
 

基于高通量 CALPHAD 的 TC4
 钛合金多目标设计

宁　榛*，朱焱麟，吴　蝶，廖哲晗，柳溢航

（成都先进金属材料产业技术研究院股份有限公司, 四川 成都 610300）

摘　要：为满足航空、深海及生物医用领域对 TC4 （Ti-6Al-4V）钛合金高强-高韧协同性能的迫切需求，基于 Thermo-
Calc/TC-Python 搭建高通量 CALPHAD 计算工作流，对 6 241 组候选成分进行相平衡、固溶度及力学性能的快速筛

选，并以“屈服强度 > 950 MPa、Laves 相起始温度 < 850 K、Ti3Al 相起始温度 < 800 K”为约束条件。结果显示：Al 
含量是提高 α 相体积分数及固溶强化的主导因素；V 和 Fe 作为 β 稳定元素可显著调控 α/β 相比例；O 虽可显著贡

献固溶强化，但因增强 V 在 β 相中的固溶度而间接降低 α 体积分数；综合多目标约束后，由 w(Al)=5.8%～6.3%、

w(V)=3.6%～4.2%、w(Fe)≤ 0.18%、w(O)= 0.09%～0.15% 构成的成分窗口在保障强度的同时有效抑制了脆性相析

出。与传统经验设计相比，该数值策略将候选成分空间压缩至不足 2%，显著降低试验试错成本，并为后续强度-韧
性-可加工性多目标优化奠定数据基础。
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High-throughput CALPHAD-guided multi-objective
design of TC4 titanium alloy
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Abstract: To address the pressing need for TC4 (Ti-6Al-4V) titanium alloys that combine high strength
and toughness  for  aerospace,  deep-sea,  and biomedical  applications,  we established a  high-throughput
CALPHAD workflow based on Thermo-Calc/TC-Python. A total of 6,241 candidate compositions were
rapidly screened for phase equilibria, solid solubility, and mechanical properties under the constraints of
yield strength > 950  MPa, Laves-phase onset temperature <850  K, and Ti3Al-phase onset temperature
< 800  K. The results show that Al content is the primary factor in increasing the α-phase volume frac-
tion and solid-solution strengthening; V and Fe, as β stabilizers, markedly modulate the α/β phase frac-
tion ratio. Although O strongly contributes to solid-solution strengthening, it indirectly reduces α-phase
fraction by enhancing the solubility of V in the β phase. A multi-objective analysis identifies an optimal
compositional window of Al 5.8–6.3 wt. %, V 3.6–4.2 wt. %, Fe ≤ 0.18 wt. %, and O 0.09–0.15 wt. %, which
simultaneously meets  the  strength  requirement  and  suppresses  the  formation  of  brittle  phases.   Com-
pared  with  traditional  empirical  design,  this  numerical  strategy  narrows  the  candidate  compositional
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space to <2 %, significantly lowering experimental trial-and-error costs and providing a solid data foun-
dation for subsequent multi-objective optimization of targeting strength, toughness, and workability.
Key words: TC4 titanium alloy; high-throughput CALPHAD; Thermo-Calc; Laves phase; Ti3Al phase

 

 0    引言

Ti-6Al-4V（TC4）合金兼具较高比强度、良好耐
蚀性、优异生物相容性及较成熟的加工应用基础，
是目前应用最广泛的 α+β 型钛合金之一，已被广泛
用于航空航天结构件、深海装备、能源化工部件及
生物医学植入体等高端领域[1-4]。随着航空航天轻量
化、海洋装备长寿命服役以及医疗植入体个性化制
造等需求不断提升，TC4 合金在强度、韧性、组织稳
定性和服役可靠性方面面临更高要求。尤其是在复
杂热加工、热处理及中温服役过程中，合金元素含
量的微小波动可能显著影响 α/β 相比例、元素分配、
固溶强化效果以及 Laves 相、Ti3Al 相等潜在脆
性相的析出倾向，从而进一步影响合金的综合性能。
因此，如何在满足强度要求的同时降低脆性相形
成风险，是 TC4 合金成分优化设计中的关键问题。

传统钛合金成分优化主要依赖经验设计、小批
量熔炼和反复试验验证。这类方法虽然可靠性较高，
但存在试验周期长、成本高、变量耦合关系难以系
统解析等不足，难以适应当前高效率、精准化和低
成本合金研发的需求[5-6]。对于 TC4 这类多组元合
金体系而言，Al、V、Fe、O 等元素不仅分别影响 α
稳定性、β 稳定性和固溶强化效果，还会通过元素间
交互作用改变相平衡、元素分配及脆性相形成温度。
若仅依赖单因素试验或经验窗口，很难全面揭示多
元素协同作用下的成分-组织-性能关系。

基于热力学数据库的 CALPHAD 方法（Calcu-
lation of Phase Diagrams）为材料成分、相稳定性与
组织演化之间建立了可计算的联系，可用于预测
多组元合金体系中的相平衡、元素分配及相变温度
等关键热力学信息[7]。近年来，随着 Thermo-Calc、
DICTRA 等商业软件逐步开放 Python 接口，高通
量 CALPHAD 计算框架得以快速发展[8-9]。该方法
能够在虚拟成分空间中批量计算大量候选合金的热
力学特征，并与强度模型、相稳定性判据等相结合，
实现对候选成分的快速筛选和多目标优化，从而显
著缩短合金设计周期、降低试验试错成本[10]。

目前，针对 TC4 合金的研究多集中于热处理制
度、显微组织演化、力学性能调控及增材制造工艺
优化等方面，而从多元素成分空间出发，综合考虑相
平衡、元素分配、固溶强化以及脆性相析出风险的
高通量成分设计研究仍相对不足。特别是对于 Al、

V、Fe、O 四种关键元素而言，其含量变化对 α/β 相
稳定性、强化贡献和 Laves/Ti3Al 相形成倾向具有
耦合影响，有必要建立一种能够同时评价强度与组
织稳定性的多目标筛选方法。

基于此，依托 Thermo-Calc 与 TC-Python 搭建
高通量 CALPHAD 计算平台，针对 TC4 合金 Al、V、
Fe、O 四元成分空间开展批量热力学计算，对候选
成 分 的 α/β 相 组 成 、 元 素 分 配 、 屈 服 强 度 以 及
Laves 相和 Ti3Al 相起始形成温度进行系统评估。
在此基础上，结合本征强化与固溶强化模型，建立以
屈服强度、Laves 相起始形成温度和 Ti3Al 相起始形
成温度为核心指标的多目标筛选策略，获得兼顾强
度提升与脆性相析出风险控制的 TC4 合金推荐成
分范围。可为 TC4 合金成分优化提供高效、可重复
的计算设计方法，也可为其他钛合金体系的高通量
成分筛选提供参考。

 1    模型描述

双相钛合金屈服强度主要组成部分如表 1 所
示，各种强化机制在双相钛合金中对屈服强度的贡
献度如图 1 所示[11-13]。可以看到，固溶强化和本征
强化效应占据绝对的主导地位。从表 1 中本征强化
和固溶强化效应的公式可以看到，计算所需的体积
分数和合金元素溶解度都可以使用热力学计算的方
法得到，因此这里使用本征强化和固溶强化之和来
研究成分对钛合金强度的影响，并将此作为一个筛
选条件。

TC4 钛合金中平衡相随温度变化如图 2 所示。
从图 2 中可以看到，TC4 钛合金在一定的合金成分
和温度下会有脆性相 Laves 相和 Ti3Al 相出现，这
些相能够极大地降低钛合金的韧性。因此，如何通
过成分和工艺设计避免这两种相的形成也是需要关
注的点。这里将 Laves 相和 Ti3Al 相的开始形成温
度作为另一个筛选条件。

TC4 钛合金的标准成分和选定的计算成分如
表 2 所示，其中 Δ 是在标准成分区间内的成分步长，
根据成分步长，总共计算了 6 241 组成分。为了获
得 TC4 钛合金中的相分数和相组成，使用 Thermo-
Calc 软件的单点平衡模块计算了 750 ℃ 时 TC4 钛
合金中各个相的体积分数和合金元素的含量，并使
用性质图模块计算了 Laves 相和 Ti3Al 相的开始析
出温度。
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表 1    双相钛合金主要强化机制和计算公式
Table 1    Primary strengthening mechanisms and calculation formulas for dual-phase titanium alloys

Strengthening mechanism Formula

Intrinsic strengthening of α and β phases
(
89×Fα

V

)
+
(
45×Fβ

V

)
Solid-solution strengthening of α phase Fα

V ×
(
149.5×CAl

0.667 +745 ×CO
0.667
)

Solid-solution strengthening of β phase Fβ
V ×
((

34×CV
0.765
)0.5
+
(
245 ×CFe

0.765
)0.5)2.15

Hall-Petch strengthening of equiaxed α phase 110×FV
equiaxed_α ×Equiaxedsize−0.5

Hall-Petch strengthening of lamellar α phase
(
1−Fequiaxed_α

V

)
× Colony

100
×180×LW−0.13 ×RT 0.13

Strengthening from basket-weave microstructure
(
1−Fequiaxed_α

V

)
× 100−Colony

100
×0.2×S S S
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图 1    钛合金中各种强化机制贡献度的比较

Fig. 1    Comparison of  the  contribution degrees  of  various
strengthening mechanisms in titanium alloys
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图 2    TC4 钛合金中各相摩尔分数随温度的变化

Fig. 2    Variation of  molar  phase  fractions  with  temperat-
ure in TC4 titanium alloy

 
 
 

表 2    TC4 钛合金的标准成分和计算选择的成分
Table 2    Standard composition  and  selected  computation-

al compositions of TC4 titanium alloy %

Element Ti Al V Fe O

Standard composition Bal. 5.5~6.75 3.5～4.5 0.0～0.3 0.0～0.21

Computational step Bal. Δ=0.1 Δ=0.1 Δ=0.05 Δ=0.03
 

 2    高通量计算流程

在 Thermo-Calc 环境下，单一成分的相平衡可

通过交互指令或执行 .tcm 脚本迅速完成；然而，逐

一求解 6 241 组 TC4 候选配方仍面临显著的计算瓶

颈[14]。为提升计算效率，搭建了如图 3 所示的高通

量计算（High-Throughput Computing, HTC）平台，整

体框架划分为输入层、执行层与输出层。类似地，

针对钛合金体系中成分依赖的扩散/动力学参数评

估，已有研究基于 CALPHAD 热力学数据库并结合

HitDIC 等工具建立 bcc 相原子移动性数据库，实现

扩散行为的快速计算与验证，为钛合金成分空间的

高效评估提供了可复用的方法范式[15]。
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图 3    Thermo-Calc 高通量筛选流程

Fig. 3    High-throughput screening workflow of Thermo-Calc
 

在执行层面，主要包括三个步骤：生成计算文

件、运行 Thermo-Calc 以及提取结果文件。在“生

成计算文件”步骤中，基于选定的 6 241 组成分，利

用 Python 自动生成符合 TC-Python 接口要求的计

算指令文件（每个成分对应一段独立的计算指令块），
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指令块中包含合金成分设定、计算温度、稳定相（或
相状态）设置以及需要输出的相分数、相组成与相
变起始温度等关键信息。为减少频繁启动/调用带
来的开销，采用 Python 脚本对 6 241 个独立指令文
件进行顺序合并，将其整合为一个可被  Thermo-
Calc/TC-Python 一次性读取与执行的“主指令文
件”。合并过程采用文本拼接方式实现，并在每个
成分指令块的起始处写入该成分的“唯一标识”，用
于后续结果追踪与对齐。

为确保各成分计算的独立性与结果不被上下文
状态干扰，在主指令文件中对每个成分均设置“独
立计算单元”，即在进入下一组成分计算前执行必
要的状态重置（例如清空/重建系统状态、重新设定
元素与组元、重新指定计算条件与输出变量），保证
每一组成分的计算仅由其自身的成分与预设条件决
定。同时，输出端以“唯一标识”作为索引，将每个
成分对应的相分数、相内元素含量及 Laves/Ti3Al
相起始温度等结果按行写入结果文件，从而实现“一
条指令块—一条结果记录”的严格对应关系，提高
流程的可追溯性与可重复性。

在“运行 Thermo-Calc”步骤中，系统在检测到
输入文件后自动启动 Thermo-Calc 软件并执行预设
命令。运行完成后，可获得所有 6 241 种成分的计
算结果文件，其中包含重要热力学数据，如初生相的
体积分数、相组成以及相形成温度等。

在“提取结果文件”步骤中，通过 TC-Python 模

块直接读取输出数据。由于体积分数、相组成和形

成温度等数据均按照 Thermo-Calc 预设的逻辑结构

存储，因此可根据既定规则系统地提取所需数据。

在输出层面，所有提取的数据均以 Excel 格

式存储，便于后续分析处理。为实现这一高通量计

算（HTC）流程的自动化，开发了基于 Python 的程

序，该程序整合了输入层、执行层和输出层功能，能

够自动生成计算指令、执行 Thermo-Calc 计算并提

取关键结果数据，显著提高了计算效率和结果可重

复性。

 3    结果与讨论

 3.1    成分含量对 TC4 中 α 相和 β 相体积分数的

影响

成分对 1 023 K 时 α 相和 β 相体积分数的影响

如图 4、5 所示。α 相体积分数随 V 和 Fe 元素含量

的降低和 Al 元素含量的升高而变大，而 β 相相反，

这是因为 V 和 Fe 元素是 β 相稳定元素，而 Al 元素

是 α 相稳定元素[16]。出现反常的是，α 相的体积分

数随着 α 相稳定元素 O 含量的增大而降低。这是

因为 O 元素含量的升高提高了 V 元素在 β 中的平

衡溶解度，而 V 元素对 β 相的稳定作用超过了 O 元

素对 α 相的稳定作用。
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(a) w(Fe)=0； (b) w(Fe)=0.05%；(c) w(Fe)=0.1%；(d) w(Fe)=0.15%；(e) w(Fe)=0.2%；(f) w(Fe)=0.25%

图 4    不同 Fe 元素含量下合金元素含量对 TC4 钛合金 α 相体积分数的影响
Fig. 4    Effects of alloying element contents on volume fraction of α phase in TC4 titanium alloy with different Fe contents

 

 3.2    成分对 α 相和 β 相成分的影响

通过响应面分析探究了合金元素质量分数对

α/β 相成分的影响（图 6～9）。为避免四元体系

（Al–V–Fe–O）中全变量分析导致的高维复杂性，并

直观揭示其余元素对目标元素在相内平衡含量的调

控作用，研究中将某一元素的整体质量分数固定于
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TC4 典型成分范围内的代表值。以此在降维后的三
维成分空间中考察其余三种元素变化对目标元素
在 α 相或 β 相中含量的影响，从而有效规避因成分

总量改变带来的直接耦合效应（如总 Fe 增加必然导
致 β 相中 Fe 含量上升），更清晰地识别出 Al、V、O
等元素对分配行为的具体影响规律。
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(a) w(Fe)=0；(b) w(Fe)=0.05%； (c) w(Fe)=0.1%； (d) w(Fe)=0.15%； (e) w(Fe)=0.2%； (f) w(Fe)=0.25%

图 5    不同 Fe 元素含量下合金元素含量对 TC4 钛合金 β 相体积分数的影响
Fig. 5    Effects of alloying element contents on volume fraction of β phase in TC4 titanium alloy with different Fe contents
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图 6    固定 Al 质量分数（6.5%）时 V、Fe、O 含量对 Al 在 α

相中含量的影响
Fig. 6    Effect of V, Fe, and O contents on Al content in α-

phase at a fixed Al mass fraction of 6.5%
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图 7    固定 O 质量分数（0.15%）时 Al、V、Fe 含量对 O 在 α

相中含量的影响
Fig. 7    Effect of Al, V, and Fe contents on the O content in

the α-phase at a fixed O mass fraction of 0.15%
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图 8    固定 V 质量分数（4.4%）时 Al、Fe、O 含量对 V 元素

在 β 相中含量的影响
Fig. 8    Effect of Al, Fe, and O contents on V content in β-

phase at a fixed V mass fraction of 4.4%
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图 9    固定 Fe 质量分数（0.25%）时 Al、V、O 含量对 Fe 在 β

相中含量的影响
Fig. 9    Effect of Al, V, and O contents on Fe content in β-

phase at a fixed Fe mass fraction of 0.25%
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 3.2.1    成分对 Al 和 O 元素在 α 相中含量的影响
在 Al 质量分数固定为 6.5% 条件下，成分对

Al 元素在 α 相中平衡溶解度的影响如图 6 所示，提
高 V、Fe 和 O 元素的添加量，能够提高 Al 元素在
α 相中的平衡浓度。

在 O 质量分数固定为 0.15% 条件下，成分对
O 元素在 α 相中平衡溶解度的影响如图 7 所示，提
高 V 和 Fe 元素的添加量，降低 Al 元素的添加量，
能够提高 O 元素在 α 相中的平衡浓度。

 3.2.2    成分对 V 和 O 元素在 β 相中含量的影响
在 V 质量分数固定为 4.4% 条件下，成分对 V

元素在 β 相中的平衡溶解度的影响如图 8 所示，提

高 Al 和 O 元素的添加量，降低 Fe 元素的添加量，
能够提高 V 元素在 β 相中的平衡浓度。

在 Fe 质量分数固定为 0.25% 条件下，成分对
Fe 元素在 β 相中平衡溶解度的影响如图 9 所示，降
低 Al、V 和 O 元素的添加量，能够提高 Fe 元素在
β 相中的平衡浓度。

 3.3    成分对强度的影响
成分对屈服强度的影响如图 10 所示。从图 10

中可以看到，TC4 钛合金的屈服强度随着四种合金
元素添加量的增大而升高，其中 Fe 和 O 元素的强
化作用大于 Al 和 V 元素的作用。这是因为合金元素
添加量的提高，显著增加了钛合金的固溶强化量[17]。
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(a) w(Fe)=0； (b) w(Fe)=0.05%；(c) w(Fe)=0.1%； (d) w(Fe)=0.15%； (e) w(Fe)=0.2%；(f) w(Fe)=0.25%

图 10    不同 Fe 元素含量下成分对屈服强度的影响
Fig. 10    Effects of alloy composition on yield strength with different Fe contents

 

 3.4    成分对脆性相开始形成温度的影响

TC4 钛合金在中温热暴露或热处理过程中，若

发生 Laves 相或 Ti3Al 相等脆性相析出，将显著降

低合金韧性与加工性能，因此在成分设计中需要对

其析出风险进行约束[18]。采用 Thermo-Calc 性质图

模块计算脆性相的开始形成温度，即在降温过程中

该相由“无”到“有”的热力学起始析出温度，用于

表征该相在给定成分下的热力学稳定性边界。
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关于筛选阈值的设定：工程应用中 TC4 合金常
涉及中温区间的热暴露或热处理窗口（如去应力/时
效等工艺通常处于 500～600 ℃），该温区内若脆性
相具有较高的热力学稳定性，将增加析出风险并对
综合性能造成不利影响。为在成分筛选阶段提供一
个 保 守 且 可 操 作 的 热 力 学 判 据 ， 将 Laves 相 与
Ti3Al 相的起始形成温度上限分别设定为  850 K
（≈577 ℃）与 800 K（≈527 ℃），即仅保留使两类脆性
相在上述中温窗口内不易具备热力学析出条件或析
出驱动力显著受限的候选成分，从而降低中温停留
条件下发生脆性相析出的风险。相比之下，Ti3Al 相
对 Al、O 等元素更为敏感且对韧性影响更显著，因
此其阈值采用更严格的 800 K。

 3.4.1    合金元素含量对 Laves 相开始形成温度的影响
Laves 相作为钛合金中的脆性相会导致钛合

金的韧性和加工性能降低，因此在成分和工艺设计
过程中应该避免 Laves 相的形成[18]。Laves 相开始
形成温度随合金元素含量的变化如图 11 所示，从
图 11 中可以看到，O 元素对 Laves 开始形成温度没
有影响，提高 V 元素含量能够降低 Laves 相的开始

形成温度，提高 Al、Fe 元素的含量能够使 Laves 相
的开始形成温度升高。结合设定的 850 K 筛选阈值
可知，Al 与 Fe 含量过高将使开始形成温度上移，从
而增加在中温热暴露/热处理窗口内发生 Laves 相
析出的潜在风险；相反，适当提高 V 含量有助于使
开始形成温度下移，从热力学角度降低 Laves 相形
成倾向。

 3.4.2    成分对 Ti3Al 相开始形成温度的影响
Ti3Al 相同样属于钛合金中的脆性相。尽管其

在一定条件下可能伴随强度提升，但会显著降低钛
合金的韧性与加工性能，且在工业生产中难以精确
控制其形成与分布，因此也应对其析出倾向进行约
束。Ti3Al 相开始形成温度随成分变化如图 12 所
示。从图 12 可见，Al 与 O 元素含量对 Ti3Al 相开
始 形 成 温 度 影 响 较 大 ， 随 着 Al 与 O 含 量 增 加 ，
Ti3Al 相开始形成温度显著升高。结合设定的 800 K
更严格阈值可以看出，Al、O 含量过高将使开始形
成温度上移，增加中温窗口内 Ti3Al 相形成的热力
学可能性，因此需要在满足强度要求的同时对 Al、
O 上限进行约束，以降低 Ti3Al 析出风险。

 
 

0
0.025
0.050
0.075
0.100
0.125
0.150
0.175

6.6 6.4 6.2 6.0
5.8 5.6

3.6
3.84.0

4.24.4

0
0.025
0.050
0.075
0.100
0.125
0.150
0.175

6.6 6.4 6.2 6.0
5.8 5.6

3.6
3.84.0

4.24.4

0
0.025
0.050
0.075
0.100
0.125
0.150
0.175

6.6 6.4 6.2 6.0
5.8 5.6

3.6
3.84.0

4.24.4

0
0.025
0.050
0.075
0.100
0.125
0.150
0.175

6.6 6.4 6.2 6.0
5.8 5.6

3.6
3.84.0

4.24.4

0
0.025
0.050
0.075
0.100
0.125
0.150
0.175

6.6 6.4 6.2 6.0
5.8 5.6

3.6
3.84.0

4.24.4

0
0.025
0.050
0.075
0.100
0.125
0.150
0.175

6.6 6.4 6.2 6.0
5.8 5.6

3.6
3.84.0

4.24.4

(a) (b) (c)

(d) (e) (f)

900
850
800
750
700
650
600
550

900
850
800
750
700
650
600
550

900
850
800
750
700
650
600
550

900
850
800
750
700
650
600
550

900
850
800
750
700
650
600
550

900
850
800
750
700
650
600
550

w
(O
)/
%

w(V)/%
w(Al)/%

w
(O
)/
%

w(V)/%
w(Al)/%

w
(O
)/
%

w(V)/%
w(Al)/%

w
(O
)/
%

w(V)/%
w(Al)/%

w
(O
)/
%

w(V)/%
w(Al)/%

w
(O
)/
%

w(V)/%
w(Al)/%

T/K T/K
T/K

T/K T/K T/K

 
(a) w(Fe)=0； (b) w(Fe)=0.05%； (c) w(Fe)=0.1%；(d) w(Fe)=0.15%；(e) w(Fe)=0.2%； (f) w(Fe)=0.25%

图 11    不同 Fe 元素含量下成分对 Laves 相开始析出温度的影响
Fig. 11    Effects of alloy composition on initial precipitation temperature of Laves phase with different Fe contents

 

 3.5    成分筛选结果

根据前述计算与分析，采用的筛选标准为：屈服

强度> 950 MPa，Laves 相开始形成温度<850 K，Ti3Al
相开始形成温度< 800 K。筛选结果如图 13 所示。

图中绿色区域（可行区）表示同时满足上述三项约束

的成分组合；其余区域分别对应强度不足或 Laves/
Ti3Al 脆性相形成温度约束不满足的成分范围。从

图 13 可以看出，当 O 的质量分数<0.09% 时，候选成

分均无法通过筛选，主要原因是此时屈服强度难以

满足>950 MPa 的约束。随着 O 含量增加，逐步出现

满足强度要求的成分范围，但受 Laves/Ti3Al 脆性相

开始形成温度的限制，Al 与 Fe 的含量不能过高；综

合图 13 的可行区边界，可得到Al 含量应小于约 6.4%、

Fe 含量应小于约 0.20% 的控制要求。进一步结合

图 13 中各 O 含量截面内连续可行区的分布范围，

并剔除靠近约束边界、成分波动容忍度较低的区域，

可确定较稳健的推荐成分窗口为 w(Al)=5.8%～6.3%、

w(V)=3.6%～4.2%、w(Fe)≤ 0.18 %、w(O)= 0.09%～0.15%。
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(a) w(O)=0；(b) w(O)=0.03%； (c) w(O)=0.06%； (d) w(O)=0.09%；(e) w(O)=0.12%； (f)w(O)=0.15%；(g) w(O)=0.18%；(h) w(O)=0.21%

图 12    不同氧元素含量下成分对 Ti3Al 相开始析出温度的影响
Fig. 12    Effects of alloy composition on initial precipitation temperature of Ti3Al phase with different O contents
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（绿色区域为满足筛选条件的可行区；黑点为试验验证样品 S1~S3。）

(a) w(O)=0.09%；(b) w(O)=0.12%； (c) w(O)=0.15%；(d) w(O)=0.18%；(e) w(O)=0.21%

图 13    不同 O 含量下 TC4 钛合金成分多目标筛选可行区及试验验证样品位置
Fig. 13    Feasible composition regions for multi-objective screening of TC4 titanium alloy with different O contents and loca-

tions of experimentally verified samples
 

为验证筛选窗口的有效性与工程可行性，在

可行区内选取了三组代表性成分开展试验验证，

图 13 中以黑点（样品  S1~S3）标出其位置。样品

选取遵循“位于可行区且具有代表性”的原则（例
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如覆盖可行区的中心/边界或不同 O、Fe 水平的典

型位置），以考察筛选结果对成分波动的鲁棒性。

试验结果表明，三组样品的力学性能均满足设计

要求。

 4    结论

通过高通量热力学计算、强化模型评估及试验

验证系统阐明了 TC4 钛合金成分-组织-性能之间的

协同调控规律，并建立了一套可复制的快速成分设

计范式。基于上述工作，得出以下结论：

1) 搭建了 Thermo-Calc/TC-Python 高通量 CAL-
PHAD 计算平台，并通过 Python 脚本实现输入生成、

批量求解与结果自动提取，能在小时级别完成 6 241

 组  TC4 成分的  α/β  相体积分数、元素分配以及

 Laves 与 Ti3Al 脆性相起始温度的系统计算，显著提

升了数据获取效率和可重复性。

2) 计算结果表明：Al 含量主导 α 相体积分数及

固溶强化；V、Fe 作为 β 稳定元素可调控 α/β 相比例；

O 虽显著提高固溶强化，但因增强 V 在 β 中的溶解

而间接降低 α 相体积分数。

3) 以“本征 + 固溶强化”屈服强度 > 950 MPa、
Laves 相的起始温度 < 850 K、Ti3Al 相的起始温度

< 800   K 为多目标约束，筛选得到  w(Al)=5.8%～

6.3%、 w(V)=3.6%～ 4.2%、 w(Fe)≤ 0.18%、 w(O)=  
0.09%～0.15% 的最优窗口；三组试验验证样品均满

足力学性能要求，验证了筛选策略的可靠性。
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