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生物医用钛合金成分设计方法
研究进展
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钛合金因其优异的力学性能、耐腐蚀性和生物相容性，在生物医用材料研究中备受青睐。随着

应用需求的不断提升，新型生物医用钛合金的成分设计不仅需要考虑合金元素的生物安全性指标，

而且要实现低成本与高性能。因此，本文综述了生物医用钛合金成分设计策略的研究进展，重点聚

焦于低模量 β 型钛合金的设计方法，系统介绍了钼当量（Moeg）、d 电子合金设计理论、平均价电

子浓度（VEC）、第一性原理计算及多种新型混合计算技术。这些设计方法拓宽了低模量钛合金的

成分设计空间，为未来生物医用钛合金的发展方向提供了新思路。

 

在生物医用材料领域，安全性和生物相容性是

材料设计的基本标准[1]。此外，优异的机械性能及耐

腐蚀性对生物医用材料同样至关重要。因此，经过

近几十年对多种生物医用材料的开发及应用，金属

材料凭借其优良的综合性能，成为新一代生物医用

材料的研究焦点。

目前，316L 不锈钢、钴铬合金、钛及其合金是

应用最多的金属植入材料。但 316L 不锈钢和钴铬合

金在人体内会释放出 Ni、Co、Cr 等元素，存在潜在

危害；且这 2 种材料的弹性模量远高于人体骨骼，可

能导致长期植入后的应力屏蔽效应和植入物松动[2]。

因此，具有低密度、高强度、高耐腐蚀性、低弹性

模量、良好生物相容性、对体内环境完全惰性、与

骨及其他组织结合能力强等优点的钛材料，受到了

科研工作者的广泛关注。

目前已建立多种钛合金材料的成分设计策略，

合适的性能预测方法与合金元素有助于实现钛合金

的多样化性能[3]。本文将系统综述各类生物医用钛合

金成分设计方法的研究进展，基于对 β 型钛合金设

计中 β 相稳定性的考虑，详细阐述生物医用 β 型钛

合金的成分设计研究进展，包括运用钼当量

（Moeg）、d 电子合金设计理论、平均价电子浓度

（VEC）、第一性原理计算及新型混合计算技术等

方法，以期为设计新型高性能生物医用钛合金提供

新思路新方法。

 α型和近 α型钛合金

α 型钛合金是指具有 α 型单相态的钛合金，主要
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包括不同牌号的工业纯钛（CP-Ti）和只含 α 稳定元

素的合金。近 α 型钛合金则由 α 相和少量 β 相组

成，通常含有 1%~2% 质量分数的 β-稳定剂[1]。

CP-Ti 是 1950—1990 年间开发的第一代生物医

用钛合金，由于其表面的 TiO2 钝化膜含有大量

OH−离子，可与骨骼表面的矿物成分发生反应，从而

促进治疗骨融合，因此被广泛用于牙科等领域[4]。在

非负荷且要求高耐腐蚀的应用中，CP-Ti 的性能通常

优于近 α 型钛合金。

α 型钛合金和近 α 型钛合金具有相似的性能，高

比例的 α 相晶体和稳定的显微组织使其具有优异的

耐蚀性、焊接性和高抗蠕变性能[5−6]。这 2 种合金可

以进行应力消除、退火或再结晶处理，但由于 α 相

强化能力有限，因此无法通过热处理获得高强度。

较低的机械强度和疲劳强度使 α 型和近 α 型钛合金

难以应用于负荷场景，限制了其作为生物医用材料

的应用[7]。生物医用领域常用钛合金的极限抗拉强度

和弹性模量之间的关系如图 1 所示。
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图 1　生物医用领域常用钛合金的极限抗拉强度和弹性模量之间

的关系[1]

 

 α+β型钛合金

α+β 型钛合金的 β-稳定剂含量高于近 α 型钛合

金，β 相质量分数为 5%~30%，同时具有良好的可加

工性、较高的室温强度和中等的高温强度[8]。与 α 型

钛合金相比，α+β 型钛合金的机械性能可以通过热

处理来优化，其 α 相和 β 相的体积分数和性质取决

于合金成分、热处理温度和冷却速度等因素[9]。研究

表明，通过适当的固溶处理和时效处理，α+β 型钛

合金的强度可提高 30%~50%，而弹性模量基本保持

不变[10]。因此，α+β 型钛合金的屈服强度和极限抗

拉强度均高于 α 型钛合金。

α+β 型钛合金通过在骨骼表面快速形成 TiO2/OH
膜，在人体环境中表现出优异的耐腐蚀性和快速的

骨整合能力 [11]。在 α+β 型钛合金中，Ti–6Al–4V 是

应用最广泛的生物医用合金。虽然 Ti–6Al–4V 最初

是为航空航天目的而开发的，但其强度、断裂韧性

和优异的耐腐蚀性使其在生物医用领域得到了广泛

应用[12]。通过降低其间隙杂质（如 O、N、C 和 H）

的含量，开发了 Ti–6Al–4V 特低间隙（ELI），其更

高的延展性和断裂韧性使其被应用于人工髋关节的

骨固定板和骨干[13]。但由于 Ti–6Al–4V 含有有毒的

V，科研工作者开发了 Ti–6Al–7Nb 和 Ti–5Al–2.5Fe
以替代 Ti–6Al–4V。Ti–6Al–7Nb 具有比 Ti–6Al–4V
更好的耐磨性，已用于骨折固定板、股骨髋柄、紧

固件、钢丝、螺钉等医疗器械中。虽然 Ti–6Al–7Nb
和 Ti–5Al–2.5Fe 的冶金特性与 Ti–6Al–4V 相似，且

避免了 V 元素，但这些合金中仍存在的 Al 元素被认

为可能导致阿尔茨海默病等疾病。此外，α+β 型钛

合金的弹性模量仍高于人骨模量，可能导致骨吸收

和种植体松动。因此，α+β 型钛合金并非生物医用

植入物的最佳选择[14]，这推动了 β 型钛合金的发展。

β 型钛合金含有无毒 β-稳定剂（如 Mo、Ta、Zr），

同时具有较低的弹性模量和更好的生物相容性。

 β型钛合金

β 型钛合金可以分为近 β 型钛合金、亚稳 β 型钛

合金和稳定 β 型钛合金。其中，亚稳 β 型钛合金因

其多功能性而受到高度关注，生物医用材料领域的

研究也以亚稳 β 型钛合金为主[15]。

与 α+β 型钛合金相比，β 型钛合金含有较多的

β-稳定剂（如 Mo、Ta、Zr）和较少的 α-稳定剂，通

常不形成任何金属间相。β 型钛合金可通过热处理强

化，经固溶处理后，在 450~650 ℃ 时效处理，由于

β 型钛合金中的 β 相部分转变为弥散强化相，其强度

可以得到提升[16]。实际上，增加 β 相的含量可以提

高 β 型钛合金的韧性、塑性、热处理能力和时效淬

透性，从而降低其弹性模量，这有利于减小应力屏

蔽效应[17]。同时，β 型钛合金中不同相之间存在微电
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偶效应，与 α+β 型钛合金相比，具有相当的强度和

更好的生物相容性，在人体中具有更高的耐腐蚀性。

β 型医用钛合金优异的耐腐蚀性能归功于其氧化

钝化层的高稳定性[18]。以 Ti–Zr–Nb 合金为例，其表

面氧化层由 TiO2、ZrO2、Nb2O3、Ta2O3 等氧化物组

成。这些氧化物有助于在合金表面形成连续稳定的

氧化钝化层。同时，Ti、Zr、Nb、Ta、Mo 等元素的

生物相容性已通过体外细胞培养试验得到证实，其

中 Ti 和 Zr 元素还可以进一步促进成骨细胞纤维粘

连的生长。

在过去的二十多年中，许多具有类似或优化性

能的新型 β 型钛合金和 Gum Metal 钛合金被开发。

由于含有较多高密度合金元素（如 Mo、Ta、Nb、
Zr），这些 β 型钛合金的密度通常高于其他类型的

钛合金；为增强钛合金的耐腐蚀性，还会引入 Mo、
Ru 等元素[19]。但这些合金元素价格昂贵，高熔点也

造成偏析和制备困难。因此，目前的发展重点是开

发新的低成本 β 型钛合金，这些新型合金需在 β-稳
定剂和含量和机械性能之间取得良好平衡[20]。为探

索低成本高性能钛合金的成分比例，钼当量

（Moeg）、d 电子合金设计理论、平均价电子浓度

（VEC）和第一性原理计算等成分设计及预测方法

近年来得到了快速发展[21]。

 钼当量（Moeg）

钼当量（Moeg）的概念及初始表达式由Molchanova
等于 1965 年提出[22]，初始表达式中量化了各合金元

素对 β 相稳定性的贡献，并以最有效的稳定剂

Mo 为基准进行对比，随着 Moeg 值的增加，β 相转

变温度降低。

到目前为止，Moeg 表达式经历了多次修改 [23]。

Zr 此前一直被认为是中性元素，但 Abdel-Hady 等[24]

研究发现，钛合金中 β 稳定元素（如 Nb）与 Zr 共
存能提高 β 相的结合能，从而增强 β 相的稳定性。此

外，Zr 或 Sn 的共存可抑制 α”马氏体转变，有利于维

持单相 β 组织。2017 年，Jiang 等[25] 在 [(Mo0.5Sn0.5)–
(Ti，Zr)14](Nb，Zr)1,2 合金中研究了 Zr 和 Nb 对 β 相

稳定性的影响。他们认为，原 Moeg 方程中提出的

Nb 和 Zr 的系数（0.28 和 0.47）不匹配，Nb 是比

Zr 是更强的 β-稳定剂。因此，对系数进行了修正，

将 Nb 的系数调整为 0.33，Zr 的系数调整为 0.31。
最新修正后的 w(Moeg) 方程为：

w(Moeg) = w(Mo)+0.25w(Ta)+0.33w(Nb)+
0.59w(W)+1.25w(V) +1.84w(Cr)+
2.46w(Ni)+1.93w(Fe)+1.51w(Cu)+
2.67w(Co)+2.26w(Mn)+0.3w(Sn)+
0.31w(Zr)+3.01w(Si)−1.47w(Al) （1）

式中，w(X) 为元素 X 质量分数，%。

为了获得最佳的生物力学性能，研究人员致力

于调控钛合金中的相组成。不同相的强度顺序为

ω>α’>α”>β>α，弹性模量顺序为 ω>α>α’>α”>β。合金

中 ω 相的出现会显著提高弹性模量，因此应选择抑

制其形成的合金成分。亚稳 β 钛合金具有通过热处

理提高强度的特点，是生物植入物设计的首选材

料。采用 Moeg 方程设计的低弹性模量（＜50 GPa）
钛合金，其 Moeg 值在 8~14。在 Ti–Nb–Ta–Zr 和 Ti–
Nb–Sn 合金体系中，力学性能与 Moeg 值成反比；而

在 Ti–Zr–Cr、 Ti–Zr–Cr–Mo、 Ti–Nb–Mo 合金体系

中，力学性能与 Moeg 值成正比[25]。

基于 β 型钛合金设计中对 β 相稳定性的考

虑，科研工作者研制了多种新型合金，如 Ti–7Fe–
xNb（x=0, 1%, 4%, 6%, 9%, 11%）、Ti–33Zr–xFe–yCr
（x = 3%, 5%, 7%；y = 2%, 4%）、Ti–xFe–yTa（x=8%,
9%, 10%；y=0, 2%, 5%, 8%, 9%, 10%）、Ti–xFe–yTa
（x=8%,  9%,  10%； y=0,  5%,  8%,  9%,  10%）、 Ti–
11Nb–xFe（x=0.5%, 3.5%, 6%, 9%）（x、y 为质量分

数）等。这些低成本的 β 型钛合金具有与传统 β 型

钛合金相当的力学性能，并且其 β 相稳定性可通过

Mo 当量法进行预测[26]。

在这些新型合金中观察到，Moeg 值随着 β-稳定

剂（如 Nb 和 Ta）含量的升高而增加，合金强度随

之降低。但 Rabadia 等 [27] 通过设计 Ti–27Nb–7Fe–
xCr（质量分数 x=0, 2%, 4%, 6%, 8%）合金，观察到

当Cr（β-稳定剂）的质量分数＞4% 时，Ti–27Nb–7Fe–
xCr 的强度并没有持续下降，而是随着 Moeq 的增加

而保持稳定。 Ehtemam-Haghighi 等 [28] 设计的 Ti–
11Nb–xFe（质量分数 x=0.5%,  3.5%,  6%,  9%）合金

中，β 相的比例随 Fe（β-稳定剂）含量的增加而增

加，相应 Moeg 值由 25 增加到 35。由于 Nb 和 Fe 在

β 相中的固溶强化作用，Ti–11Nb–xFe 的强度和伸长

医用金属
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率均得到提高。因此，与 Ti–11Nb–0.5Fe 相比，含有

更多 β 相的 Ti–11Nb–3.5Fe 具有更高的屈服强度和

塑性，以及良好的延展性和高强度。Ti–11Nb–6Fe 和

Ti–11Nb–9Fe 具有比 CP-Ti、 Ti–6Al–4V、 Ti–15Mo
等更高的弹性势能，具有更好的承载能力。综上，

通过调整合金成分可调控 β 型钛合金的相组成，进

而优化其性能。例如，加入适量的金属间化合物

（C15 Laves）相可以在保持较大塑性的同时提高合

金的强度，新合金的高强度和大塑性可以保证其在

人体中的承载能力。

 d电子合金设计理论

d 电子合金设计概念最早由 Straumal 等 [29] 提

出，用于钛合金设计。该方法通过考虑 3 个通用电

子参数建立相图，参数包括键级（Bo，反映钛与合

金元素间共价键强度）、平均 d 轨道能（Md）、平

均电子/原子比（e/a）。这些参数均基于 DV-Xα 簇
分子轨道计算理论确定。

Bo–Md 相图提供了钛合金的力学性能、化学性

能和变形机理等重要信息。例如，当合金 β 相稳定

性高时变形以滑移为主，稳定性较低时则以孪生为

主。因此，设计在滑移/孪晶界附近具有 Bo–Md 相图

值的合金，可以获得丰富的力学性能。Bo–Md 相图

还可以用于解释复合孪晶诱导塑性（TWIP）和相变

诱导塑性（TRIP）的变形机理。此外，具有较高键

级合金元素组成的钛合金具有良好的耐蚀性[23]。

合金的弹性模量随 Bo 值的增大而减小。基于这

一规律，Kuroda 等[16] 利用 d 电子合金设计方法设计

出弹性模量为 65 GPa 的亚稳 β 型钛合金 Ti–29Nb–
13Ta–4.6Zr（TNTZ），其 Bo 和 Md 值分别为 2.878
和 2.462。此外，Li 等[30] 利用 d 电子合金设计理论

设计了 (Ti69.71Nb23.72Zr4.83Ta1.74)98Si2 合金，获得了具

有 1296 MPa 高屈服强度和 38.8 GPa 低弹性模量的

超细颗粒纳米复合材料结构，具有极大的生物医用

潜力。

Bo–Md 相图可作为设计低 Bo 值下不含 Ni 和
V 的新型医用 β 型钛合金体系的指导。Ushida 等[31]

在设计 Ti–(2~7)Fe–3Nb–3Zr（原子数分数）合金体

系时，采用 Bo–Md 相图准确预测了其相组成。该研

究以 Fe 代替 Ta 作为低成本 β-稳定剂，制备了

Ti–Fe–Nb–Zr 系合金，并通过热机械处理研究了 5 种

成分合金的力学性能和生物相容性。X 射线衍射

（XRD）分析验证了合金的 Bo–Md 设计理念，其中

最不稳定的单相合金（即 Ti–5Fe–3Nb–3Zr）具有最

低的杨氏模量（约 81 GPa）。与 Ti–6Al–4V ELI 和
SUS316L 不锈钢相比，Ti–5Fe–3Nb–3Zr 具有更好的

接触成骨生物相容性。

固溶处理的 β 型钛合金的变形受应力诱导马氏

体（SIM）、机械孪晶和位错滑移控制，DV-Xα 法

也可用于揭示 β 型钛合金变形行为和 β 相稳定性之

间的关系。但 Wang 等 [32] 指出 Bo–Md 图仍存在问

题：在 Bo–Md 图中 Ti–10V–3Fe–3Al 位于孪晶区，但

实际上，其室温变形后的组织中存在应力诱导的 α”
马氏体。因此，Wang 等 [32] 提出一种半经验方法，

利用平均电子原子比（e/a）和原子半径差（Δr）作

为 Bo–Md 图的补充，构建了 e/a–Δr 图来预测 β 型钛

合金的变形行为。e/a–Δr 图的主要特征表明：滑移

区 e/a 值高于孪晶/SIM 区，孪晶/SIM 变形主要发生

在 e/a<4.2 和 Δr>−2.5 的区域；孪晶/SIM 区的 e/a 在

Δr 接近 0 时出现峰值，然后随着 Δr 的增加而下

降。因此，除了 β 相稳定性外，e/a 和 Δr 还通过控

制晶格剪切难度来影响 β 型钛合金的变形行为。

 平均价电子浓度（VEC）

为了开发更多新型钛合金以满足生物医用材料

应用的需求，需要使用更多方法来预测钛合金的性

能。 Ikehata 等 [33] 研究了二元钛合金体系 Ti1−xXx

（X=V, Nb, Ta, Mo, W，质量分数 x=0, 0.25%, 0.5%,
0.75%, 1.0%）中 VEC 对弹性模量的影响，表明合

金 VEC 值可以预测其晶体结构。当 VEC 值为

4.20~4.24 时，合金可达到体心立方（BCC）亚稳

态，获得较低的弹性模量。Hao 等[34] 利 VEC 理论开

发出弹性模量为 42  GPa 的亚稳 β 型钛合金 Ti–
24Nb–4Zr–7.9Sn（TNZS），经过数次加载循环后稳

定为 33 GPa，其 VEC 值为 4.15。当 β 型钛合金的

VEC 低于 4.20 时，β 相变得不稳定，从而导致其形

成亚稳的 α”相和 ω 相，抑制这些亚稳相有助于获得

具有较低弹性模量的钛合金。

目前，基于 VEC 研究最广泛的合金之一是 Ti–
24Nb–4Zr–7.9Sn。在设计这种合金时，认为 VEC=
4.15 时合金的弹性模量最低[15]，而不是 Ikehata 等[33]
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提出的 4.20~4.24。这可能是由于计算 VEC 最优值的

弹性常数值不同。Bahl 等[35] 利用 VEC 理论设计了

一种新的 β 型钛合金成分 Ti–32Nb–2Sn。在溶液处

理条件下，该合金在 VEC 值为 4.20 的条件下获得

了 60 GPa 的低弹性模量，其中 Sn 元素能够抑制亚

稳 ω 或 α”相的形成，从而降低合金的弹性模量。

但利用 VEC 值简单设计低模量 β 型钛合金有一

定的局限性。与 d 电子合金设计方法类似，对合金

元素的选择缺乏明确的指导，在合金设计中使用的

VEC 最小值没有达成一致。例如，虽然理论预测的

范围为 4.20~4.24，但也使用 4.15 和 4.10。此外，对

于计算 VEC 值时是否应考虑 O 的价电子，也未达成

共识。还有研究表明，Ti–Nb–Ta–Zr 合金的模量远

低于 VEC 的期望值，因此还存在其他因素控制着这

种复杂合金的模量。

 第一性原理计算

第一性原理计算（也称从头算方法）是一种能

够精确预测和评价材料的计算方法，其使用 5 个基

本物理量（电子质量 mo、元电荷 e、普朗克常数 h、
光速 c、玻尔兹曼常数 kB），无须引入任何经验参

数，为设计低模量 β 型钛合金提供了理论基础，有

助于缩短钛合金的设计周期并降低成本[36]。该方法

以理论导出的弹性常数计算合金的杨氏模量，进而

研究合金元素对相稳定性和弹性性能的影响。

Raabe 等[37] 提出了一种基于第一性原理的低模

量合金设计策略，从理论上确定了钛铌体系中 β 相

稳定性低于钛钼体系。此外，研究发现在相同的

Nb 和 Mo 原子浓度下，钛铌的理论弹性模量始终低

于钛钼，且二者的模量差异随原子浓度的变化而变

化。因此，可通过添加三元或四元元素来稳定钛铌

中的 β 相，并在保持较低刚度的同时，利用这些合

金元素的固溶强化作用提升合金强度。在 Raabe 等

研究的基础上，Karre 等[38] 利用第一性原理密度泛函

理论，确定了具有稳定 β 相和低杨氏模量的二元

Ti–Nb 和三元 Ti–Nb–Zr 合金体系的低钛合金成分，

计算表明在 Ti–25Nb–xZr 体系中，Ti–25Nb–6.25Zr
的弹性模量最低，为 50 GPa。

第一性原理方法在预测弹性模量方面优于

VEC 或 d 电子合金设计方法，但该方法通常只能针

对特定成分区间内的离散组合进行性质预测。此

外，对合金元素浓度的影响及超级单体中几种可能

的结构会在合金设计中引入不确定性，Sahara 等[39]

和 Ojha 等[40] 采用特殊的准随机结构（SQS）模型和

团簇加连接原子模型来解决这一问题。实验结果表

明，2 种模型均可以通过第一性原理计算来预测固溶

体合金的各种性能。尽管目前第一性原理计算在生

物医用钛合金设计方面的应用已十分广泛，但在计

算周期、体系及模型精确描述无序固溶体系等方向

还需进一步完善优化。随着新计算技术不断发展，

与第一性原理计算的混合模型将在医用金属材料设

计中发挥更大作用。

 混合计算技术

Moeg、d 电子合金设计理论、VEC 及第一性原

理计算等方法简单，可以快速预测钛合金的物相和

性能。与此同时，作为新兴技术，软计算方法在预

测生物医用钛合金成分和力学性能方向的应用也逐

渐增多，其概念如图 2 所示。软计算方法包括相图

计算（CALPHAD）、人工神经网络等，其成功依赖

于数据库与实验数据的验证。新的混合计算技术以

及数学与材料科学之间的合作，均有助于克服与合

金设计概念相关的局限性。

 
 

计算工具

实验工具

材料设计

数据库

图 2　软计算方法概念[23]

 

合金系统的相图可以描述其在不同化学成分、

温度和压力下的相平衡关系的重要特征。基于实验

结果和热力学模型的计算构建相图的方法称为

CALPHAD 方法，该方法通常用于实验难以直接测

定或复杂的多组分合金系统。CALPHAD 的成功依

赖于多相数据库的开发和实验结果的验证，将第一
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性原理计算与 CALPHAD 方法相结合，可以应用于

三元、四元等高元合金体系的相图计算，但在确定

高元体系的亚稳平衡或金属间相信息方面的可行性

仍然有限[41]。

通过耦合动力学模型与 CALPHAD 方法相结合，

可以补偿热力学数据中的误差。采用 CALPHAD 方

法，Tan 等[42] 研究了可用于新型亚稳 β 型生物医用

(Ti,Zr)5Sn3+x 三元合金体系成分设计，为完善多组分

Ti/Zr 热力学数据库及促进新型亚稳 β 型钛合金的开

发做出了贡献。Marker 等[43] 采用基于 CALPHAD 的

建模方法开发了 Ti–X–Y（X≠Y=Mo, Nb, Sn, Ta, Zr）
三元钛合金数据库，将数据库的结果与实测模量进

行比较，证明了该方法能够准确预测模量。Wu 等[44]

利用高通量扩散多元技术和热力学数据库，设计了

新型高强度钛合金，将扩散–多重法与 CALPHAD 计

算相结合，研究了 Mo 含量对钛合金组织和性能的

影响，丰富了 CALPHAD 方法的数据库，加速了新

型钛合金开发。

近几十年来，神经网络技术在材料科学领域受

到高度重视，被用于预测合金的热变形行为、疲劳

裂纹形成、腐蚀行为、应力、相变等性能。新型计

算技术可以实现对材料性能的精确预测，Quan 等[45]

利用反向传播神经网络预测了 Ti–13Nb–13Zr 合金的

变形机制，表明训练良好的人工神经网络模型具有

较强的处理复杂流动行为的能力，在热变形过程中

具有很大的应用潜力。2019 年，Wu 等[46] 提出了基

于机器学习的人工神经网络方法来设计低成本的骨

科和假体植入物钛合金，最终设计出杨氏模量低至

42.4 GPa 的 Ti–12Nb–12Zr–12Sn 钛合金，该合金满

足生物相容性、低模量和低成本的所有要求。Noori
Banu 等 [47] 采用神经网络和递归划分方法对 Ti–
xNb–yTa 合金的力学和生物学性能进行了优化，以

合金成分和加工参数作为输入，得出 Nb 和 Ta 对 β
型钛合金有显著影响的结论。Yang 等[48] 将 β-结构稳

定性概念和成分元素相互作用概念应用于机器学习

方法中，设计了 Ti–Mo–Nb–Zr–Sn–Ta 体系中的低杨

氏模量 β 型钛合金，基于混合模型提出的几种新低

模量 β 型钛合金 [(Mo0.5Sn0.5)−(Ti13Zr1)](Nb0.5Ta0.5)、
[(Mo0.3Sn0.7)−(Ti13.5Zr0.5)](Nb1.5Ta0.5) 和 [(Sn0.5Zr0.5)−
Ti14](Nb2.5Ta0.5) 与实验结果一致。

Chai 等 [49] 采用物理冶金模型与机器学习相

结合的方法，以 Moeg 值、d 电子理论和 VEC 为

指导，建立了基于机器学习的医用钛合金开发框

架，设计了 Ti79.08Mo1.96Nb18Sn0.96（原子数分数）、

Ti75.11Mo0.24Nb23.32Zr0.5Sn0.83 两种低弹性模量 β 型医

用钛合金。实验验证结果与新合金弹性模量预测值

吻合，物理参数的加入使该设计框架更符合物理冶

金原理。因此，将机器学习与物理冶金模型相结

合，可显著提高 β 型医用合金的设计效率。

 结束语

在过去的二十多年中，含无毒稳定剂、兼具良

好生物相容性和低弹性模量的钛合金在生物医用领

域发展迅速，这对钛合金的成分设计提出了更高要

求。结合国内外的研究现状，生物医用钛合金成分

设计方法的未来发展面临如下挑战：

（1）运用 Moeg 概念、d 电子合金设计理论、

VEC、第一性原理计算等方法可以快速有效设计合

金的物相和性能，但难以应对复杂的多组分合金体

系。因此，亟需对传统成分设计方法进行优化，以

拓宽其应用范围并提高预测精度。

（2）混合计算方法是预测合金成分和力学性能

的新兴技术，与传统计算结合后可以应用于高元体

系相图计算。开发新混合计算技术，推动计算材料

科学在生物医用新合金研究中的应用，有助于克服

合金设计概念的局限性。随着计算模型的不断完善

和计算能力的提升，混合计算方法将在医用金属材

料设计中发挥更大作用。

总之，生物医用钛合金的成分设计探索还有待

进一步深入，以实现在高屈服强度、低模量和低成

本方面的突破。
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