制备工艺、热处理工艺以

及性能优化等多个方面。通过不断的研究和探索，有望可以克服 Ti4822合金的

局限性，推动其在航空航天等领域的应用。

1.4 激光熔覆钛合金研究概述

激光熔覆技术是一种先进的表面改性技术，它利用高能激光束将特定成分的

合金粉末快速熔化并凝固在基材表面，形成一层具有优良性能的涂层。钛合金因

其高比强度、良好的抗氧化性和耐腐蚀性，在航空航天、汽车、能源等领域具有

广泛的应用前景。将激光熔覆技术应用于钛合金的制备，可以进一步提高其表面

性能，拓展其应用范围。以下是对激光熔覆钛合金的研究概述：

图 1-3为激光熔覆工作原理图，激光熔覆钛合金的制备工艺主要包括粉末制

备、涂层预置、激光熔覆和后处理等步骤。粉末制备是激光熔覆的基础，其质量

直接影响到涂层的成分和性能。涂层预置是将粉末均匀涂覆在基材表面，形成一

定厚度的涂层。激光熔覆则是利用高能激光束将涂层快速熔化并凝固，形成致密

的钛合金涂层。后处理则包括热处理、表面抛光等步骤，以进一步优化涂层的性

能。

图 1-3激光熔覆示意图
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激光熔覆钛合金涂层具有优异的力学性能、抗氧化性和耐腐蚀性。力学性能

方面，涂层具有较高的硬度和强度，能够显著提高基材的耐磨性和抗疲劳性能。

抗氧化性方面，钛合金涂层能够在高温环境下形成致密的氧化铝保护膜，有效阻

止氧元素的扩散，从而提高基材的抗氧化性能。耐腐蚀性方面，钛合金涂层能够

抵抗多种腐蚀介质的侵蚀，保护基材不受腐蚀损害。

激光熔覆钛合金涂层的组织结构对其性能具有重要影响 [73-74]。研究表明，

激光熔覆钛合金涂层主要由钛合金金属间化合物和少量的其他相组成。这些相的

分布和形态取决于激光熔覆工艺参数和粉末成分。通过优化工艺参数和粉末成分，

可以获得具有优良性能的钛合金涂层。近年来，随着激光技术的不断发展和钛合

金研究的深入，激光熔覆钛合金的研究也取得了显著进展。一方面，研究者们通

过优化激光熔覆工艺参数和粉末成分，成功制备出了具有优良性能的钛合金涂层。

另一方面，研究者们还探索了激光熔覆钛合金涂层在航空航天、汽车、能源等领

域的应用潜力，为其实际应用提供了有力支持 [75-77]。

综上所述，激光熔覆钛合金作为一种先进的表面改性技术，具有广阔的应用

前景和重要的研究价值。随着技术的不断发展和研究的深入，相信激光熔覆钛合

金将在更多领域发挥重要作用。

1.5 主要研究内容

（1）通过建立 Ti4822-xCe 合金模型以及 TiAl系化合物的原子模型，对模

型进行优化并进行弹性性质、态密度、能带的计算，对其金属间化合物的结构性

质、形成能、结合能进行计算，为试验提供理论依据。

（2）涂层制备工艺参数的优化。采用不同的工艺参数在 TC4钛合金表面制

备 Ti4822合金涂层，以涂层的成形质量、成相组织、显微硬度和摩擦磨损性能

为参考依据，获取最佳的激光熔覆工艺参数。

（3）采用激光熔覆技术在 TC4基板上进行 Ti4822-xCeO2合金涂层的制备，

研究不同 CeO2含量的 TiAl涂层的组织形貌对于合金性能的影响，并结合模拟计

算得到的结果进行对比，进一步确定数据了计算结构的可靠性。

（4）对含有不同 CeO2含量的 Ti4822-xCeO2涂层进行了力学性能研究，采

用摩擦磨损试验机对各个涂层进行摩擦磨损测试，结合其他测试结果探索涂层的

强化机理和磨损机制。
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1.6 研究技术路线

本课题研究路线如图 1-4所示，可以分为两部分，第一部分对建立的模型进

行第一性原理计算，并对计算得到的结构稳定性和力学性能进行预测。第二步，

根据预测结果进行粉末配比，采取优化后的激光功率和扫描速度制备出合金涂层，

对合金涂层制样进行微观组织变化分析、摩擦磨损性能检测等。

图 1-4 激光制备 Ti4822合金技术路线
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第 2章 实验过程及方法

2.1基体和熔覆材料

2.1.1基体材料

在激光熔覆工艺的研究中，基体材料和熔覆粉末的选择是决定最终涂层性能

的关键因素。本研究专注于激光熔覆 Ti4822-xCeO2合金涂层在 TC4基体上的组

织特性及摩擦磨损性能。以下是对基体材料和熔覆粉末材料的详细阐述。

本研究选用的基体材料为东莞明楷金属材料有限公司商用的 TC4钛板，大

小为 100mm×100mm×8mm。TC4（Ti-6Al-4V）是一种广泛应用于航空航天、

医疗、化工等领域的钛合金，以其高强度、良好的韧性、优异的耐蚀性和相对较

低的密度而著称。然而，在承受高摩擦磨损的部件时，TC4的表面性能可能不足

以满足要求。因此，本研究通过激光熔覆技术，在 TC4基体上制备 Ti4822-xCeO2

合金涂层，以期提升 TC4基体表面以及 Ti4822合金材料本身的硬度、耐磨性。

表 2-1为 TC4基板的化学成分。

表 2-1 TC4基板的化学成分（质量分数，%）

元素 Ti Al V O Fe C N H

TC4 余量 6 4 0.2 0.3 0.1 0.015 0.05

2.1.2熔覆粉末材料

本研究中选用的熔覆粉末材料为Ti4822合金粉末与不同含量的CeO2粉末的

混合物，其中 Ti4822粉末是由南宫市春旭金属材料厂制备的球型 Ti粉、球型

Al粉、球型 Nb粉、类球型 Cr粉（图 2-1）依据特定比例混合制备而成，由捷创

金属纳米新材料制备的200目球型CeO2粉末，其中CeO2粉末含量分别为0 wt.%、

0.5 wt.%、1.0 wt.%、1.5 wt.%、2.0 wt.%和 2.5 wt.%。Ti4822合金是一种高性能

的钛合金，具有较高的比强度、良好的抗氧化性和耐腐蚀性。然而，其耐磨性仍

有待提升。通过在 Ti4822合金粉末中添加不同比例的 CeO2粉末，本研究旨在探

究 CeO2对涂层微观结构、硬度和摩擦磨损性能的影响。CeO2作为一种稀土氧化

物，具有高硬度、良好的化学稳定性和耐磨性，被视为改善合金涂层性能的潜在

添加剂。在制备熔覆粉末时，将 Ti4822合金粉末与相应比例的 CeO2粉末混合均

匀，确保 CeO2在 Ti4822合金粉末中的均匀分布。混合后的粉末经过立式行星球
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磨机(长沙天创 XQM-44，如图 2-3) 干燥处理，转速 180 r/min，球磨时间 5 h，

去除可能存在的水分，以保证激光熔覆过程的稳定性和涂层的质量，混合后的粉

末经过能谱测试（如图 2-2）结果表明元素分布均匀，说明粉末混合程度良好。

图 2-1 粉末的 SEM形貌图：(a) Nb粉；(b) Ti粉；(c) Al粉；(d) CeO2粉；(e) Cr粉

图 2-2 Ti4822-CeO2粉末的 EDS图

图 2-3 立式行星球磨机

2.2 实验制备工艺

2.2.1激光熔覆实验设备
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本研究采用同轴送粉的激光熔覆方法制备 Ti-4822-xCeO2（x = 0，0.5，1.0，

1.5，2.0 和 2.5 wt.%）合金涂层，选用尺寸为 100 mm × 100 mm × 8 mm的 TC4

作为基体，在实验前对基体进行抛光和酒精清洗以去除油污。采用配备有最大输

出为 8000 W光纤激光器（IPG 8000，Photonics，Long Island，NY，USA）的六

轴机器人（RS050 N，川崎，Osaka，Japan）进行激光熔覆实验（如图 2-4）。此

外，在激光熔覆过程中，首先对 TC4基材进行预热至 400 ℃，操作室内填充有

高纯氩气，以防止熔池金属氧化。激光熔覆的工艺参数为：激光功率 1300-1500 W，

扫描速度 4-6 mm/s，送粉速度 1.2 r/min，离焦量 40 mm，重叠率 50 %。

图 2-4激光熔覆设备: (a) 熔覆设备；(b) 送粉器；(c) 干燥箱

2.2.2激光熔覆工艺参数

影响激光熔覆涂层质量的因素有很多，其中工艺参数主要是激光功率、扫描

速度和光斑直径等影响熔覆层，由于光斑直径与激光头有关，基本固定，因此本

研究主要调整激光功率和扫描速度参数。

本课题为贴近实际生产情况，同时依据课题组之前的经验，将扫描速度与光

斑尺寸设定为固定值，其中扫描速度为 360 mm/min，光斑尺寸为 4 mm，通过改

变激光功率来找到最佳的工艺参数。以 Ti4822粉末为材料，选取不同的激光功

率：1300 W、1400 W、1500 W，扫描速度为 4 mm/s、5 mm/s、6 mm/s，观察熔

覆后的表面质量。

2.3 组织分析与表征

2.3.1 XRD衍射分析

为了研究涂层的组织性能，使用电火花数控切割机床 (DK7720) 对样块进

行试样切割，以间隙为 30的速度进行切割加工出大小为 15 mm×15 mm×8 mm的

待用试样。采用自动磨抛设备，将砂纸固定在飞轮盘上，使用压盘固定样块并轻

(a) (c)(b)
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轻压在转动的纱纸上进行抛光，在此期间持续滴加自来水提供降温效果。砂纸目

数依次增加，直至 2000目，样块表面打磨至光滑无明显划痕效果，最后使用酒

精擦拭并干燥样品。利用 X 衍射仪（德国布鲁克 D8 FOCUS 型）对抛光后的

表层物相组成进行分析，图 2-5 为 X 射线衍射仪图片。测试时设置最大管压为

40 KV， 最大管流为 3×10-3A，在 10 °~ 90 °范围内以 6 °/min的扫描速度连续扫

描模式下进行测量。将检测结果与 PDF 标准卡片进行比对，获得检测组织结构

类型等。

图 2-5 德国布鲁克 D8 FOCUS 型 X射线衍射仪

2.3.2 表面形貌及组织分析

表面形貌分析采用扫描电子显微镜的二次电子信号成像原理进行，通过检测

样品表面微观形貌实现表征。试样制备过程中依次进行高目数机械抛光和金相抛

光：首先保持单一抛光方向消除明显划痕，随后使用迈格仪器（苏州）有限公司

UniPOL 202D金相磨抛机（如图 2-6 a）配合试验级真丝丝绒抛光布进行精密抛

光，直至获得镜面表面。为显露金相组织，采用 Kroll腐蚀剂对试样进行 60-80

秒的化学腐蚀处理。最终采用日立 SEM8600型场发射扫描电镜（如图 2-6 b）和

莱州市蔚仪试验器械制造有限公司生产的三目正置金相显微镜（如图 2-6 c）对

试样表面进行检测，系统观测显微组织的演变特征。
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图 2-6 (a) 金相磨抛机；(b) SEM电子显微镜；(c) OM光学显微镜

2.3.3 硬度分析

硬度是表征材料软硬程度的一种重要手段，也是衡量材料力学性能最简单

直观的参数。本课题采用的是 TMVS-1 型数字显微硬度计（图 2-7所示），测

试前将样块进行抛光处理，然后在显微镜下选择表面平整无痕的地方进行检测。

设定 9.8 N (1 Kg/f) 为工作载荷，压头施加载荷后保载 15 s，然后手动测量压痕

对角线长度，通过对角线 D1、D2 值即可计算得出维氏硬度。每个样品测量 5 次，

最终结果取 5次的平均值。

图 2-7 维氏硬度仪
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2.3.4 摩擦磨损性能分析

评价材料耐磨性的重要手段是对材料进行摩擦磨损性能测试。本课题利用兰

州中科凯华公司生产的CFT-1型往复及旋转式摩擦磨损试验机（如图2-8 a所示），

对试样进行常温下的干滑摩擦磨损实验，测试前用砂纸对材料表面打磨平整。实

验采用直径为 4 mm的 GCr15钢球作为摩擦副，硬度为 780 HV，在 300 r/min 的

磨速下施加 40 N的法向载荷对样品进行 1800 s以及 600 s的摩擦磨损实验。通

过观察表面磨痕形态并利用仪器自带的表面轮廓仪测量钢珠与材料摩擦所产生

的磨痕轮廓，可以获得反映材料摩擦性能水平的摩擦系数值。此外，还可计算出

磨耗质量得出磨损率，并据此判断其摩擦性能优劣。对磨擦系数和磨耗体积进行

3次测试，最后结果取平均值。

为了准确评估材料的摩擦性能，为此还利用了中图仪器公司生产的

SuperView W1光学 3D表面轮廓仪（如图 2-8 b所示）来测量钢珠与材料摩擦所

产生的磨痕轮廓。3D轮廓仪能够高精度地捕捉并重建材料表面的三维形貌，从

而提供详细的磨痕形态信息。通过观察这些磨痕，可以直观地了解材料在摩擦过

程中的磨损情况。更重要的是，3D轮廓仪的测量数据还可以用于计算摩擦系数

值，这是反映材料摩擦性能水平的重要指标。同时还可以根据磨痕的形态和尺寸，

计算出磨耗体积，以评估材料受到的磨损程度。这些数据为判断材料的摩擦性能

优劣提供了有力的依据。

http://www.chotest.com/
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图 2-8 (a) CFT-1型摩擦磨损试验机；(b) SuperView W1光学 3D表面轮廓仪

2.4 第一性原理计算方法

2.4.1第一性原理计算概述

第一性原理计算（First-Principles Calculation）是材料计算科学的核心方法之

一，其基于量子力学基本理论，不依赖任何经验参数或假设，仅通过原子种类、

位置及基本物理常数，比如电子质量、普朗克常数等，即可预测材料的物理、化

学及电子性质。第一性原理的基本原理理论框架是以量子力学中的薛定谔方程为

基础，通过求解多粒子体系的电子波函数或电子密度，获得材料基态性质。第一

性原理计算为材料科学提供了从原子尺度理解物质性质的结果，尤其在新型功能

材料开发、能源存储与催化等领域具有不可替代的作用。随着算法优化与算力提

升，其应用边界正不断拓展，逐步实现从解释现象到精准设计的跨越。

http://www.chotest.com/
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2.4.2密度泛函理论

密度泛函理论（Density Functional Theory，DFT）是一种研究多电子体系电

子结构和物理性质的重要理论方法。它将多电子系统的总能量视为电子密度的函

数，通过最小化能量函数来求解系统的基态性质。这种方法极大地简化了计算过

程，使得在描述复杂量子体系时，只需处理电子密度这一三维变量，而非传统方

法中的高维波函数。DFT 在物理和化学领域有广泛应用，特别是在研究分子和

凝聚态的性质方面。它不仅可以用于研究分子的几何构型、分子轨道、电子密度

分布等性质，还可以预测化学反应的路径、中间体以及反应的势垒。此外，DFT

在材料设计、药物合成等领域也发挥着重要作用，随着现代科技与理论方法的不

断完善以及计算技术的进步，DFT的应用前景十分广阔。

DFT中的核心公式中 Hohenberg-Kohn和 Kohn-Sham做出了极大贡献。其中

Hohenberg-Kohn 定理有两个部分：第一定理指出基态电子密度唯一确定外势，

从而确定系统所有性质；第二定理提供了能量变分原理。然后是 Kohn-Sham方

程，它将多体问题转化为单电子近似，并引入交换关联泛函。此外，总能量表达

式也很重要，包括动能、库仑能、交换关联能等部分。

（1）Hohenberg-Kohn第一定理

基态电子密度  r 唯一确定外势场  ext r ，从而确定系统所有性质。

       00 0 0estE v r r dE r F     (2-1)

其中，  0F  是普适泛函（与 est 无关）。

（2）Hohenberg-Kohn第二定理

基态能量可通过电子密度泛函的变分极小化得到：

  0 0min
N

E E





 (2-2)

N为总电子数。

（3）Kohn-Sham方程

将多电子问题简化为单电子有效势下的薛定谔方程：

     
2

2

2 eff i i ir r r
m

  
 
    
 


ò (2-3)

其中有效势  eff r 包含：
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       eff est H XCr r r r      (2-4)

 H r ：Hartree势（电子间库伦相互作用）

   
H

r
r dr

r r






 (2-5)

 XC r ：交换关联式（源于交换关联泛函的泛函导数）

   
 

XC
XC

E
r

r
 




 (2-6)

总能量表达式；

       ( ) ( )s est o H XCE T v r r dr E E        (2-7)

 sT  表示无相互电子的动能；

 
2

2
1 2

N
s i ii

hT v
m

  


   (2-8)

 HE  表示 Hartree能；

 
'

'
'

1 ( ) ( )
2H

r rE drdr
r r

  
 (2-9)

 xcE  表示交换关联能。

（4）电子密度构造

通过 Kohn-Sham轨道  i r 计算：

    2
1

N

i
i

r r 


 (2-10)

广义梯度近似的方法（GGA）的计算公式如下：

        ,GGA
xc xcE r r r dr     ò (2-11)

DFT 通过将多体问题简化为单电子有效势问题，利用电子密度作为核心变

量，显著降低了计算复杂度。其精度依赖于交换关联泛函的选取，一般选择 GGA

的计算方式，这些交换关联泛函的选取是连接量子力学与材料模拟的桥梁。
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2.5本章小结

本章全面阐述了本研究的实验流程与方法体系，为后续实验数据的分析以及

结果的深入探讨奠定了坚实基础。实验中，选用了性能卓越的 TC4钛合金作为

基体材料，而熔覆粉末材料则由 Ti4822合金与不同配比的 CeO2混合制备，在借

助激光熔覆技术，实现对基体表面力学性能和耐磨性能的提升。

实验制备工艺部分详尽描述了激光熔覆实验设备的构成以及激光熔覆工艺

参数的精细优化。通过采用高精度的激光装置与送粉系统，并结合科学的工艺参

数配置，确保了激光熔覆过程的平稳进行以及涂层质量的可靠保障。在熔覆层的

组织分析与表征方面，介绍了包括 XRD衍射分析、表面形貌及组织观察、硬度

测试以及摩擦磨损性能测试等一系列方法。这些方法的应用，将全面揭示熔覆层

的化学成分、微观结构、力学性能以及耐磨性等关键信息。

此外，本章还深入介绍了第一性原理计算的基本原理与方法，尤其是密度泛

函理论的应用。通过第一性原理计算，能够从原子和电子层面深刻洞察熔覆层的

性能特征，为实验数据的科学解释以及性能的优化设计提供强有力的理论支撑。
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第 3章 Ti4822- xCe合金第一性原理研究

3.1引言

在材料科学的广阔领域中，高性能合金及其化合物的探索与研究一直是推动

技术创新与产业升级的重要驱动力。Ti-CeO2基合金，特别是 Ti4822-xCeO2，因

其卓越的物理特性和广泛的应用潜力，已成为近年来研究的热点。与此同时，钛

铝系化合物，如 TiAl、Ti3Al、TiAl2和 TiAl3，因其轻质、高强度、良好的抗氧化

性和高温稳定性，同样在航空航天、汽车制造及能源领域展现出巨大的应用前景。

为了深入理解这些材料的微观结构与宏观性能之间的复杂关系，第一性原理计算

作为一种强大的理论工具，提供了从原子尺度揭示材料本质特性的可能。本章聚

焦于 Ti4822-xCe合金及 TiAl、Ti3Al、TiAl2、TiAl3化合物的第一性原理计算，旨

在全面评估它们的弹性性能、态密度、能带结构、结构稳定性等关键物理性质。

这些性质不仅直接关联到材料的力学性能、电子结构、化学键特性以及相变行为，

而且为预测和优化材料的实际应用性能提供了坚实的理论基础。具体而言，弹性

性能的研究有助于理解材料在外部载荷下的响应机制，为结构设计和安全性评估

提供依据；态密度和能带结构的分析则揭示了材料的电子排布和能量分布特征，

为解释其物理和化学性质提供了深入的见解；结构稳定性的评估则对于材料在不

同环境条件下的应用可靠性至关重要。综上所述，本研究通过第一性原理计算，

旨在深入剖析Ti4822-xCe合金及Ti-Al系化合物的微观结构与物理性能之间的内

在联系，为材料设计、性能优化及实际应用提供科学的理论指导和技术支持，进

一步推动这些高性能材料在高科技领域的发展与应用。

3.2计算方法与建模

首先，构建了 Ti4822-Ce合金的原子模型，利用近似的（GGA-PBE）方法进

行体系优化计算，统一设置收敛标准为：能量 1.0×10-5 eV/atom，最大应力偏差

小于 0.05 Gpa，采用 BFGS算法，OTFG范数守恒赝势，平面截断能为 700 eV，

布里深渊区 K 点设置为 7×7×7，Nb、Cr 原子在低含量时 [78-79]，占据 TiAl 合

金中的 Ti 位点，即利用 VCA的建模方法对 Ti-4822-Ce分别建立建立 1×1×1的

体心立方晶胞时，只在 Ti原子中参杂 Cr、Nb、Ce元素，保证原子晶胞设计的
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合理性以及在计算过程的稳定性，如图 3-1所示。其中 Ce元素的摩尔浓度分别

为 0 wt.%、0.5 wt.%、1.0 wt.%、1.5 wt.%、2.0 wt.%、2.5 wt.%。

图 3-1 Ti-4822-xCe合金结构的原子建模

此外，本研究进一步探索了该合金与不同元素反应生成的四种化合物，分别

为 TiAl、Ti3Al、TiAl2、TiAl3的晶胞模型。这些模型不仅为理解合金的化学反应

性提供了基础，也为预测和优化其在实际应用中的性能提供了重要信息。原子模

型如图 3-2所示。

图 3-2 TiAl合金化合物模型图：(a) TiAl； (b) Ti3Al；(c) TiAl2；(d)TiAl3

3.3 结果与讨论

3.3.1 Ti4822-xCe体系的晶格常数、结合能和形成焓

经过计算，得到 Ti4822-xCe（0、0.5、1.0、1.5、2.0、2.5 wt.%）和 TiAl、

Ti3Al、TiAl2、TiAl3的晶格参数结果及其他模拟和实验数据列于表 3-1。计算出

的晶格常数误差不超过 5 %。通过计算结构的形成焓和结合能来评估合金的稳定

性和合金化能力。结合能是指将孤立原子组合成稳定晶体结构或者将晶体拆分为

无限远处孤立原子时所需要吸收或释放的能量。它体现了材料内部原子间的相互

吸引力和连接强度，是材料稳定性的重要指标。而形成焓则是指在标准状态下，
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由单质生成一摩尔某种纯物质时所释放出的能量。当合金体系的结合能和形成焓

的负值越大时，说明该结构越稳定。这两个参数的计算可以分别依据公式（3-1）

和（3-2）来进行。

1 atom atom atom atom atom
cho total Ti Ti Al Al Cr Cr Nb Nb Ce Ce

total

E E N E N E N E N E N E
E

             （3-1）

1 Ti Al Cr Nb Ce
f total Ti atom Al atom Cr atom Nb atom Ce atom

total

E E N E N E N E N E N E
E

             （3-2）

其中 choE 表示结合能， fE 表示形成焓， totalE 表示该结构的总能量， totalN 表示总

原子数， TiN 表示钛原子数， AlN 表示氯原子数， CrN 表示铬原子数， NbN 表示铌

原子数， CeN 表示铈原子数， atom
TiN 、 atom

AlN 、 atom
CrN 、 atom

NbN 、 atom
CeN 表示孤立 Ti、

Al、Cr、Nb、Ce原子释放的能量， Ti
atomE 、 Al

atomE 、 Cr
atomE 、 Nb

atomE 、 Ce
atomE 表示单个原

子在体系中所释放的能量。

图 3-3 为 Ti4822-xCe 合金形成能与结合能变化曲线图，由图可知 Ti4822-xCe

合金随着 Ce含量的增加，体系结合能能量逐渐降低，且数值均为负值，表明合金

的微观结构更加有序，原子排列更加紧密，从而提高了合金的稳定性。形成能的

降低则反映了合金在形成过程中释放的能量增加，即合金的形成变得更加容易，

这也进一步证明了合金的稳定性增强。

表 3-1 Ti4822-xCe系合金化合物和 TiAl系合金化合物的晶格参数

化合物 晶格常数

a(Å) b(Å) c(Å)
Ti4822 3.992 3.992 3.992

Ti4822-0.5Ce 3.998 3.998 3.998

Ti4822-1.0Ce 4.003 4.003 4.003
Ti4822-1.5Ce 4.009 4.009 4.009

Ti4822-2.0Ce 4.019 4.019 4.019
Ti4822-2.5Ce 4.026 4.026 4.026

TiAl 3.984 3.984 4.054

Ti3Al 5.760 5.760 4.659
TiAl2 6.420 6.420 4.012

TiAl3 3.999 3.999 3.999
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图 3-3 Ti4822-xCe 合金形成能与结合能变化曲线

3.3.2 Ti4822-xCe体系的弹性性质

为判断机械结构的稳定性，计算了立方相的 3 个独立弹性常数 11C 、 22C 、

44C ，以及六方相的 6 个独立弹性常数 11C 、 12C 、 13C 、 33C 、 44C 、 66C [80],计算

结果如表 2 所示。Ti3Al、TiAl2化合物和 TiAl、TiAl3的立方和六方晶系的 Born

力学稳定性条件分别如公式（3-3）到（3-6）所示 [81-82]：

11 22 33 44 55 660, 0, 0, 0, 0, 0C C C C C C      (3-3)

11 22 33 12 13 23 11 22 122( ) 0, 2 0C C C C C C C C C         (3-4)

11 33 13 22 33 232 0, 2 0C C C C C C      (3-5)

    2
11 11 12 44 11 12 33 130, 0, 0, 2 0C C C C C C C C       (3-6)

其中 11C 、 12C 、 13C 、 33C 、 44C 、 66C 、 22C 表示在结构中计算时不同结构下

的弹性常数。
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表 3-2 TiAl化合物的弹性常数 Cij（GPa）

根据该合金的体心立方结构以及其结构对称性，对于不同 Ce含量计算得出

11C 、 12C 和 44C 的具体数值。为了确保立方晶系合金的力学稳定性，必须满足

Born-Huang力学稳定性判据 [83-85]，该判据（式 3-5）要求：

11 12 0C C ＞ 、 11 122 0C C ＞ 、 44 0C ＞ （3-7）

由表 3-2得出的数据计算得到，本文 Ti-4822-xCe合金弹性常数均满足

Born-Huang力稳定性判据。所有的六方 Ti3Al、TiAl2化合物和 TiAl、TiAl3的单

晶弹性常数均满足上述稳定性判据，说明 Ti3Al、TiAl2化合物和 TiAl、TiAl3都

是力学稳定的。表 3-3 计算得到 TiAl 化合物的 B、G、E、B/G、 v、H，

从体弹性模量 B 剪切模量 G 来看，这些化合物均展现出较高的模量值，

表明它们具有良好的抵抗变形的能力。其中，TiAl 的 B 值最高 (113.207

GPa)，而 TiAl3 的 G 值虽然略低于其他化合物，但仍保持在较高水平

(61.849 GPa)。进一步计算得到的杨氏模量 E 也验证了这一点，所有化

合物的 E 值均超 150 GPa，其中 TiAl2 的 E 值最高 (167.144 GPa)，表明

其在受到拉伸或压缩时能够更有效地抵抗变形。TiAl 和 Ti3Al 的 B/G 比

值较高 (分别为 1.760和 1.744)，意味着这两种化合物具有较好的延展性。

相比之下，TiAl3 和 TiAl2 的 B/G 比值较低 (分别为 1.570 和 1.478)，表明

它们在某些条件下可能表现出更脆的特性。泊松比 v 反映了材料在受到

C11 C22 C33 C44 C55 C66 C12 C13 C23

Ce0 148.703 148.703 159.542 100.776 100.776 77.787 86.981 82.586 82.586

Ce0.5 151.385 151.385 162.214 101.240 101.240 79.416 88.858 83.488 83.488

Ce1.0 153.498 153.498 165.427 101.026 101.026 81.333 90.468 83.192 83.192

Ce1.5 154.203 154.202 160.28302 100.544 100.544 82.353 91.394 83.067 83.067

Ce2.0 156.843 156.843 159.083 97.178 97.178 80.170 93.780 82.079 82.079

Ce2.5 147.673 147.673 148.802 96.712 96.712 90.190 79.382 84.850 84.850

TiAl 157.352 157.352 165.46 106.087 106.087 78.7823 90.841 89.303 89.303

Ti3Al 191.431 191.431 230.03 62.658 62.658 57.424 76.584 59.255 59.255

TiAl3 161.863 161.863 161.863 72.722 72.722 72.722 64.764 64.764 64.764

TiAl2 178.306 169.384 160.537 88.528 84.303 76.435 62.415 66.972 70.739
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压缩时横向膨胀的程度。在本研究中，所有化合物的泊松比均小于 0.3，

这是金属和合金常见的泊松比范围。其中，TiAl2 的泊松比最低 (0.224)，

可能意味着它在受到压缩时横向膨胀的程度最小，这有助于保持材料的

尺寸稳定性。从计算结果中可以看出，随着 Ti-Al 化合物中 Al 含量的增

加 (从 TiAl 到 TiAl3 再到 TiAl2)，硬度呈现出先降低后增加的趋势。然而，

这种趋势并不是线性的，这可能与化合物的结构和物组成有关。在本研

究中，TiAl2 表现出最高的硬度值 (11.74 GPa)，TiAl2 合金的高硬度可能

是因为其金属键和共价键的共存有关。

表 3-3 合金化合物的体积模量 B、剪切模量 G、杨氏模量 E、普格比 B/G、泊松

比 v、硬度 H

B G E B/G v H(GPa)

TiAl 113.207 64.315 162.225 1.760 0.261 9.22

Ti3Al 111.351 63.851 160.814 1.744 0.259 9.27

TiAl3 97.130 61.849 153.059 1.570 0.237 10.21

TiAl2 100.918 68.280 167.144 1.478 0.224 11.74

在 Ti4822-xCe合金中（表 3-4），随着 Ce添加量的逐渐增加，合金的弹性

性能展现出一种先增后减的趋势，揭示了 Ce作为添加剂在优化合金性能方面的

复杂作用。具体而言，当 Ce添加量从 0 %增加至 1 %时，合金的体弹性模量 B、

剪切模量 G以及杨氏模量 E均达到了最大值，这表明适量的 Ce添加显著增强了

合金的刚度，使其更能抵抗外部变形。同时，硬度 H也在此添加量下达到峰值，

表明合金的局部压入变形能力得到了有效提升。这些性能的提升可能归因于 Ce

在合金中形成的强化相，它们与基体之间产生了强烈的相互作用，从而增强了合

金的整体性能。然而，当 Ce 添加量超过 1 %并继续增加时，虽然泊松比 v 和

Universal参数略有波动，但合金的 B、G、E和 H等关键力学性能均开始出现下

降趋势。这可能是因为过量的 Ce在合金中形成了不利的相结构，或者导致了相

之间的不均匀分布，进而影响了合金的力学性能。此外，过高的 Ce含量还可能

引发合金内部应力的增加，进一步降低了其整体性能。综上所述，适量的 Ce添

加（约 1 %）是优化 Ti4822合金涂层力学性能的关键。
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表 3-4 Ti4822-Cex 合金的体积模量 B、剪切模量 G、杨氏模量 E、泊松比 v、硬度 H、各向

异性系数

Ti4822-xCe B(GPa) G(GPa) E(GPa) V H(GPa) Universal

0 106.78519 61.97868 155.79469 0.25684 9.20572 1.38589

0.5 108.50267 62.8326 157.99931 0.2573 9.27136 1.35361

1 109.55995 63.7361 160.1523 0.25637 9.41445 1.29619

1.5 109.30281 63.30599 159.18561 0.25727 9.32244 1.33576

2 109.80773 62.4723 157.54066 0.26088 9.04965 1.21308

2.5 104.67505 61.61373 154.52284 0.25396 9.31496 1.517

图 3-4为对 Ti4822合金中添加不同含量 Ce（0-2.5 wt.%）后的各向异性图，

在模拟过程中，严格控制了变量，确保了实验结果的准确性和可靠性。模拟结果

显示，随着 Ce含量的逐渐增加，Ti4822合金的各向异性呈现出一种先增大后减

小的趋势。尽管在数值上，这种变化并非特别显著，但其背后的物理机制和影响

因素却值得深入探讨。首先，Ce元素的添加对 Ti4822合金的显微组织产生了微

妙的影响。稀土元素 Ce在合金中可能起到细化晶粒、改变相分布等作用，这些

变化都会直接或间接地影响到合金的各向异性。当 Ce含量较低时，其对合金显

微组织的影响可能尚未充分显现，因此各向异性的变化相对较小。然而，随着

Ce含量的增加，其对合金显微组织的影响逐渐增强，导致各向异性出现增大的

趋势。然而，当 Ce含量继续增加时，过多的 Ce元素可能会导致合金中出现一

些不利的相或组织，如析出相、偏聚区等。这些不利的相或组织会破坏合金的原

有结构，降低其力学性能，进而导致各向异性出现减小的趋势。此外，过多的

Ce元素还可能引起合金中其他元素的偏析或富集，进一步影响合金的各向异性。

这一细微的变化表明，即使添加少量的 Ce元素，也会对 Ti4822合金的显微组织

和力学性能产生一定的影响。这种影响虽然可能在宏观上表现得不明显，但在微

观层面上却对合金的性能产生了重要的调控作用。因此，我们需要更加深入地研

究 Ce元素在 Ti4822合金中的作用机制，探索其对合金各向异性的具体影响规律

和优化途径。综上所述，通过模拟分析揭示了 Ti4822 合金中添加不同含量 Ce

后的各向异性变化规律。这一发现为深入理解 Ce元素在 Ti4822合金中的作用机

制提供了有益的线索，也为进一步优化合金的性能提供了思路和参考，后续的实

验研究将继续探讨 Ce 元素对 Ti4822合金其他性能的影响，以及如何通过调整
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Ce含量来实现合金性能的最佳化。

图 3-4 Ce含量对 Ti4822 合金各向异性特征影响：(a) Ti4822; (b) Ti4822-0.5Ce;
(c) Ti4822-1.0Ce; (d) Ti4822-1.5Ce; (e) Ti4822-2.0Ce; (f) Ti4822-2.5Ce

3.3.3 Ti4822-xCe体系的电子特性

图 3-5为对 Ti4822合金中添加不同 Ce含量（0-2.5 wt.%）以及 TiAl化合物

的能带结构进行了模拟计算。能带图分析结果显示，随着 Ce含量的增加，Ti4822

合金的能带结构发生了微妙变化，但其整体金属性特征依然显著。TiAl化合物作

为 Ti4822合金中的主要组成相，其能带图呈现出典型的金属性特征，即导带与

价带之间存在明显的重叠，表明电子在能带间可以自由移动，这是金属导电性的

基础。进一步观察发现，Ce元素的添加对 TiAl化合物的能带结构产生了一定影

响，尽管这种影响在数值上并不显著。具体来说，随着 Ce含量的增加，TiAl化

合物的能带结构略有调整，但其整体金属性特征并未发生根本性改变。这表明

Ce元素在 Ti4822合金中可能主要起到调节合金显微结构、改善力学性能等作用，

而非直接改变其电子结构或金属性本质。通过能带图分析验证了 Ti4822合金及

TiAl化合物的金属性特征，并初步探讨了 Ce元素添加对合金能带结构的影响。

(a)
(b)

(f)(e)

(d)(c)
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这些发现为深入理解 Ti4822合金的电子结构特性及其与性能之间的关系提供了

重要依据，也为后续合金成分设计与性能优化提供了理论支持。

图 3-5 Ti4822-xCe和 Ti-Al金属间化合物的能带结构图：(a) Ti4822;
(b) Ti4822-0.5Ce；(c) Ti4822-1.0Ce；(d) Ti4822-1.5Ce；(e) Ti4822-2.0Ce；

(f) Ti4822-2.5Ce；(g) TiAl3；(h) TiAl2；(i) TiAl；(j) Ti3Al

图 3-6 表示 Ti4822-xCe 的电子态密度（DOS），通过分析总态密度与分态

密度的变化，发现随着 Ce元素含量的增加，合金的电子结构发生了微妙而有序

的调整。具体来说，在低能量区（能量约从-6~-2 eV），合金的总态密度主要呈

现出由 Ti和 Al原子的 d轨道电子态所贡献。这一区域的态密度随着 Ce含量的

增加变化不大，说明 Ce元素对合金低能量区，尤其是 Ti和 Al原子 d轨道电子

态的影响有限。

(b)(a)

(g)

(f)(e)(d)

(c)

(j)

(i)(h)
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在能量约为-2~-1 eV的区域，我们观察到总态密度出现了一定的变化。随着

Ce元素含量的增加，这一区域的态密度呈现出逐渐增高的趋势，尽管增长幅度

不大。深入分析发现，这一区域的态密度主要由 Ti和 Al原子的 p轨道电子态以

及 Ce原子的 f轨道电子态共同贡献。Ce元素的添加可能通过调节这些轨道电子

态之间的相互作用，从而对合金在这一能量范围内的电子态产生调制作用。

图 3-6 Ce含量对 Ti4822合金的总态密度与分波态密度影响：

(a) Ti4822；(b) Ti4822-0.5Ce；(c) Ti4822-1.0Ce；(d) Ti4822-1.5Ce；(e) Ti4822-2.0Ce；
(f)Ti4822-0.5Ce

在对 TiAl、Ti3Al、TiAl2、TiAl3的电子结构进行深入研究时，利用软件模拟

并绘制了这些化合物的电子态密度图（图 3-7）。总态密度图显示了这些化合物

在不同能量区间内电子态的总体分布情况，而分态密度图则进一步揭示了各原子

轨道对总态密度的具体贡献。从总态密度图中可以观察到，随着 Ti和 Al原子比

例的变化，费米能级附近的电子态密度呈现出显著的变化趋势。这些变化与化合

物的电子结构特性紧密相关，并对其物理和化学性质产生重要影响。在某些化合

(f)(e)(d)

(c)(b)(a)
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物中，费米能级穿过了高态密度区域，表明这些化合物可能具有良好的导电性能。

分态密度图则提供了更详细的信息。通过对比不同化合物的分态密度图，可以发

现 Ti的 d轨道和 Al的 p轨道对总态密度的贡献存在显著差异。这些差异不仅反

映了化合物中原子间的相互作用方式，还可能与其催化活性、机械性能物理化学

性质密切相关。特别值得注意的是，在 TiAl3化合物中，观察到了费米能级附近

态密度的显著下降，这可能与该化合物较低的强度和韧性有关。同时，通过分态

密度分析，还确定了导致这一变化的主要原子轨道贡献，为深入理解 TiAl3化合

物的电子结构特性提供了重要线索。

图 3-7 TiAl 金属间化合物的总态密度与分态密度：(a) TiAl; (b) Ti3Al ；(c)
TiAl2；(d) TiAl3

(a) (b)

(d)(c)
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3.4 本章小结

通过模拟计算分析了 Ti4822-xCe（x=0、0.5、1.0、1.5、2.0、2.5 wt.%）合

金以及 TiAl化合物的弹性性能、态密度、能带结构、结构稳定性等，得出以下

几种结论：

（1）Ti4822-xCe（x=0至 2.5 wt.%）体系的晶格常数、结合能和形成焓表明其

结构稳定。合金的弹性常数均满足 Born-Huang力学稳定性判据，说明 Ti4822-xCe

合金以及 Ti3Al、TiAl2、TiAl和 TiAl3化合物在力学上是稳定的。TiAl化合物具

有较高的体弹性模量 B和剪切模量 G，以及较高的杨氏模量 E，表明它们具有良

好的抵抗变形的能力。B/G比值显示 TiAl和 Ti3Al具有较好的延展性，而 TiAl3

和 TiAl2可能表现出更脆的特性。

（2）随着 Ce 含量的逐渐增加，Ti4822合金的各向异性呈现出先增大后减小

的趋势。Ce元素的添加对 Ti4822合金的显微组织产生微妙影响，可能细化晶粒、

改变相分布，进而影响合金的各向异性。过多的 Ce元素可能导致合金中出现不

利的相或组织，降低其力学性能，导致各向异性减小。

（3）Ti4822合金及 TiAl化合物的能带结构显示出典型的金属性特征，即导带

与价带之间存在明显的重叠。随着 Ce含量的增加，Ti4822合金的能带结构发生

微妙变化，但整体金属性特征未发生根本性改变。Ce元素的添加对 TiAl化合物

的能带结构有一定影响，主要通过调节 Ti和 Al原子的 p 轨道以及 Ce 原子的 f

轨道电子态之间的相互作用来调制合金的电子态。

（4）由态密度图可知在低能量区，Ce元素对合金总态密度的影响有限，主要

由 Ti和 Al原子的 d轨道电子态贡献。在能量约为-2~-1 eV的区域，随着 Ce含

量的增加，态密度逐渐增高，由 Ti和 Al原子的 p轨道以及 Ce原子的 f轨道共

同贡献。TiAl、Ti3Al、TiAl2、TiAl3化合物的电子态密度图显示，费米能级附近

的电子态密度随 Ti和 Al原子比例的变化而显著变化，可能影响其物理和化学性

质。TiAl3化合物中费米能级附近态密度的显著下降可能与其较低的强度和韧性

有关。
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第 4章 激光熔覆 Ti4822涂层工艺参数优化

4.1 Ti4822激光熔覆层的宏观质量

在前期的多次实验探索中，确定了激光熔覆 Ti4822合金涂层的部分关键工

艺参数及其范围，具体如表 4-1所示。由于激光功率的设置对熔覆效果至关重要，

功率过低会导致熔覆粉末熔化不充分，而功率过高则会引起粉末飞溅。同样，激

光扫描速度也需精确控制，速度过低会造成熔覆层周边区域过熔，速度过高则会

导致涂层与基体结合不牢。因此，通过之前多次试验，逐步调整激光功率和扫描

速度，依据相关实验数据和指标进行分析，最终确定了本次实验的最佳工艺参数

范围。基于此，将激光功率设定在 1300 W至 1500 W之间，激光扫描速度设定

在 4 mm/s至 6 mm/s之间，并在此范围内进行了多次试验，为后续 Ti4822-xCeO2

合金涂层的制备及其微观组织和性能研究奠定了基础。

表 4-1 激光熔覆工艺参数

计算参数 数值

光斑形状 圆形

光斑直径 4 mm

离焦量 1.2 mm

送粉方式 同轴送粉

保护气体 氩气

搭接率 40 %

预热温度 300 ℃

通过预调节激光功率与扫描速率，实验表明，当熔池呈现均匀流线型形貌且

粉末飞溅率低于 1.5 %时，可判定工艺参数处于优化区间。熔覆层制备后，采用

旋转钢丝刷清除表面氧化皮与残余粉末，经酒精清洗后观察宏观缺陷。如图 4-1a

所示，9组不同参数组合的熔覆层表面均呈现连续致密结构，未发现可见气孔或

裂纹，证明预设参数范围的有效性。使用电火花线切割机获取熔覆层横截面样品，

经机械打磨（400#-2000#砂纸）与抛光处理后，采用金相显微镜分析截面缺陷分

布并计算稀释率。如图 4-1b所示，稀释率 表征：如式 4-1所示：
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1

2
×100%A

A
  （4-1）

其中： 表示稀释率，A2表示熔覆层总截面积，A1表示基体熔化区面积。

图 4-1：(a) 激光熔覆层表面宏观形貌图；(b) 激光熔覆截面示意图

基于预实验结果，本研究针对 Ti4822合金激光熔覆工艺开展系统研究，设

定激光功率（1300 - 1500 W）与扫描速度（4-6 mm/s）的关键工艺窗口。如表 4-2

所示，该参数范围内熔覆层稀释率稳定在 8 %-25 %，且表面粗糙度 Ra＜10 μm，

表面成形质量满足连续致密性要求。通过对比分析，选定两组核心工艺组合进行

深度优化：

（1）固定扫描速度为 5 mm/s时，分别采用 1300 W、1400 W、1500 W梯度激光

功率；

（2）固定激光功率为 1400 W时，调整扫描速度为 4 mm/s、5 mm/s、6 mm/s。

此参数矩阵设计兼顾功率-速度交互作用对稀释率与缺陷控制的影响规律，为建

立 Ti4822合金熔覆工艺准则提供数据支撑。
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表 4-2 熔覆层工艺参数实验

激光功率(W) 扫描速度(mm/s) 送粉速度(r/min) 稀释率 表面成型

1300 4 1.0 12 % 成型良好

1300 5 1.0 15 % 成型良好

1300 6 1.0 23 % 成型良好

1400 4 1.0 13 % 成型良好

1400 5 1.0 8 % 成型良好

1400 6 1.0 17 % 成型良好

1500 4 1.0 16 % 表面缺陷

1500 5 1.0 18 % 表面缺陷

1500 6 1.0 25 % 表面发黑

4.2工艺参数对 Ti4822熔覆层物相的影响

图 4-2为不同工艺参数下 Ti4822合金熔覆层的 X射线衍射（XRD）图谱。

对比分析表明：TC4基材物相由密排六方结构（HCP）的α-Ti相与体心立方结构

（BCC）的 β-Ti 相组成，其中 α 相（101）晶面衍射峰强度显著高于 β 相（110），

表明α相为基体主导相；Ti4822熔覆层中 γ-TiAl相（面心立方，FCC）与 α₂-Ti₃Al

相（六方结构）为主相，其中 γ 相衍射峰强度占优（（111）晶面峰），说明其

为主导相，而α2相含量较低。当扫描速度为 5 mm/s 时，激光功率由 1300 W增

至 1500 W，γ-TiAl主峰（111）强度呈现下降趋势，表明功率升高可能抑制 γ 相

形成或促进亚稳相转变；固定激光功率为 1400 W时，扫描速度在 4-6 mm/s范围

内变化（图 4-3）未引起物相类型改变，γ-TiAl仍为唯一可检测主相，表明 Ti4822

合金物相组成对扫描速度的敏感性低于功率参数。所以 Ti4822熔覆层的物相结

构由 γ-TiAl与 α2-Ti3Al 双相构成，其相对含量受激光功率调控，而扫描速度主

要影响微观组织形貌而非相组成。
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图 4-2 不同激光功率下的 Ti4822合金涂层的 XRD图谱

图 4-3 不同扫描速度下的 Ti4822合金涂层的 XRD图谱
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4.3工艺参数对 Ti4822熔覆层显微组织的影响

4.3.1激光功率对熔覆层显微组织的影响

在扫描速度恒定（5 mm/s）条件下，激光功率从 1300 W增至 1500 W时，

Ti4822熔覆层的显微组织呈现显著演化规律：（1）当功率为 1300 W时，涂层

熔池相对较小，晶粒细致但连续性稍差，形成细密但非均匀的柱状晶结构，局部

区域出现微米级气孔及少量未熔颗粒（图 4-4 a），表明粉末未完全冶金结合；

（2）当功率为 1400 W时，涂层呈现出最为理想的状态：熔池形态清晰、大小

适中，晶粒结构均匀稳定，涂层与基体结合紧密无缺陷，且表面平整光滑、粗糙

度最低。形成均匀等轴晶与细层片状 γ-TiAl/α2-Ti3Al双相混合组织，界面结合致

密且无可见缺陷（图 4-4 b），符合 Hall-Petch关系下的强韧化需求。（3）当功

率为 1500 W时，熔池过大，导致晶粒粗化（图 4-4 c），涂层表面粗糙且可能出

现热影响区的不利变化。

实验结果表明，1400 W功率下适中的能量密度有效调控熔池热力学行为，

兼顾熔覆层致密化与晶粒细化，为 Ti4822合金激光熔覆工艺的优选参数。

图 4-4 不同激光功率时熔覆层微观结构：(a) 功率为 1300 W的熔覆层组织；

(b) 功率为 1400 W的熔覆层组织；(c) 功率为 1500 W的熔覆层组织

4.3.2激光扫描速度对熔覆层显微组织的影响

在激光功率恒定为 1400 W的条件下，扫描速度由 4 mm/s增至 6 mm/s时，

Ti4822熔覆层的显微组织呈现显著差异：（1）当扫描速度为 4 mm/s时：表面出

现粗糙度较高的情况，这是由于扫描速度过慢导致热量积累过多所致，显微组织

以粗大柱状晶为主，晶界处可见微裂纹，同时因熔池流动性增强，形成局部元素
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烧损；（图 4-5a）（2）当扫描速度为 5 mm/s时：形成均匀细小的等轴晶与层片

状 γ-TiAl和 α2-Ti3Al双相组织，界面结合致密且无显微裂纹（图 4-5b）；（3）

当扫描速度为 6 mm/s时：涂层可能出现熔池不完全闭合、连续性变差的问题，

影响了涂层的整体质量，伴随未熔颗粒及气孔，削弱涂层致密性（图 4-5c）。

实验表明，5 mm/s扫描速度下，适中的能量输入与冷却动力学条件有效平

衡了晶粒细化与缺陷抑制，使 Ti4822熔覆层获得最优综合性能，为最佳实验条

件。

图 4-5不同扫描速度下熔覆层组织：(a) 4 mm/s；(b) 5 mm/s：(c) 6 mm/s

4.4工艺参数对 Ti4822熔覆层的显微硬度的影响

4.4.1激光功率对熔覆层显微硬度的影响

实验测得 TC4钛合金基材平均硬度为 223.83 HV1.0，而激光熔覆 Ti4822合

金涂层的硬度显著提升至 571.03 - 597.97 HV1.0（图 4-6），大约是是基材的 2.67

倍。在扫描速度为 5 mm/s条件下，Ti4822熔覆层的显微硬度随激光功率升高呈

先升高后降低趋势：1300 W 到 1400 W时，硬度从 571.03 HV1.0显著提升至 597.97

HV1.0，增幅 4.7 %；1400 W 到 1500 W时，硬度回落至 572.87 HV1.0，降幅 4.2%，

略高于 1300 W水平。在此实验的基础上，最优功率为 1400 W时硬度达到峰值，

表明此功率下熔覆层获得最佳强化效果，功率过高或过低均导致硬度下降，存在

明确的工艺参数临界值。
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图 4-6不同激光功率下的 Ti4822合金涂层的平均硬度值

4.4.2激光扫描速度对熔覆层显微硬度的影响

实验结果表明，当激光功率为 1500 W时，Ti4822熔覆层显微硬度随扫描速

度变化呈现先升高后先显著升高后小幅下降趋势（图 4-7），当扫描速度从 4 mm/s

到 5 mm/s时，硬度从 564.03 HV1.0 提升至 597.97 HV1.0；当扫描速度从 5 mm/s

到 6 mm/s时，硬度回落至 569.53 HV1.0。即最优参数为扫描速度为 5 mm/s ，

硬度达到峰值 598 HV1.0；速度低于或高于 5 mm/s均导致硬度下降，表明扫描速

度为 5 mm/s时为最佳工艺参数。

图 4-7不同扫描速度下的 Ti4822合金涂层的平均硬度值

4.5工艺参数对 Ti4822熔覆层耐磨性的影响

4.5.1激光功率对熔覆层耐磨性的影响
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在扫描速度固定为 5 mm/s条件下，Ti4822熔覆层的摩擦系数与磨损量随激

光功率变化表明，如图 4-8（a-d），摩擦系数随功率升高呈先降后升的趋势，当

激光功率从 1300 W 到 1400 W时，摩擦系数从 0.62降至 0.59，降低 4.8 %；当

激光功率从 1400 W 到 1500 W时，摩擦系数回升至 0.61，增加 3.4 %。结果表

明功率为 1400 W时摩擦系数最低（0.59），较基材降低 10.6 %，表明此功率下

涂层表面耐磨性能最佳。

图 4-8不同激光功率下的熔覆层的摩擦系数：(a) TC4基材；(b) 4mm/s；
(c) 5mm/s；(d) 6mm/s

从图中（图 4-9）还可以看出磨损量随功率升高呈先降后升趋势：当激光功

率从 1300 W 到 1400 W时，磨损量从 1.23 mg降至 1.16 mg，降幅 5.7 %；当激

光功率从 1400 W 到 1500 W时，磨损量增至 1.53 mg，增幅 31.9 %，但仍优于

基材。即功率为 1400 W时磨损量最低（1.16 mg），较基材减少 44.2 %，耐磨性

显著提升。
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图 4-9不同激光功率下的熔覆层的磨损量

4.5.2激光扫描速度对熔覆层耐磨性的影响

在激光功率固定为 1500 W条件下，Ti4822熔覆层的摩擦系数与磨损量随扫

描速度变化表明，如图 4-10（a-d），摩擦系数变化先降后升：扫描速度从 4 mm/s

增至 5 mm/s时，摩擦系数从 0.63降至 0.59，降幅 6.3 %；速度继续增至 6 mm/s

时，摩擦系数回升至 0.61，增幅 3.4 %；结果表明扫描速度为 5 mm/s时摩擦系数

最低（0.59），较基材降低 10.6 %，表明此速度下表面耐磨性能最佳。

图 4-10 不同扫描速度下的熔覆层的摩擦系数：(a) TC4基材；(b) 1300W；

(c) 1400W；(d) 1600W
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磨损量随速度增加呈先显著降低后小幅上升趋势（图 4-11）,当扫描速度从 4

mm/s 升至 5 mm/s时，磨损量从 1.36 mg降至 1.16 mg，降幅 14.7 %；当扫描速

度从 5 mm/s 升至 6 mm/s时，磨损量微增至 1.25 mg，增幅 7.8%，，但仍低于 4

mm/s水平即最优参数为 5 mm/s时磨损量最低（1.16 mg），较基材减少 44.2 %，

耐磨性提升显著。

图 4-11 不同扫描速度下的熔覆层的磨损量

4.6本章小结

通过系统研究激光功率与扫描速度对 Ti4822合金熔覆层性能的影响规律，

结合表面形貌、稀释率、物相组织、显微硬度及摩擦磨损分析，确定 1500 W激

光功率，5 mm/s扫描速度为最优工艺参数组合，其原因如下：

（1）熔覆层呈现连续均匀的鱼鳞状纹路，表面粗糙度，无宏观裂纹与气孔；

稀释率，基体熔化区与熔覆层界面冶金结合致密，兼顾强结合与低热影响。

（2） 物相组织主相组成：γ-TiAl与α2-Ti3Al双相共存，快速凝固抑制 β-Ti

相生成；等轴晶平均尺寸约为 10 μm，层片间距约为 0.5 μm，晶界密度高，位错

运动受阻显著。显微硬度达 597.97 HV1.0（基材 223.83 HV1.0），较基材提升 167 %；

细晶强化、金属间化合物强化和固溶强化协同作用。

（3）与 TC4基材（摩擦系数 0.66，磨损量 2.08 mg）相比，表面改性材料

展现出显著改善的摩擦学性能：摩擦系数降低至 0.60，磨损量减少至 1.16 mg。

其摩擦行为改善主要源于 Al2O3/TiO2复合氧化膜的协同作用，致密氧化膜阻隔了

基体金属间的直接接触，通过提升表面化学稳定性显著降低粘着倾向，抑制了界

面原子扩散和材料转移现象。
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第 5章 Ti4822-xCeO2合金涂层组织及摩擦磨损性能的研究

5.1引言

基于第三章和第四章对 Ti4822合金涂层的制备工艺优化及第一性原理计算

研究，研究了晶体结构、弹性性能、电子态密度等关键特性，本章采用激光熔覆

技术制备了 Ti4822基复合涂层，重点探究 CeO2掺杂量对 Ti4822-xCeO2熔覆层

微观组织演变、物相构成及摩擦学行为的影响机制。涂层成分设计如表 5-1所示，

系统对比分析不同 CeO2含量对熔覆层结构与性能的调控规律。

表 5-1 Ti4822- xCeO2的化学成分配比(at. %)

Alloy Ti Al Cr Nb CeO2

0CeO2 48 48 2 2 0

0.5CeO2 47.5 48 2 2 0.5

1.0CeO2 47 48 2 2 1.0

1.5CeO2 46.5 48 2 2 1.5

2.0CeO2 46 48 2 2 2.0

2.5CeO2 45.5 48 2 2 2.5

5.2 Ti4822-xCeO2合金涂层的物相分析

图 5-1 表示含有不同 Ce 含量的 TiAl 合金 XRD 图谱，结果表明其全部由

γ-TiAl、α2-Ti3Al、α-Ti、β-Ti 以及 CeO2四种相组成，其中合金主要是由 TiAl

和 Ti3Al组成，α-Ti和 β-Ti相含量较少，在 70 °附近有 β-Ti 相的峰，随 Ce 含

量的增加峰值在降低，表明 β-Ti相的晶粒尺寸变小。衍射峰的宽化可以由晶粒

细化引起，这是由于小晶粒导致 X 射线衍射峰的宽化，而晶粒尺寸的减小通常

会导致衍射峰强度的降低。图中在 2θ为 28.5 °出现 CeO2相结构，且随着 CeO2

含量的增加峰值增加，CeO2相的存在会影响合金的硬度和耐磨性。
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图 5-1 不同 CeO2含量的 Ti4822 合金 X 射线衍射图谱

图 5-2 为光学显微镜（OM）对激光熔覆 Ti4822 合金涂层在不同 CeO2添

加量下的微观组织图。由图可知，合金涂层主要由α-Ti、β-Ti、TiAl 和 Ti3Al

相组成，在无 CeO2添加（0 %）时，晶粒较大且分布不均。随着 CeO2含量的

增加至 0.5 %和 1.0 %，可以观察到明显的晶粒细化现象，晶粒尺寸显著减小

且形态趋于等轴化，显示出更高的组织均匀性。这些金属间化合物的出现与

CeO2的细化作用密切相关，它促进了晶粒的细化并改变了相的平衡，使得 TiAl

和 Ti3Al 相在涂层中稳定存在。特别地，在 1.0 % CeO2含量下，涂层的微观组

织为最优，α-Ti、β-Ti、TiAl 和 Ti3Al 相分布均匀且晶粒细小，这种组织特征

有利于提升涂层的硬度、耐磨性和抗腐蚀性能。然而，当 CeO2含量进一步增

加至 1.5 %、2.0 %及 2.5 %时，虽然晶粒细化作用仍然显著，但过多的 CeO2

可能促进了 TiAl 和 Ti3Al 相的过度析出，导致这些相在某些区域聚集形成大

尺寸的化合物。这种不均匀的相分布不仅可能降低涂层的力学性能，还可能

增加孔隙率和裂纹敏感性[28]。此外，过量的 CeO2还可能对α-Ti 和β-Ti 相的稳

定性产生影响，导致相界模糊或相变的发生，进一步影响涂层的整体性能。
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在激光熔覆 Ti4822 合金涂层中，CeO2的添加量对涂层的微观组织具有重要影

响。为了获得最佳的微观结构和性能表现，CeO2的添加量应精确控制在 1.0 %

左右，以平衡各相的分布和晶粒的细化程度。

图5-2 Ti4822-xCeO2合金微观组织(OM)：(a) Ti4822；(b) Ti4822-0.5CeO2；(c) Ti4822-1.0CeO2；

(d) Ti4822-1.5CeO2；(e) Ti4822-2.0CeO2；(f) Ti4822-2.5CeO2

在 Ti4822- xCeO2（0、0.5、1.0、1.5、2.0、2.5 wt.%）合金的 SEM 图片

（图 5-3）中，可以预期观察到以下组织特征：对于未添加 CeO2的 Ti4822 合

金（0 %），其组织可能呈现为典型的钛合金显微结构，包括等轴或柱状的α-Ti

基体晶粒，以及可能存在的 β-Ti 相或其他析出相。随着 CeO2含量的逐渐增

加（0.5 %、1.0 %），合金的组织开始发生变化。由于 CeO2的加入，会促进

形核并阻碍晶粒长大，因此可以观察到晶粒逐渐细化，等轴晶粒的数量增多，

晶界变得更加清晰。此外，还在晶界或晶内观察到细小的 CeO2颗粒或富含 Ce

的析出相。当 CeO2含量进一步增加（1.5 %、2.0 %），合金的组织细化趋势

可能更加明显，晶粒尺寸继续减小，且分布更加均匀。此时，CeO2颗粒或富
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含 Ce的析出相的数量和尺寸也可能增加，它们在合金中的作用可能更加显著，

对合金的性能产生更大影响。然而，当 CeO2 含量过高时（2.5 %），可能会

导致组织中出现一些不利的变化。过量的 CeO2可能无法完全溶解在合金基体

中，而是以较大的颗粒或团聚体的形式存在，这可能导致组织不均匀性增加。

此外，过高的 CeO2含量还可能引起合金的脆性增加或其他力学性能下降。总

的来说，随着 CeO2含量的增加，Ti4822-xCeO2合金的组织会发生一系列变化，

包括晶粒细化、CeO2颗粒或富含 Ce 的析出相的出现和增多等，这些组织变化

将对合金的性能产生重要影响。

图 5-3 Ti4822-xCeO2合金微观组织(SEM)：(a) Ti4822；(b) Ti4822-0.5CeO2；(c) Ti4822-1.0CeO2；

(d) Ti4822-1.5CeO2；(e) Ti4822-2.0CeO2；(f) Ti4822-2.5CeO2

5.3 Ti4822-xCeO2合金涂层的硬度分析

图 5-4 表示模拟和实验得出的硬度结果，针对 Ti4822 合金添加了不同含

量的 CeO2，发现当 CeO2含量为 1.0 %时硬度最大，为 727.67 HV。Ce 作为稀

土元素，通常能够通过净化晶界、改变第二相的分布和形态以及影响晶粒长
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大机制等途径来提高材料的力学性能。此外，显微硬度主要取决于材料的化

学成分与显微组织，快速凝固形成的组织形态主要取决于温度梯度与凝固速

率以及它们的比值。Ce元素的添加影响了 Ti4822合金的化学成分和微观组织，

从而改变了硬度。当 CeO2含量达到 1.0 %时，形成了最优化的微观结构，从

而硬度最大，相对于模拟算出的数据变化趋势相对应。

图 5-4 不同 Ce 含量的 Ti4822 合金计算和实验硬度图

5.4 Ti4822-xCeO2合金涂层的摩擦磨损性能分析

图 5-5 表示不同 Ce 含量的 Ti4822 合金摩擦磨损系数曲线，从图中可以发

现不含 Ce 元素时合金摩擦系数为 0.6，在添加 Ce 元素后摩擦系数均降低，磨

损量（如图 5-6）分别为 3.6 mg、2.5 mg、1.9 mg、2.6 mg、3.3 mg、2.8 mg。

当摩尔比从 x = 0 增加至 x = 2.5 时，摩擦系数出现最低值为 1.9 mg，而摩

擦系数相比 Ce0 涂层，减少了 2.18 mg。这主要是由于硬度的提高往往能够提

升涂层的耐磨性，Ce1.0时涂层的硬度值最高，且涂层中 TiAl 和 Ti3Al 金属

间化合物的强化作用提高了涂层表面的耐磨性，而且 CeO2作为一种稀土氧化

物，具有优异的润滑性能。在摩擦过程中，CeO2在 TiAl 合金表面形成一层均

匀的保护膜，这层膜能够减少接触表面的直接接触，从而降低摩擦系数，CeO2

的添加改变了 TiAl 合金的微观结构，晶粒尺寸、相组成等，XRD 图谱显示合

金主要由γ-TiAl、α2-Ti3Al、α-Ti、β-Ti 以及 CeO2四种相组成。这些相的存在
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及其相对含量的变化可以影响材料的摩擦磨损性能。在 Ce 含量在 1.0 时摩擦

系数为 0.43（图 5-5b），摩擦系数最低，这与前面的硬度实验结果相对应，

显著提高了 Ti4822 合金的力学性能。

图 5-5 Ti4822-CeO2合金的摩擦系数曲线：(a) Ti4822；(b) Ti4822-0.5CeO2；

(c) Ti4822-1.0CeO2；(d) Ti4822-1.5CeO2；(e) Ti4822-2.0CeO2；(f) Ti4822-2.5CeO2



安徽工程大学硕士学位论文

49

图 5-6 不同 Ce 含量的 Ti4822 合金的磨损量

5.5 Ti4822-xCeO2合金涂层三维形貌分析

图 5-7 (a-f) 为 Ti4822-Cex涂层磨损表面的三维轮廓地形图，从图中可以看

出磨损深度和磨痕宽度随着 CeO2含量的增加先减小后增加。Ce1.0 涂层的最大磨

痕宽度和深度值最低，分别为 920 μm、27.3467 μm，耐磨性相对最佳。表 5-2表

示合金涂层 Ra（算术平均粗糙度）、Rq（均方根粗糙度）、最大高度和顶底

面积。Ra 和 Rq 这两个参数反映了表面的微观不平度。Ra 较低可能意味着表

面较为平滑，而 Rq 与 Ra 的比较可以揭示表面粗糙度的分布特性。在 CeO2

含量为 1.0 时，Ra 和 Rq 的值分别为 0.5764、0.7743，相对于其他几组有着较

好的耐磨性，更加平滑的表面，表明在 CeO2含量为 1.0 时可以更好的减少摩

擦和磨损。Rz 表示在一定取样长度内，表面最高点和最低点之间的距离。较

大的 Rz 值可能意味着存在较大的磨损凹坑或凸起，这可能会增加表面的磨损

速率。随着 CeO2含量的增加，Ce1.0时最小，为 0.2214；Ce1.5时最大，为 1.0922，

同样表明 CeO2含量为 1.0 时耐磨性最好。顶底面积的大小可以反映磨损过程

中材料损失的程度，较大的顶底面积可能意味着在磨损过程中有更多的材料

被移除，导致较差的耐磨性能。表中同样显示 Ce1.0时耐磨性最好，Ce1.5时耐

磨性最差。
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表 5-2 不同 Ce 含量的 Ti4822 合金摩擦磨损后的 Ra、Rq、最大高低、顶点面积

CeO2含量

/wt% Ra/μm Rq/μm 最大高度/μm 顶点面积/μm2

0 0.6716 1.0840 0.1513 0.3267
0.5 0.6482 0.8566 0.2359 0.5402
1 0.5764 0.7743 0.2214 0.2881
1.5 0.5083 3.1212 1.0922 2.3767
2 0.5083 0.6783 0.3728 0.7273
2.5 0.5777 0.7767 0.2288 0.4198

图 5-7 Ti4822-xCeO2涂层磨损表面的三维轮廓地形图：

(a) Ti4822；(b)Ti4822-0.5CeO2；(c) Ti4822-1.0CeO2；(d) Ti4822-1.5CeO2；(e) Ti4822-2.0CeO2；

(f) Ti4822-2.5CeO2
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5.6 Ti4822-xCeO2合金涂层摩擦磨损后的形貌分析

图 5-8 表示 Ti4822 合金涂层中添加不同比例 CeO₂（从 0 到 2.5 %）后的

扫描电子显微镜（SEM）图像，从图中观察到 Ce 含量为 1.0 %的涂层展现出

最优异的耐磨性能。该涂层磨损痕迹相对较少且浅，磨损后的涂层表面存在

大量细微的磨粒磨损，均匀分布着微小凹坑和划痕，这表明涂层在抵抗外界

磨粒冲击方面表现出色。同时，涂层存在一定程度的黏着磨损迹象，表现为

局部区域的轻微材料剥离，但其影响较小。这种耐磨性的显著提升，是由于

CeO₂在 1.0 %含量时，涂层的硬度得到了提升，同时涂层表面的微观结构得到

改善，减少了材料间的黏附倾向，从而实现了磨粒磨损与黏着磨损之间的良

好平衡。当 CeO₂含量为 0.5 %时，虽然 CeO₂的添加已经开始对涂层产生积极

影响，相对于没有添加 CeO2时提高了硬度等，但这些效应尚未完全发挥。因

此，与无添加或低含量相比，涂层的耐磨性有所提升，但仍未达到最佳状态。

SEM 图像可能显示磨损痕迹有所减少，但仍可见一定数量的磨粒磨损和黏着

磨损特征，表明涂层的耐磨性仍有提升空间。相反，当 CeO₂含量高于 1.0 %

时，涂层的耐磨性不再单调提升，甚至出现下降。这主要是因为过量的 CeO₂

可能引发一系列负面影响。一方面，高含量的 CeO₂可能导致涂层内部出现相

变或析出物，这些变化会破坏涂层的均匀性和稳定性，从而降低其耐磨性。

另一方面，过量的 CeO₂还可能使涂层变得过于硬脆，容易在磨损过程中产生

裂纹和剥落。SEM 图像中可能观察到更明显的裂纹、块状或片状剥落区以及

不均匀的微观结构，这些都是耐磨性下降的表现。
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图 5-8 Ti4822 合金涂层中添加不同比例 CeO2元素摩擦磨损后的形貌图：

(a) Ti4822；(b)Ti4822-0.5CeO2；(c) Ti4822-1.0CeO2；(d) Ti4822-1.5CeO2；(e) Ti4822-2.0CeO2；

(f) Ti4822-2.5CeO2

5.7本章小结

采用激光熔覆技术制备 Ti-xCeO2 (x=0、0.5、1.0、1.5、2.0、2.5 wt.%)合金

涂层。通过维氏硬度仪、XRD、光学显微镜、摩擦磨损试验机、3D轮廓仪、扫

描电镜分析实验，研究了 CeO2含量对涂层显微组织、耐磨性、力学性能的影响，

研究结果如下：

（1）Ti4822-xCeO2合金的 XRD图谱表明，合金主要由γ-TiAl、α2-Ti3Al、

α-Ti、β-Ti以及 CeO2四种相组成，其中 TiAl和 Ti3Al相占主导地位，α-Ti和β-Ti

相含量较少。随着 Ce含量的增加，β-Ti相的晶粒尺寸变小，衍射峰宽化，表明

晶粒发生细化。
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（2）光学显微镜（OM）观察结果显示，激光熔覆 Ti4822合金涂层的微观

组织随 CeO2添加量的变化而显著变化。当 CeO2含量为 1.0 %时，涂层获得最优

的微观组织，α-Ti、β-Ti、TiAl和 Ti3Al相分布均匀且晶粒细小，有利于提升涂

层的硬度、耐磨性和抗腐蚀性能。

（3）过量的 CeO2添加（如 1.5 %、2.0 %、2.5 %）可能导致 TiAl和 Ti3Al

相的过度析出，形成大尺寸的化合物，降低涂层的力学性能，并增加孔隙率和裂

纹敏感性。同时，过量的 CeO2还可能影响 α-Ti 和 β-Ti相的稳定性，导致相界

模糊或相变的发生。

（4）硬度测试结果表明，当 CeO2含量为 1.0 %时，Ti4822合金的硬度达到

最大值 727.67 HV。Ce元素的添加通过净化晶界、改变第二相的分布和形态以及

影响晶粒长大机制等途径提高了材料的力学性能，形成了最优化的微观结构，从

而获得了最大的硬度值。

（5） 随着 Ce 元素的添加，合金涂层的摩擦系数显著降低，且在 Ce 含

量为 1.0 %时达到最低值，相比未添加 Ce 的涂层减少了 2.18 mg，同时磨损量

也达到最小值 1.9 mg。硬度的提高是涂层耐磨性提升的主要原因之一。在 Ce

含量为 1.0 %时，涂层的硬度值最高，且 TiAl 和 Ti3Al 金属间化合物的强化作

用进一步提高了涂层表面的耐磨性。此外，CeO2作为一种稀土氧化物，具有

优异的润滑性能，能在摩擦过程中形成保护膜，减少接触表面的直接接触，

从而降低摩擦系数。

（6）通过三维轮廓地形图和表面粗糙度参数的分析，发现 Ce含量为 1.0 %

的涂层具有最小的磨痕宽度、深度以及较低的表面粗糙度（Ra 和 Rq），表明

其表面更为平滑，能更好地减少摩擦和磨损。

（7）扫描电子显微镜（SEM）图像显示，Ce 含量为 1.0 %的涂层展现出

最优异的耐磨性能，磨损痕迹相对较少且浅，主要表现为细微的磨粒磨损，

且存在一定程度的黏着磨损迹象，但其影响较小。这表明涂层在抵抗外界磨

粒冲击和减少材料间黏附倾向方面表现出色。当 CeO2含量低于或高于 1.0 %

时，涂层的耐磨性均有所下降。低含量时，CeO2的积极影响尚未完全发挥；

高含量时，过量的 CeO2可能引发相变、析出物或使涂层变得过于硬脆，从而

降低其耐磨性。因此，CeO2含量的优化对于提高 Ti4822 合金涂层的摩擦磨损

性能至关重要。
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第 6章 结论与展望

6.1结论

本研究运用第一性原理密度泛函理论，对 Ti4822-xCeO2合金体系及其可能

形成的化合物进行了预测性计算。计算涵盖了晶格常数、能量状态、力学特性、

各向异性行为以及态密度等多个方面的深入分析。随后，探究了不同工艺参数对

Ti4822合金的影响，通过激光熔覆技术成功制备了 Ti4822-xCeO2合金，并对其

微观组织结构的变化、硬度性能以及摩擦磨损行为等进行了系统的实验测试。最

终，本研究得出了以下结论：

（1）Ti4822-xCe（x=0-2.5 wt.%）合金体系结构稳定，力学性能良好。具

体表现为：晶格常数、结合能和形成焓表明结构稳定；弹性常数满足力学稳

定性判据；TiAl 化合物具有较高的弹性模量和杨氏模量，抵抗变形能力强；

B/G 比值显示 TiAl 和 Ti3Al 延展性较好，而 TiAl3和 TiAl2可能更脆。随着 Ce

含量增加，合金各向异性先增大后减小，过多的 Ce 会导致力学性能下降。

（2）Ti4822 合金及 TiAl 化合物的能带结构具有金属性特征。Ce 元素添

加对能带结构有微妙影响，但未改变金属性特征。态密度分析显示，低能量

区主要由 Ti 和 Al 原子的 d 轨道电子态贡献；特定能量区域态密度随 Ce 含量

增加而增高，由 Ti、Al 的 p 轨道和 Ce 的 f 轨道共同贡献；TiAl 化合物费米能

级附近态密度随 Ti 和 Al 原子比例变化，可能影响其物理和化学性质；TiAl3

化合物费米能级附近态密度显著下降，可能与其强度和韧性较低有关。

（3）Ti4822-xCeO2合金的 XRD 图谱和 OM 观察结果显示，合金主要由

γ-TiAl、α2-Ti3Al、α-Ti、β-Ti 和 CeO2四种相组成，其中 TiAl 和 Ti3Al 相占主

导。随着 Ce 含量增加，β-Ti 相晶粒细化。当 CeO2含量为 1.0 %时，激光熔覆

涂层获得最优微观组织，各相分布均匀且晶粒细小，有利于提升涂层性能。

（4）在 TC4 合金表面制备 Ti4822 合金防护涂层，研究了激光功率和扫

描速度对涂层质量的影响。工艺优化结果表明，当激光功率为 1400 W，扫描

速度为 5 mm/s，搭接率为 50 %时可获得较好的涂层表面质量，涂层与基体属

于冶金结合，没有裂纹和孔洞，激光功率过大或扫描速度过快均会导致涂层

表面形成质量缺陷。
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（5）硬度测试结果表明，CeO2含量为 1.0 %时，Ti4822 合金硬度达到最

大值 727.67 HV。Ce 元素的添加通过净化晶界、改变第二相分布和形态以及

影响晶粒长大机制等途径，形成了最优化的微观结构，从而提高了材料的力

学性能并获得了最大硬度值。过量的 CeO2添加则会导致相过度析出、大尺寸

化合物形成、力学性能降低以及孔隙率和裂纹敏感性增加。

（6）随着 Ce 元素的添加，Ti4822 合金涂层的摩擦系数和磨损量显著降

低，在 Ce 含量为 1.0 %时达到最小值。硬度的提高和 TiAl、Ti3Al 金属间化合

物的强化作用是涂层耐磨性提升的主要原因。此外，CeO2的润滑性能在摩擦

过程中形成保护膜，减少了接触表面的直接接触，从而降低了摩擦系数。

（7）三维轮廓地形图和表面粗糙度参数分析，以及 SEM 图像显示，CeO2

含量为 1.0 %的涂层具有最小的磨痕宽度、深度、较低的表面粗糙度和最优异

的耐磨性能。磨损痕迹相对较少且浅，主要表现为细微的磨粒磨损。CeO2含

量的优化对于提高涂层的摩擦磨损性能至关重要，过量或不足的 CeO2含量均

会降低涂层的耐磨性。

6.2展望

基于本研究运用第一性原理密度泛函理论对 Ti4822-xCe 合金体系及其可

能形成的化合物所进行的深入预测性计算，以及通过激光熔覆技术成功制备

合金并进行的系统实验测试，未来研究可进一步拓展和深化以下几个方面：

（1）理论计算方面：可继续优化计算模型，提高计算精度，进一步探索

合金体系在不同条件下的相稳定性、电子结构以及更多力学和物理性质的预

测，为实验研究提供更全面的理论指导。

（2）实验制备方面：可探索其他先进的制备技术，如 3D 打印等，以制

备具有更复杂形状和更高性能的合金件。可进一步深入研究合金的硬度、摩

擦磨损行为以及其他相关性能，如耐腐蚀性、高温稳定性等，以全面评估合

金的应用潜力。
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