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摘要!采用虚拟晶胞近似方法控制固溶体中的
D*

含量!基于密度泛函理论的第一性原理赝势方法研究了
D*

对

E

2

C

!D*

"

!F%,7=G

!

&,7=G

#固溶体的固溶强化作用$计算结果表明%

E

2

C

!D*

"

!F%,7=G

!

&,7=G

#固溶体的

体模量"

"

#随
D*

含量的增加而逐渐增大!当
D*

含量为
!,7=G

时体模量达到最高值!之后基本保持不变$剪切

模量"

#

#和杨氏模量"

$

#随
D*

含量的增加而降低!当
D*

含量达到
&G

时!又略微增大$

&

种固溶体的
#

&

"

值均

小于
$=BH

!都是韧性材料$

D*

掺杂量为
%,7=G

!

B,7=G

的区间内!随
D*

含量的增加!固溶体的
#

&

"

值明显降

低!泊松比"

!

#增大!合金韧塑性提高'当
D*

含量继续增大到
&,7=G

!固溶体的
#

&

"

值有所升高!泊松比"

!

#减

小!合金韧塑性下降$随着
D*

含量的增加!态密度整体向低能级区域移动!费米能级低能级区域的成键电子数

逐渐增多!同时底带宽度明显变宽!合金成键能力增强$在
D*

含量为
%,7=G

!

#,7=G

的区间内!受
D*

C

!.

电子

影响总态密度图中出现了明显的赝能隙!费米能级在赝能隙高能侧!合金电子跃迁困难$当
D*

含量大于
#,7=G

时!赝能隙变得不明显!费米能级处的态密度值比较高!合金活性增强$

关键词!

E

2

C

D*

固溶体'第一性原理'固溶强化'态密度

中图分类号!

IJ%!&=#

!!!

文献标志码!

9

!!!

文章编号!

%$$BC#&%B

#

#$%&

&

$!C$BHHC$&

!

基金项目!国家重点研发计划#

#$%&KLM$A$%$$$

&资助项目%江苏省科技成果转化#

M9#$%&$AN

&资助项目%江苏省六大

高峰人才计划#

#$%!COPQC$$B

&资助项目%苏州市重点产业技术创新计划#

RJP#$%BAN

&资助项目'

!

收稿日期!

#$%!C$AC$&

%修订日期!

#$%BC%#C%"

!

通信作者!刘子利$男$教授$博士生导师$

DCS,1-

!

-1)T1-1

"

+),,=5U)=:+

'

!

引用格式!刘子利$王文静$刘希琴$等
=D*

对镁合金固溶强化作用的第一性原理研究(

'

)

=

南京航空航天大学学报$

#$%&

$

!"

#

!

&!

BHHCB"#=Q1)V1-1

$

W,+

2

W5+

0

1+

2

$

Q1)O1

X

1+

$

57,-=L1*67

C

Y

*1+:1

Y

-5667)U

8

(+6(-1U6(-)71(+67*5+

2

7Z5+1+

2

5..5:7(.D*(+E

2

,--(

8

(

'

)

='()*+,-(./,+

0

1+

2

3+145*617

8

(.95*(+,)71:6; 967*(+,)71:6

$

#$%&

$

!"

#

!

&!

BHHCB"#=

#$"%&'("$)*$

+

,-%.&/0

1

2).2,$0.2,/&$2).&"-)

3

&4-)$)

3

!55-*&25!"2)6

3

7,,2

1

%&'(&)&

%

$

*+,

-

*.,

/

&,

-

%

$

%&'0&

1

&,

%

$

%&'2+,

-

%

$

*+,

-

3'45,

-

#

#

%=P(--5

2

5(.E,75*1,-R:15+:5,+UI5:Z+(-(

28

$

/,+

0

1+

2

3+145*617

8

(.95*(+,)71:6;

967*(+,)71:6

$

/,+

0

1+

2

$

#%%%$&

$

PZ1+,

%

#=R:Z((-(.E,75*1,-6R:15+:5,+UD+

2

1+55*1+

2

$

RZ,+

2

Z,1'1,(I(+

2

3+145*617

8

$

RZ,+

2

Z,1

$

#$$#!$

$

PZ1+,

&

78%&"9*&

!

IZ5S57Z(U(.41*7),-:*

8

67,-,

YY

*([1S,71(+16U5

Y

-(

8

5U7(:(+7*(-7Z5:(+75+7(.D*1+6(-1U6(

C

-)71(+,+U7Z5.1*67

C

Y

*1+:1

Y

-5

Y

65)U(

Y

(75+71,-

Y

-,+5\,45

#

]]W

&

S57Z(U ,̂65U(+7Z5U5+617

8

.)+:71(+,-

7Z5(*

8

16)6567(67)U

8

7Z56(-1U6(-)71(+67*5+

2

7Z5+1+

2

5..5:7(.D*(+E

2

C

!D*

#

!F%,7=G

*

&,7=G

&

6(-1U6(-)71(+=IZ5*56)-761+U1:,757Z,77Z5 )̂-_S(U)-)6

#

"

&

*,1656\17Z7Z51+:*5,61+

2

:(+75+7(.D*

$

\Z1:Z

Y

5,_6,7!,7=G D*,+U*5S,1+6,7,-S(676,S5-545-,.75*\,*U6=K()+

2

6̀S(U)-)6

#

$

&

,+U6Z5,*

S(U)-)6

#

#

&

U*(

Y

\17Z7Z51+:*5S5+7(.D*:(+75+7

$

\Z1-57Z5

8

1+:*5,656-1

2

Z7-

8

\Z5+D*:(+75+7*5,:Z56

&,7=G=IZ5#

"

"4,-)56(.61[E

2

C

!D*

#

!F%,7=G

*

&,7=G

&

6(-1U6(-)71(+6,*5-5667Z,+$=BH

$

,--7Z5



E

2

6(-1U6(-)71(+6,*5U):71-5 S,75*1,-6=W17Z7Z51+:*5,61+

2

(.D*U(

Y

5U,S()+71+7Z5*,+

2

5(.

%,7=G

*

B,7=G

$

7Z5#

"

"4,-)5(.6(-1U6(-)71(+U5:*5,65661

2

+1.1:,+7-

8

$

\Z1-5](166(+*,71(

#

!

&

1+:*5,

C

656,+U7Z57()

2

Z+566,+U

Y

-,671:17

8

(.7Z56(-1U6(-)71(+61+:*5,65=WZ5+D*:(+75+71+:*5,6567(

&,7=G

$

7Z5#

"

"4,-)5(.6(-1U6(-)71(+U5:*5,65U67(6(S55[75+7

$

\Z1-5

!

1+:*5,65U6

$

,+U7Z57()

2

Z+566

,+U

Y

-,671:17

8

(.7Z56(-1U6(-)71(+61+:*5,65=967Z5,S()+7(.D*1+:*5,656

$

7Z5U5+617

8

(.67,75

#

>?R

&

S(4567(7Z5-(\

C

5+5*

28

*5

2

1(+,6,\Z(-5

$

,+U7Z5,45*,

2

5

X

),+717

8

(. (̂+U1+

2

5-5:7*(+,7-(\

C

5+5*

28

*5

2

1(+(.L5*S1-545-

2

*(\6,+U7Z5̂ (77(S ,̂+U\1U5+661S)-7,+5()6-

8

$

*56)-71+

2

1+

2

*5,75*̂ (+U1+

2

:,

C

Y

,:17

8

=9..5:75U^

8

5-5:7*(+61+7Z5!.(*̂17,-

$

,:-5,*

Y

65)U(

2

,

Y

7)*+6)

Y

1+7Z57(7,-U5+617

8

(.67,75

#

I>?R

&

.1

2

)*5\Z5+D*:(+75+716 5̂7\55+%,7=G

*

#,7=G=IZ5L5*S1-545-16,77Z5Z1

2

Z

C

5+5*

28

*5

C

2

1(+(.

Y

65)U(

2

,

Y

\Z5*57Z55-5:7*(+1:7*,+6171(+16Z,*U7(,:Z1545=WZ5+D*:(+75+716Z1

2

Z5*7Z,+#

,7=G

$

7Z5

Y

65)U(

2

,

Y

7)*+6 -̂)*,+U>?R,77Z5L5*S1-545-16Z1

2

Z

$

\Z1:ZS5,+67Z5,:71417

8

(.7Z565

6(-1U6(-)71(+6161+:*5,65U=

:-

1

;2"0%

!

E

2

C

D*6(-1U6(-)71(+

%

.1*67

C

Y

*1+:1

Y

-5

%

6(-1U6(-)71(+67*5+

2

7Z1+

2

%

U5+617

8

(.67,75

!!

作为目前工业应用中最轻的金属结构材料$镁

合金的比强度和比刚度高$阻尼减震性和电磁屏蔽

性能好$成为航空+航天+汽车及电信等领域产品实

现轻量化的理想结构材料和世界各国研发的重点'

然而较差的耐热性能及耐腐蚀性能阻碍了镁合金

的进一步应用发展(

%

)

'固溶强化和第二相强化是

镁合金中最为有效的两种强化机制'关于
9-

$

V+

$

P,

$

P)

$

Q1

$

/1

以及各种稀土原子对镁基体的固溶

强化作用已开展了很多的理论研究'

W)

等(

#

)采

用分子动力学模拟方法系统研究了
E

2

%$$a!

bD

!

#

bDFJU

$
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8

$

K

$

!F$=B

$

%

$

#

$

A

$

!,7=G

&固溶体

的力学性质$发现
JU

$

>

8

$

K

的加入均能提高固溶

体的体模量$其中
JU

的作用最为明显$这与
JU

在

镁基体中的固溶度随着温度的降低急剧下降有关'

J,+56Z,+

等(

A

)采用第一性原理方法构造了
%#

种

E

2

C

0

#

0F9-

$

M,

$

P,

$

P)

$

J5

$

c

$

Q1

$

/1

$

]̂

$

R1

$

K

和
V+

&固溶体模型$通过结构优化得出了它们的晶

格常数$发现晶格常数的变化与溶质原子的大小有

关$并且不同的溶质原子对
E

2

C

0

固溶体弹性性

质的影响也不相同'

D*

#铒&是第
&

周期+第
A

副族的重稀土元素$

在净化镁合金熔液+改善合金组织+提高合金室温

力学性能+增强合金耐腐蚀性能以及高温力学性能

等方面具有重要的作用(

%

$

!

)

'目前关于
D*

元素对

镁合金的固溶强化作用的机制还不明确$本文采用

第一性原理方法研究了
D*

原子对镁固溶体力学性

能的影响$可以为新型含
D*

镁合金研发提供理论

指导'

<

!

计算方法

D*

在镁基体中的固溶度高达
&=B&,7=G

#

A#=H\7=G

&'讨论不同
D*

含量的
E

2

C

D*

固溶

体的力学性能$如果组别划分很细$则计算量很庞

大$若仍然采用超胞结构将很难进行计算'

b,

C

S5*

$

R()4,7T16

以及何亚蒂等(

BCH

)的研究均表明!使

用虚拟晶体近似 #

<1*7),-:*

8

67,-,
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*([1S,71(+

$

<P9

&方法计算出的掺杂模型的晶格常数和弹性

模量与实验数据十分接近'这说明
<P9

方法可

以用于考察合金化元素对固溶体力学性能的影响'

E

2

为密排六方#

Z:

Y

&结构$空间群为
]

&A
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SS:

$晶

格参数!

+F6FA=#$N!d
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7FB=#%$Bd

$图
%

所

示的原胞由两个原子构成$每个原子的分数坐标分

别为#

%
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A
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A
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A
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&'本文在掺杂

量计算方面采用镁原胞结构进行$同时使用
<P9

方法控制镁合金中
D*

含量$通过
&

个级别的比量

来代替
D*

在镁合金中的掺杂量$每个级别相差
-

,7=G
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算能量$最后进行弹性模量
A

个主要计算步骤$选

择广义梯度近似#

J5+5*,-1T5U

2

*,U15+7,

YY

*([1S,

C

71(+

$

JJ9

&下的
]MD

#

]5*U5\

C

M)*_5

C

D*+T5*Z(.

&

泛函来处理交换关联能(

N

)

$价电子所处的势场用超

软赝势来构造$自洽场运算时采用
])-,

8

密度混合

法$倒易空间中平面波计算的最大截止能量
$

:)7

为

B$$=$5<

$晶胞
M*1--()1+

区的
8

点取为
%Be%Be

#$

$自洽精度设为
%e%$

a&

5<

"

,7(S

'结构优化结

束时$体系总能量收敛到
%e%$

aB

5<

"

,7(S

$每个

原子上的力低于
$=A5<

"

+S

$公差偏移为
%e

%$

a!

+S

$应力偏差为
$=$BJ],

'

对晶体施加的应变
"

在很小的情况下$体系的

应力与应变满足胡克定律(

%$

)

'在
P9RID]

程序

中$对结构优化后的晶体施加应变$然后优化晶胞

内部的原子坐标$得到应力
C

应变曲线$再利用最小

二乘法拟合得到固溶体的弹性常数'六方晶系中

有
B

个独立的弹性常数$分别为
9
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$

9
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$

9

%A

$

9
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$

9

!!

'材料的体模量#

"

&+剪切模量#

#

&+杨氏模量

#

$

&和泊松比#

!

&采用
<(1

2

7

C

b5)66

C

f1--

#

<bf

&平

均法公式进行计算(

%%C%A

)

'

采用
<(1

2

7

模型$六方晶系材料的体模量
"

+

剪切模量
#

的计算公式为

"
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;
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<
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;
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!9
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采用
b5)66

模型$六方晶系材料的体模量
"

+

剪切模量
#

的计算公式为

"
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<
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<bf

平均法计算材料体模量
"

和剪切模量

#

为

"

:

%

#

"
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"

# &

b

#
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&
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<
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# &
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材料的杨氏模量
$

的计算公式为

$

:

N"#

A"

;

#

#

H

&
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泊松比#

!

&的计算公式为

!:

A"

<

##

#A"

;

# &

#

#

"

&

=

!

计算结果及讨论

==<

!

弹性常数

!!

根据
M(*+

稳定性判据$六方晶系的材料只有

满足式#

N

&的要求$力学性能才能稳定(

%!

)
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表
%

列 出 了 计 算 所 得 的
E

2

C

!D*

#

!F

%,7=G

!

&,7=G

&固溶体的弹性常数'可以看出
&

组
E

2

C

D*

固溶体均满足六方晶系力学平衡条件

#式#

N

&&$因此$本文所构建的晶体结构机械性能稳

定'

表
<

!

6

3

和
6

3

'!!"

"

!><9&?@

!

A9&?@

#固溶体的弹性

常数

B98?<

!

!,9%&$**2)%&9)&%52"6

3

9)06

3

'!!"

"

!><9&?@

$

A9&?@

#

模型
9

%%

9

%#

9

%A

9

AA

9

!!

9

&&

E

2

&$=BN #A=#N ##=#" BH=H" %#=!& %"=&B

E

2NN

D*

%

HN="% %N=!" ##=H% HA=A# %B=A" A$=%&

E

2N"

D*

#

HH=N# AB=!# ##=&A "!=$N %"=%A #%=#B

E

2NH

D*

A

"%=!% A&=AN A$=!" "!=%H %#=#! ##=B%

E

2N&

D*

!

"%=!$ !A=%# AA=H% "!=$$ %!=%" %N=%!

E

2NB

D*

B

H#="& !N=#" A$=N" N&=H! &=$N %%=HN

E

2N!

D*

&

H%=#! !"=AH AB=$% "!=B$ %#="H %%=!!

!!

弹性常数
9

%%

和
9

AA

分别反映晶体在
+

$

7

方向

上抵抗正应变的能力'从表
%

可以看出$在纯
E

2

中添加
D*

元素后形成的固溶体的弹性常数
9

%%

与

9

AA

均比纯镁大$这说明在镁中添加适量的
D*

元素

可以增大合金抵抗正应变的能力%当
D*

元素含量

为
A,7=G

!

!,7=G

时$固溶体的
9

%%

比较大$合金

在
+

轴方向上抵抗正应变的能力最为优异%

&

种

E

2

C

D*

固溶体的
9

AA

值都比较高$说明这
&

种固溶

体在
7

轴方向上抵抗正应变能力都比较强$其中

D*

含量为
B,7=G

的固溶体最为突出'

弹性常数
9

!!

和
9

&&

分别反映了晶体在
+

$

7

方

向上抵抗剪切应变的能力'当
D*

含量为
B,7=G

时$固溶体的弹性常数
9

!!

出现了极小值$其余
B

种

E

2

C

D*

固溶体的
9

!!

波动不大$所以
E

2

NB

D*

B

固溶

体在
+

轴方向上极易发生剪切应变%低于
!,7=G

的
D*

元素掺杂到
E

2

中$固溶体的
9

&&

值比纯
E

2

高$在
7

轴方向上抵抗剪切应变的能力比较强$但

当
D*

含量高达
B,7=G

时$固溶体的
9

&&

骤降$在
7

轴方向上极易发生剪切应变'

===

!

弹性模量

体模量#

"

&反映了物体抵抗应变的能力$由于

在各向均压下物体的体积总是变小的$因此$体模

NHB

第
!

期
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量#

"

&值总为正值'另外$体模量#

"

&也表示材料

的不可压缩性$体模量的数值越大$则材料内部原

子结合越强$材料的强度会越高$就越不容易被压

缩%剪切模量#

#

&反映了材料剪切变形的难易程度

或者说材料抵抗切应变的能力%而杨氏模量#

$

&常

用来表示固体材料抵抗弹性形变的能力$其值越

大$则在一定应力作用下$发生弹性变形越小'表

#

列出了
E

2

和
E

2

C

!D*

#

!F%,7=G

!

&,7=G

&固

溶体的力学性能参数$而图
#

给出了固溶体的弹性

模量随
D*

含量增加而变化的趋势'可以看出$加

入
D*

含量低于
!,7=G

时$形成的
E

2

C

D*

固溶体

的
A

种弹性模量均比纯
E

2

高'随着
D*

含量的增

加$

E

2

C

!D*

#

!F%,7=G

!

&,7=G

&固溶体的体模

量#

"

&逐渐增大$当
D*

含量为
!,7=G

时$体模量

#

"

&达到最高值$之后基本保持不变'在
D*

含量

低于
B,7=G

时$剪切模量#

#

&随
D*

含量的增加而

逐渐降低$当
D*

含量达到
B,7=G

时$剪切模量骤

减$之后又稍有增大%杨氏模量#

$

&的变化趋势与

剪切模量#

#

&基本一致'综上所述$

E

2

C

D*

二元固

溶体中
D*

元素含量在
A,7=G

!

!,7=G

时$固溶体

的
A

种弹性模量都处于较高的水平$合金抵抗塑性

变形的能力比较强$总体的力学性能比较优异'

表
=

!

6

3

和
6

3

'!!"

"

!><9&?@

!

A9&?@

#固溶体的力学

性能参数

B98?=

!

6-*49)$*9,

+

"2

+

-"&$-%25 6

3

9)0 6

3

'!!"

"

!>

<9&?@

$

A9&?@

#

%2,$0%2,/&$2)

模型
"

"

J], #

"

J], $

"

J],

#

#

"

"

E

2

AB=!H %B=H# !%=$N $=A% $=!!

E

2NN

D*

%

!$=A$ ##=AA B&=B! $=#H $=BB

E

2N"

D*

#

!!=B& #%=&& BB=N# $=#N $=!N

E

2NH

D*

A

!N=$H %"=AB !"=N! $=AA $=AH

E

2N&

D*

!

B%=NB %"=%$ !"=&& $=A! $=AB

E

2NB

D*

B

B%=&! %%=!N A#=%$ $=!$ $=##

E

2N!

D*

&

B%=BA %!=$" A"=H# $=AH $=#H

==C

!

韧%脆性

#

%

&

])

2

Z

判据

合金化元素对镁合金韧"脆性的影响可以采用

])

2

Z

判据#

#

"

"

比值&来考察'基于
])

2

Z

经验判

据$

#

"

"

值越小$材料韧性越好%其临界值约为

$=BH

$即如果
#

"

"

小于
$=BH

$则是韧性材料$反

之$则是脆性材料'

])

2

Z

经验判据在分析金属间

化合物和固溶体韧脆性上非常可靠'根据表
#

$

D*

含量对
E

2

C

!D*

#

!F%,7=G

!

&,7=G

&固溶体的

#

"

"

值的影响如图
A

所示'

&

种固溶体的
#

"

"

值

均在
$=BH

以下$说明
E

2

C

!D*

#

!F%,7=G

!

&,7=G

&

&

种固溶体都是韧性材料'

D*

掺杂量为

图
#

!

E

2

和
E

2

C

!D*

#

!F%,7=G

!

&,7=G

&固溶体的弹

性模量

L1

2

=#

!

D-,671: S(U)-)6 (. E

2

,+U E

2

C

!D*

#

!F%,7=G

*

&,7=G

&

6(-1U6(-)71(+

%,7=G

!

B,7=GD*

的区间内$固溶体的
#

"

"

值随

D*

含量的增加而明显降低$表明固溶体的韧性提

高%当
D*

含量继续增大到
&,7=G

时$合金的
#

"

"

值有所增加$表明合金韧性又呈现出了一定程度的

下降'当
D*

含量大于
#,7=G

时$固溶体的
#

"

"

值已经远低于纯镁$说明在纯镁中掺杂较多量的

D*

元素后$合金的韧性有很大的改善'

图
A

!

E

2

和
E

2

C

!D*

#

!F%,7=G

!

&,7=G

&固溶体的

#

"

"

值

L1

2

=A

!

#

"

"(.E

2

,+UE

2

C

!D*

#

!F%,7=G

*

&,7=G

&

6(-1U6(-)71(+

#

#

&泊松比

泊松比#

!

&是材料横向应变与纵向应变的比

值$可以在一定程度上反映材料的塑性$衡量晶格

的切变稳定性'泊松比也可以作为区分材料脆性

与韧性的判据(

%B

)

'所有的材料中空气的泊松比最

小#

!

F$

&$水的泊松比最大#

!

F$=B

&$其他所有的

材料的泊松比值都介于这两者之间'脆性材料的

泊松比小于
%

"

A

$韧性材料的泊松比大于
%

"

A

$一般

来说$泊松比值越大的材料$其韧性越好'

E

2

C

!D*

#

!F%,7=G

!

&,7=G

&固溶体的泊松比随
D*

含量

变化的趋势与
#

"

"

值相反#图
!

&'随着
D*

元素

$"B

南
!

京
!

航
!

空
!

航
!

天
!

大
!

学
!

学
!

报 第
!"

卷



含量的增加$固溶体的泊松比总体上逐渐增大'当

D*

含量小于
#,7=G

时$固溶体的泊松比低于纯

镁$表明固溶体的韧性比纯镁差'当
D*

含量大于

#,7=G

时$固溶体的泊松比高于纯镁$固溶体随
D*

含量的增大表现出更为优异的韧性%当
D*

含量继

续增大到
&,7=G

时$泊松比出现了小幅下降$固溶

体韧性又稍稍变差'可见$通过泊松比分析所得出

的
E

2

C

D*

固溶体的韧脆性随
D*

元素含量变化的

趋势与通过
#

"

"

值分析得出的结果十分吻合'

图
!

!

E

2

和
E

2

C

!D*

#

!F%,7=G

!

&,7=G

&固溶体的泊

松比

L1

2

=!

!

](166(+̀6*,71( (. E

2

,+U E

2

C

!D*

#

! F

%,7=G

*

&,7=G

&

6(-1U6(-)71(+

==D

!

电子结构

图
B

为
E

2

C

!D*

#

!F%,7=G

!

&,7=G

&固溶体

在费米能级附近的总态密度分布情况'随着
D*

含

量的增加$态密度#

>5+617

8

(.67,75

$

>?R

&整体向

低能级区域移动$费米能级低能级区域的成键电子

数逐渐增多$同时底带宽度明显变宽$合金成键能

力增强'在
D*

含量为
%,7=G

!

#,7=G

的区间内$

受
D*

C

!.

电子层影响总态密度图中出现了明显的赝

图
B

!

E

2

C

!D*

#

!F%,7=G

!

&,7=G

&固溶体费米能级附

近的态密度图

L1

2

=B

!

>5+617

8

(.67,756+5,*L5*S1-545-(.E

2

C

!D*

#

!F%,7=G

*

&,7=G

&

6(-1U6(-)71(+

能隙$费米能级在赝能隙高能侧$合金电子跃迁困

难$非金属性较强$有很高的弹性模量'当
D*

含量

高于
#,7=G

时$赝能隙变得不明显$非金属性减

弱$费米能级处的态密度值比较高$合金的活性增

强$韧性越来越好'所以
E

2

C

D*

固溶体在
D*

含量

较低时$有较高的弹性模量$但韧性较差%当
D*

含

量较高时$固溶体的剪切模量和杨氏模量较低$韧

性优异'当
D*

含量在
A,7=G

!

!,7=G

的范围内$

固溶体既有较高的弹性模量$同时保持了良好的韧

性和延展性'

C

!

结
!!

论

#

%

&

E

2

C

!D*

#

!F%,7=G

!

&,7=G

&固溶体的

弹性常数都满足六方晶系平衡条件'

&

组固溶体

的弹性常数
9

%%

与
9

AA

均比纯镁大$抵抗正应变的

能力比较强'当
D*

含量为
B,7=G

时$固溶体的弹

性常数
9

!!

出现了极小值$在
+

轴方向上极易发生

剪切应变$其余
B

种固溶体的
9

!!

波动不大'低于

!,7=G

的
D*

元素掺杂到
E

2

中$固溶体的
9

&&

值

比纯
E

2

高$在
7

轴方向上抵抗剪切应变的能力比

较强%但当
D*

含量高达
B,7=G

时$固溶体的
9

&&

骤

降$在
7

轴方向上极易发生剪切应变'

#

#

&随着
D*

含量的增加$固溶体的体模量#

"

&

逐渐增大$当
D*

含量为
!,7=G

时$体模量#

"

&达到

最高值$之后基本保持不变'剪切模量#

#

&随
D*

含量的增加而逐渐降低$当
D*

含量达到
B,7=G

时$剪切模量骤减$之后又稍有增大'杨氏模量

#

$

&的变化趋势与剪切模量#

#

&基本一致'

D*

元

素含量在
A,7=G

!

!,7=G

时$固溶体的
A

种弹性

模量都处于较高的水平$合金抵抗塑性变形的能力

比较强'

#

A

&

&

种固溶体的
#

"

"

值均小于
$=BH

$都是韧

性材料'

D*

掺杂量为
%,7=G

!

B,7=G

的区间内$

随
D*

含量的增加$固溶体的
#

"

"

值明显降低$泊

松比增大$合金的韧塑性提高%当
D*

含量继续增大

到
&,7=G

$合金的
#

"

"

值有所升高$泊松比减小$

合金的韧塑性下降'当
D*

含量大于
#,7=G

时$固

溶体
#

"

"

值已经远低于纯镁$并且泊松比高于纯

镁$合金的韧塑性有很大改善'

#

!

&随着
D*

含量的增加$态密度整体向低能级

区域移动$费米能级低能级区域的成键电子数逐渐

增多$同时底带宽度明显变宽$合金成键能力增强'

在
D*

含量为
%,7=G

!

#,7=G

的区间内$受
D*

C

!.

电子层影响总态密度图中出现了明显的赝能隙$费

米能级在赝能隙高能侧$合金电子跃迁困难'当

%"B
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D*

含量高于
#,7=G

时$赝能隙变得不明显$费米

能级处的态密度值比较高$合金活性增强'
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