
39ISSN 2415-8445 СОВРЕМЕННАЯ ЭЛЕКТРОМЕТАЛЛУРГИЯ, № 3 (131), 2018

ОБЩИЕ ВОПРОСЫ МЕТАЛЛУРГИИ

                                                        

                                                                                                                                                                                                    
УДК 669.187.2.001.1 DOI: http://dx.doi.org/10.15407/sem2018.03.06

рАСЧЕТ рАВНОВЕСНых ДИАГрАММ СОСТОЯНИЯ 
И ФАзОВых ПрЕВрАЩЕНИй 

ТИТАНОВых СПЛАВОВ СИСТЕМы ТИТАН–АЛЮМИНИй*

Г. М. Григоренко, В. А. Костин, С. Г. Григоренко
Институт электросварки им. Е. О. Патона НАН Украины. 

03150, г. Киев, ул. Казимира Малевича, 11. E-mail: office@paton.kiev.ua

На основе методологии CALPHAD предложена методика построения равновесной диаграммы состояния и 
термокинетической диаграммы превращения интерметаллидного сплава системы Ti–Al. Определено влияние 
алюминия на температуру образования интерметаллида титана Ti3Al. Показано, что с увеличением содержания 
алюминия в интерметаллиде Ti3Al от 10 до 29 ат. % температура начала β-Ti→Ti3Al-превращения повышается 
с 520 до 1170 оС. Дальнейшее повышение содержания алюминия в интерметаллиде с 29 до 40 ат. % приводит к 
незначительному снижению начальной температуры превращения до 1140 оС. Разработанная методика может 
быть использована для моделирования термокинетических диаграмм анизотермических превращений в слож-
ных титановых сплавах. Библиогр. 13, ил. 6.
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Одной из актуальных проблем современного ма-
териаловедения является разработка и создание 
новых конструкционных материалов, эффектив-
ных способов их производства и соединения.

Первостепенная роль в решении этой задачи 
принадлежит созданию новых жаропрочных и 
жаростойких сталей и сплавов, которые являются 
основными конструкционными материалами для 
многих ведущих отраслей промышленного про-
изводства: химического, энергетического и транс-
портного машиностроения, турбостроения, авиа-
ционной и космической техники.

К настоящему времени разработано и широко 
используется большое количество жаропрочных 
сплавов, которые работают в широком диапазо-
не температур и агрессивных сред. Вместе с тем 
проблема создания новых легких жаропрочных 
сплавов, работающих в среде, температура кото-
рой превышает 550…600 оС особенно актуальна, 
поскольку технические характеристики обычных 
сталей и сплавов заметно снижаются при дости-
жении этого диапазона температур.

В этой связи представляет большой интерес 
изучение интерметаллидных соединений системы 
Ti–Al.

Благодаря уникальному сочетанию физико-ме-
ханических свойств [1–3] аллюминиды титана об-
ладают высокой прочностью, модулем упругости, 

жаропрочностью и жаростойкостью, антикорро-
зионными свойствами, сопротивлением усталост-
ному разрушению и ползучести при низкой плот-
ности. Широкому промышленному применению 
алюминидов титана препятствует их низкая пла-
стичность, плохая обрабатываемость и повышен-
ная хрупкость при комнатной температуре [4].

Вместе с тем сплавы системы Ti–Al обладают 
достаточно широким набором структур, различи-
ем в морфологии, дисперсностью фаз, что дает 
возможность путем использования термической 
обработки значительно улучшить их свойства.

Наиболее перспективными с этой точки зрения 
являются так называемые гамма-сплавы. В зави-
симости от содержания алюминия их разделяют 
на однофазные и двухфазные.

Однофазные гамма-сплавы, содержащие более 
51 ат. % Al, малопрочные и малопластичные. Ле-
гирование таких сплавов 5 ат. % (Nb +Ta) не по-
вышает их механических свойств, но приводит к 
возрастанию жаропрочности. Гамма-сплавы, со-
держащие менее 51 ат. % Al , являются двухфаз-
ными. В качестве второй фазы образуется Ti3Al 
(α2), количество которой при 50 ат. % Al составля-
ет 5 % , а при 47 ат. % Al — 25 %.

Двухфазные сплавы, в структуре которых при-
сутствует 10…15 мас. % α2-фазы с тонкопластин-
чатой структурой, обладают высокими механиче-
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скими свойствами: 20
â
+s  = 520…480 МПа и δ+20 = 

= 2,5…2,7 % при температуре испытаний +20 оС.
Термическая обработка в (γ + α2)-области при-

водит к измельчению и формированию дисперс-
ной глобулярной структуры, которая показывает 
незначительное улучшение пластичности и повы-
шение прочности.

Наибольшее повышение механических свойств 
гамма-сплавов достигается за счет снижения со-
держания Al до 45…48 ат. % и легирования спла-
вов тугоплавкими элементами до 10 ат. % (Nb, Ta, 
Mo, W, Cr).

На рис. 1 представлена микроструктура экс-
периментального интерметаллидного сплава Ti–
38Al–7Nb–2Cr электронно-лучевой выплавки.

Микроструктура слитка состоит в основном 
из колоний ламелей (γ + α2)-фазы, которые на-
правлены по оси слитка. Колонии ламелей раз-
деляются участками массивной γ-фазы, а также 
расположенной по границам зерен упорядоченной 
β0 (В2)-фазой.

Улучшение технологических свойств сплавов 
на основе интерметаллидов титана может быть 
обеспечено не только за счет их легирования и ра-

финирования, но и целенаправленным изменени-
ем структурно-фазового состояния сплавов путем 
проведения термической обработки.

Вместе с тем влияние режимов термической 
обработки (температуры, скорости охлаждения) 
на свойства интерметаллидных сплавов системы 
Ti–Al изучены не достаточно полно. Это связано 
как со сложностью подготовки образцов интерме-
таллидов для исследований из-за их низкой пла-
стичности, так и ограниченными возможностями 
экспериментальных методов изучения кинетики 
фазовых превращений в данных сплавах.

Цель данной работы — построение расчетной 
равновесной диаграммы состояния и термокинети-
ческой диаграммы превращения интерметаллидного 
титанового сплава системы Ti–Al, что представляет 
большой научный и практический интерес.

Методика исследований. При разработке новых 
перспективных материалов и сплавов сложного 
химического состава одной из важных проблем 
является отсутствие термодинамических и тепло-
физических данных о свойствах разрабатываемо-
го сплава.

Для решения этой проблемы помимо прямого 
экспериментального подхода к определению тер-
модинамических свойств новых интерметаллидов 
системы Ti–Al можно воспользоваться различны-
ми компьютерными моделями для многокомпо-
нентных сплавов [5, 6].

Одним из основных подходов для расчета рав-
новесных диаграмм состояния является метод 
CALPHAD (Calculation of PHAse Diagrams) [7]. 
Блок-схема расчета представлена на рис. 2.

Данный метод позволяет на основе термодина-
мических моделей простых систем (унитарных, 
двойных или тройных) строить термодинамиче-
ские модели многокомпонентных многофазных 
систем.

Термодинамические свойства каждой фазы 
описываются математической моделью, параме-
тры которой вычисляются путем минимизации 
разности квадратов между описываемой величи-
ной и ее экспериментальным значением в блоке 
«оптимизация», с учетом экспериментальных фа-
зовых диаграмм, электронной теории, полученной 
из «первых принципов» (т. н. ab initio) и термоди-
намических данных отдельных фаз.

Метод CALPHAD основан на анализе экспери-
ментальной информации о фазовых равновесиях 
в системе и термодинамических свойствах фаз, 
составляющих ее. Термодинамические свойства 
каждой фазы описываются математической мо-
делью (регрессионным уравнением), параметры 

Рис. 1. Микроструктура интерметаллидного сплава Ti–38Al–
7Nb–2Cr (черная стрелка — направление кристаллизации)

Рис. 2. Блок-схема расчета фазовых диаграмм по методу 
CALPHAD
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которой вычисляются путем минимизации сво-
бодной энергии Гиббса, учитывая все возможные 
линейные комбинации фаз. Кроме того, любая 
термодинамическая величина может быть получе-
на исходя из энергии Гиббса:
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где ,, , ,l l l l
i i i i na b c d  — численные параметры для 

i-го элемента в данном фазовом состоянии.
Эта система уравнений может быть решена 

любым численным методом (например методом 
Ньютона–Рафсона), но на возможные решения 
накладываются ряд ограничений, связанных с за-

коном сохранения энергии, массы, мольных до-
лей и т. д.

Значения параметров, входящих в формулу (2), 
приведены в базе данных SGTE (Scientific Group 
Thermodata Europe) [9] для всех элементов в раз-
личных фазовых состояниях.

Выполненные расчеты равновесных фаз позво-
ляют определять разнообразные термодинамиче-
ские свойства сплавов (энтальпию, теплоемкость, 
теплопроводность, активность), кинетические 
(вязкость, диффузионную подвижность), меха-
нические (предел прочности и текучести, модуль 
упругости и Пуассона) и межфазные (поверхност-
ное натяжение).

При моделировании методом CALPHAD свой-
ства материала в многокомпонентных системах 
могут быть записаны в общем виде:
 φ = φo + ∆φ, (3)

где φ является произвольным свойством мно-
гокомпонентной системы φ0, представляющей 
собой идеальную сумму свойств отдельных со-
ставляющих и ∆φ (дополнительный вклад неиде-
ального взаимодействия между фазами).

После того, как параметры отдельных фаз 
определены, свойства конечного сплава рассчиты-
ваются с использованием хорошо зарекомендовав-

Рис. 3. Расчетные свойства интерметаллидного сплава системы Ti–Al c 30 % алюминия: а — свободная энергия Гиббса; б — 
коэффициент термического расширения; в — плотность; г — теплопроводность; 1 — жидкая фаза; 2 — β-фаза Ti; 3 — α-фаза 
Ti; 4 — фаза Ti3Al
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ших себя моделей смесей [10, 11], которые позво-
ляют учесть вклад каждой фазы в энергию Гиббса 
и свойства всей системы (рис. 3).

В настоящее время предложен ряд математиче-
ских моделей, которые используются для различ-
ных типов фаз, создан набор термодинамических 
баз данных для различных материалов (сталей, 
титановых сплавов, интерметаллидных соедине-
ний и т. д.).

результаты исследований и обсуждение. Ис-
пользуя разработанное программое обеспечение 
[12] и пакет программ OpenCalphad, расчитаны 
коэффициенты 

,, , ,l l l l
i i i i na b c d  модели для каждой 

фазы в системе Ti–Al. Коэффициенты определя-
лись методом регрессионного анализа таким об-
разом, чтобы разница в расчетных и эксперимен-
тальных значениях равновесных температур была 
минимальна. Результаты расчета равновесной ди-
аграммы системы Ti–Al приведены на рис. 4.

Одним из эффективных способов управления 
структурой слитков интерметаллидных соедине-
ний системы Ti–Al является применение термиче-
ской обработки.

В связи с тем, что с увеличением скорости ох-
лаждения слитка температуры начала фазовых 
превращений заметно отклоняются от равновес-
ных, то для выбора оптимальной температуры 
обработки сплава обычно используются термоки-
нетические или изотермические диаграммы пре-
вращения.

С целью определения влияния скорости охлаж-
дения на кинетику превращений в системе Ti–Al 
на основе метода CALPHAD проведен расчет не-
равновесных температур начала образования фаз с 
использованием интерполяционного многочлена:
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Определение значения коэффициентов уравне-
ния (3) осуществляли на основе решения системы 
шести линейных алгебраических уравнений, т. к. 
для нахождения однозначного решения количе-
ство переменных и уравнений должно совпадать. 
В ходе решения предполагали, что коэффициенты 
уравнения (3) зависят только от содержания алю-
миния в исследуемом интерметаллидном сплаве.

В работе моделировали термокинетическую 
диаграмму превращения сплава системы Ti–Al, 
содержащего 30 ат. % алюминия. Выбор данного 
сплава обусловлен с одной стороны, уже расчитан-
ными термодинамическими свойствами (рис. 3), а 
с другой, возможностью дальнейшей эксперимен-
тальной проверки результатов моделирования.

Результаты расчета термокинетической диаграм-
мы превращения сплава системы Ti–Al, содержаще-
го 30 ат. % алюминия, приведены на рис. 5.

Анализ термокинетической диаграммы обра-
зования алюминида титана в сплаве, содержащем 
30 ат. % Al, показал, что в широком диапазоне ско-
ростей охлаждения от 0,1 до 1000 оС/с температу-
ра начала образования интерметаллида Ti3Al прак-

Рис. 4. Сравнение экспериментальной [13] (а) и расчетной (б) диаграммы состояния системы Ti–Al

Рис. 5. Расчетная термокинетическая диаграмма превраще-
ния сплава системы Ti–Al, содержащего 30 ат. % алюминия
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тически не меняется и составляет 1170 оС. Данная 
температура достаточно близка к равновесной 
температуре образования Ti3Al для данного сплава 
(рис. 2, а). При более высоких скоростях охлаж-
дения наблюдается снижение температуры начала 
образования интерметаллида. Так, при скоростях 
охлаждения 1000 и 3300 оС/с температура начала 
образования интерметаллида Ti3Al снижается до 
1130 и 1004 оС. Время охлаждения при этом со-
ставляет 0,1 и 0,03 с соответственно.

Экспериментальная проверка расчетных ре-
зультатов по определению температуры начала 
превращения была проведена на комплексе имми-
тации термодеформационного состояния материа-
ла Gleeble 3800 для сплава системы Ti–Al, содер-
жащего, ат. %: 45,5 Ti; 44,5 Al; 7 Nb; 3 Mo (рис. 6).

Сопоставление расчетной (1140 оС) и экс-
периментальной (1170 оС) температур начала 
превращения, показало их достаточно хорошее 
соответствие и подтвердило предположение о воз-
можности использования метода CALPHAD для 
моделирования термодинамических свойств ин-
терметаллидных сплавов системы Ti–Al.

Выводы

1. На основе метода CALPHAD разработана мето-
дика построения равновесной диаграммы состоя-
ния и термокинетической диаграммы превраще-
ния в системе Ti–Al.

2. Определено влияние алюминия на темпе-
ратуру начала образования фаз. Показано, что с 
увеличением содержания алюминия в интерме-

таллиде Ti3Al от 10 до 29 ат. % температура на-
чала β-Ti→Ti3Al-превращения повышается от 520 
до 1170 оС. Дальнейшее повышение содержания 
алюминия в интерметаллиде от 29 до 40 ат. % при-
водит к незначительному снижению начальной 
температуры превращения до 1140 оС.

3. Для дальнейшего уточнения расчетной мо-
дели образования алюминидов титана в системе 
Ti–Al целесообразно проведение прямых экспери-
ментальных измерений.
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рОзрАхуНОК ріВНОВАжНИх ДіАГрАМ СТАНу і ФАзОВИх ПЕрЕТВОрЕНЬ 
ТИТАНОВИх СПЛАВіВ СИСТЕМИ ТИТАН–АЛЮМіНій

Г. М. Григоренко, В. А. Костін, С. Г. Григоренко
Інститут електрозварювання ім. Є. О. Патона НАН України. 

03150, м. Київ, вул. Казимира Малевича, 11. E-mail: office@paton.kiev.ua

На підставі методології CALPHAD запропоновано методику побудови рівноважної діаграми стану та термокі-
нетичної діаграми перетворення інтерметалідного сплаву системи Ti–Al. Визначено вплив алюмінію на темпе-
ратуру перетворення інтерметаліду титана Ti3Al. Показано, що зі збільшенням вмісту алюмінію в інтерметаліді 
Ti3Al від 10 до 29 ат. % температура початку β-Ti→Ti3Al-перетворення підвищується з 520 до 1170 оС. Подаль-
ше підвищення вмісту алюмінію в інтерметаліді з 29 до 40 ат. % призводить до незначного зниження початкової 
температури перетворення до 1140 оС. Розроблена методика може бути використана для моделювання термокі-
нетичних діаграм анізотермічних перетворень в складних титанових сплавах. Бібліогр. 13, іл. 6.

К л ю ч о в і  с л о в а :  титанові сплави; інтерметаліди; алюмініди титану; фазові перетворення; Gleeble 
3800; регресійний аналіз

CALCULATION OF EQUILIBRIUM DIAGRAMS OF STATE AND PHASE TRANSFORMATIONS 
OF TITANIUM ALLOYS OF TITANIUM-ALUMINIUM SYSTEM

G.M. Grigorenko, V.A. Kostin, S.G. Grigorenko
E.O. Paton Electric Welding Institute of the NAS of Ukraine. 

11 Kazimir Malevich Str., 03150, Kyiv, Ukraine. E-mail: office@paton.kiev.ua

Basing on the CALPHAD methodology a method of construction of an equilibrium diagram of state and thermokinetic 
diagram of transformation of intermetallic alloy of Ti–Al system was suggested. The effect of aluminium on temperature 
of transformation of titanium intermetallic Ti3Al was determined. It was shown that with increase of aluminium content 
in intermetallic Ti3Al from 10 up to 29 at. % the temperature of beginning of β-Ti→Ti3Al transformation is increased 
from 520 up to 1170 °С. The further increase in aluminium content in intermetallic from 29 up to 40 аt. % leads to 
negligible decrease in initial temperature of transformation to 1140 °С. The developed method can be applied for 
modeling of thermokinetic diagrams of anisothermic transformations in complex titanium alloys. 13 Ref., 6 Fig.

K e y  w o r d s :  titanium alloys; intermetallics; titanium aluminides; phase transformations; Gleeble 3800; regression 
analysis
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