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在铝合金中加入稀土元素对其进行微合金化处理

能显著改善铝合金的微观组织和力学性能)
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理论模型与计算方法

2)X0E

二元金属间化合物晶体模型来源于晶体数

I$



据库)

*

*

"共有
,&

种"其晶体结构和空间群见图
,

#其中

2)

*

0E

晶体结构有两种"分别是四方晶系
1*

%

TTT

和

正交晶系
1TT%

"

2)

,,

0E

^

的晶体结构为正交晶系

1TTT

"

2)

^

0E

的晶体结构为六方晶系
.\

^

%

TTJ

"

2)

%

0E

的晶体结构为立方晶系
8P̂ T

"

2)0E

同样具有两

种晶体结构"分别是正交晶系
0TJT

和立方晶系

.T̂ T

"而
2)0E

^

具有
^

种不同的晶体结构"分别是单斜

晶系
.%

,

%

T

!六方晶系
.\

^

%

TTJ

和立方晶系
.T̂ T

#

!

"

"

2)

*

0EX1*

'

TTT

!

L

"

2)

*

0EX1TT%

!

J

"

2)

,,

0E

^

X1TTT

!

P

"

2)

^

0EX.\

^

'

TTJ

!

E

"

2)

%

0EX8P̂ T

!

F

"

2)0EX0TJT

!

N

"

2)0EX.T̂ T

!

O

"

2)0E

^

X.%

,

'

T

!

=

"

2)0E

^

X.\

^

'

TTJ

!

B

"

2)0E

^

X.T̂ T

图
,

!

2)X0E

二元金属间化合物晶体结构

8=

N

$,

!

0M

I

GC")GCMVJCVME(F2)X0EL=#"M

I

=#CEMTEC"))=JJ(T

K

(V#P

!!
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中形成焓和结合能的绝对值大小可知"当化

合物中
0E

的摩尔分数为
%&6

!

>&6

和
]>6

时会优先形

成
2)

*

0EX1*

%

TTT

!

2)0EX0TJT

和
2)0E

^

X.%

,

%

T

这
^

种化合物"且这
^

种化合物的结构也更加稳定#图
%

为

不同
0E

浓度下较容易形成和结构较稳定的
2)X0E

金属

间化合物形成焓和结合能散点图#由图
%

可知"

2)X0E

化合物形成焓的绝对值排序为(

2)

%

0EX8P̂ T

'

2)

^

0EX

.\

^

%

TTJ

'

2)0EX0TJT

'

2)

,,

0E

^

X1TTT

'

2)0EX.%

,

%

T

'

2)

*

0EX1*

%

TTT

"这表明在
2)X0E

合金中
2)

%

0EX

8P̂ T

最容易形成"同样其合金化能力也具有上述规

律#而结合能结果显示"

2)0E

^

X.%

,

%

T

'

2)0EX0TJT

'

2)

%

0EX8P̂ T

'

2)

^

0EX.\

^

%

TTJ

'

2)

,,

0E

^

X1TTT

'

2)

*

0EX1*

%

TTT

"这表明在
2)X0E

合金中
2)0E

^

X.%

,

%

T

具有最稳定的结构#

!

"

"

2)X0E

金属间化合物的形成焓 !

L

"

2)X0E

金属间化合物的结合能

图
%

!

不同
0E

浓度的
2)X0E

金属间化合物的形成焓和结合能
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N
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(F2)X0E
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弹性性能

金属材料抵抗外力变形的能力一般通过弹性常数

来分析"同时材料的力学性能通常通过模量来体现"如

体模量
)

!杨氏模量
<

和剪切模量
?

#基于形成焓和

结合能的计算结果"采用应力和应变的关系计算了
\

种

较容易形成和结构较稳定的
2)X9/

二元金属间化合物

的单晶弹性常数"其计算结果见表
^

&其中
=

,,

"

=

\\

分

别为晶体的弹性常数'#

!!

通过表
^

计算的弹性常数"对
2)X0E

二元金属间化

合物的力学稳定性以及相关的力学性质进行了分析#

根据
Y(M#XQV"#

N

的力学稳定性理论"对于不同的晶体

结构"其稳定性条件不同#
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四方晶系
2)

*

0EX1*

%

TTT

具有
\

个独立的非零弹

性常数"其力学稳定性判据为)
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表
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二元金属间化合物的弹性常数
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正交晶系
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0E

^

X1TTT

和
2)0EX0TJT

具有
?

个独立的非零弹性常数"其力学稳定性判据为)
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六方晶系
2)

^

0EX.\

^

%

TTJ

具有
>

个独立的非零弹

性常数"其力学稳定性判据为)
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立方晶系
2)

%

0EX8P̂ T

具有
^

个独立的非零弹性

常数"其力学稳定性判据为)

,\

*
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单斜晶系
2)0E

^

X.%
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T

具有
?

个独立的非零弹性

常数"其力学稳定性判据为)
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由表
^

可知"上述
\

种
2)X0E

化合物中除
2)

^

0EX

.\

^

%

TTJ

和
2)0EX0TJT

之外都满足力学稳定性判

据"这表明它们都具有力学稳定的结构#同时采用

'9Q

近似法)

,]

*计算了具有力学稳定结构的
2)

*

0EX1*

%

TTT

!

2)

,,

0E

^

X1TTT

!

2)

%

0EX8P̂ T

和
2)0E

^

X.%

,

%

T

化合物的多晶体积模量
)

!剪切模量
?

"计算公式

为)
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*

(

)

*

!

,

%

&

)

'
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'

?
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&

?

'
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?

3
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'

!!

根据
)

!

?

可推算出多晶材料的杨氏模量
<

"泊松

比
)

(

<

!

?)?

)̂
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?

&

,&

'

)!

<

%

%?

%?

&

,,

'

!!

普适各向异性因子
:

:常被用来衡量立方晶系!六

角晶系!单斜晶系和三角晶系结构的弹性各向异性"其

中
:

:

e&

表示晶体结构为弹性各向同性"

:

:的数值远

离
&

且越大表示晶体的弹性各向异性越大)

,?

*

#其计算

公式为(

:

D

!

>

?

3

?

'

1

)

3

)

'

%

\

&

,%

'

!!

表
*

为
2)X0E

二元金属间化合物的弹性性能)

%&

*

#

从计算结果可知"

2)X0E

二元金属间化合物的体积模量

&

)

'!剪切模量&

?

'和杨氏模量&

<

'顺序如下(

2)

,,

0E

^

X

1TTT

'

2)

%

0EX8P̂ T

'

2)

*

0EX1*

%

TTT

'

2)0E

^

X.%

,

%

T

"这表明"相比于
2)

*

0EX1*

%

TTT

和
2)0E

^

X.%

,

%

T

"

2)

,,

0E

^

X1TTT

!

2)

%

0EX8P̂ T

结构抵抗体积变形!剪切

变形的能力较强"原子间键合力较大"刚度较大#通过

)

%

?

的比值可预测化合物的脆性"当
)

%

?

的值大于

,$]>

时即可认为此种材料为塑性材料"反之则为脆性材

料"且
)

%

?

的值越大"塑性越好)

%,

*

#同时泊松比
)

也

可以用来衡量材料的塑脆性"当材料的泊松比
)

大于

&$%\

时"可认为材料是塑性材料)

%%

*

#计算的
)

%

?

和泊

松比
)

的结果具有一致性"即
2)

*

0EX1*

%

TTT

和
2)

%

0EX

8P̂ T

为塑性材料"

2)

,,

0E

^

X1TTT

和
2)0E

^

X.%

,

%

T

为

脆性材料#

表
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金属间化合物的弹性性能
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化合物
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:

:
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从表
*

中普适各向异性因子
:

:的计算结果可以

看出"弹性各向异性程度大小的顺序为
2)

*

0EX1*

%

TTT

'

2)

%

0EX8P̂ T

'

2)

,,

0E

^

X1TTT

'

2)0E

^

X.%

,

%

T

#同时为了更加直观地观察材料的弹性各向异性"利

用弹性柔度系数的计算结果画出
2)X0E

二元金属间化

合物的杨氏模量三维图"见图
^

&其中杨氏模量图越趋

近于圆形"越趋近于弹性各向同性'#可以看出"

2)

*

0EX

1*

%

TTT

具有最大弹性各向异性"而
2)0E

^

X.%

,

%

T

的

杨氏模量趋近于圆形"具有最小的弹性各向异性"这与

普适各向异性因子
:

:的计算结果相符#

G$

2)X0E

二元金属间化合物的第一性原理研究
!

徐珂浩
!

等
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图
^

!

2)X0E

二元金属间化合物的杨氏模量三维图
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布居分析

表
>

为
*

种具有力学稳定性的
2)X0E

化合物的键

布居数#其中"键布居数的值处于
&

"

,

之间"其值越接

近于
,

"则说明所形成的化学键为共价键"且共价键越

强#除此之外"当电子处于成键轨道或反键轨道时"其

数值与键布居数的正负性有关)

%̂

*

#由表
>

可知"

*

种

表
H

!

$

种
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化合物的键布居数
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化合物 键 键布居数 键长%
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化合物的
2)X2)

键布居数均为正值"表明电子均

处于成键轨道"表现出不同强度的共价键性质"且共价

键的强弱为
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$同时
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X
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T

两种化合物的
0EX0E

键布居数均为负值"表明

电子均处于反键轨道"也表现出一定的共价键"而
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化合物的

2)X0E

键布居数绝对值接近于
&

"表现出离子键的特征#

FD$

!

态密度

为进一步了解
2)X0E

二元金属间化合物的电子结

构和化学键合方式"计算了
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这
*

种化合物

的态密度和分态密度"见图
*

&其中虚线代表费米能级"

其对应能量值为
&

'#由于离费米面较远的轨道上电子

不参与成键"故仅考虑费米面附近态密度的变化情况"

其中费米面以上为导带"费米面以下为价带#
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"
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图
*

!

2)X0E

二元金属间化合物的总态密度和分态密度
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由图
*

可以看出"

*

种
2)X0E

二元化合物的态密度

在费米面上都不为
&

"表明它们都呈现金属特性#
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这
*

种化合物的成键电子主要分布在

î \

"

%,E'

之间#在
î \

"

i^̂ E'

区间内"其成键

电子主要由
0E

的
\E

轨道贡献的$在
i%,

"

i,>E'

区

间内"成键电子主要由
0E

的
>

K

轨道贡献的$在
i?

"

&

E'

区间内"成键电子轨道出现了明显的杂化现象"主要

是
2)̂ G

!

2)̂

K

和
0E>P

"这说明
2)

和
0E

之间存在成

键"其中
0E

的
>P

轨道对价带的贡献大于
2)

原子#在

&

"

^E'

的区间内"成键电子主要由
0E

的
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轨道贡献

的$在
^

"
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区间内"成键电子主要由
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的
^

K

和

0E

的
>P

轨道贡献#同时根据赝能隙理论"在费米能级

两侧有两个尖峰"且两个尖峰之间的
@7-

不为
&

"这两

个尖峰之间的距离即为赝能隙"其直接反映了该体系成

键的共价性的强弱"赝能隙越宽"说明共价性越强)
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从图
*

中的总态密度图可以得出"
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化合物的赝能隙分别为
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"表明
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