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压力下金属化合物MgZn2 和Mg2Y力学
性能的第一性原理研究

高  岩1，2，毛萍莉1，刘  正1，王  峰1

（1. 沈阳工业大学材料科学与工程学院，辽宁沈阳 110870；2. 沈阳师范大学实验教学中心，辽宁沈阳 110034）

摘要：为了研究压力对Mg-Zn-Y合金性能的影响，利用基于密度泛函理论（DFT）的第一性

原理方法，研究了Mg-Zn-Y合金中金属化合物MgZn2和Mg2Y在0～40 GPa的高压环境下的力学

性能，以及MgZn2和Mg2Y的晶胞参数。结果表明，Mg2Y在高压环境下比MgZn2易于压缩。基

于弹性常数Cij的研究结果，分析了MgZn2和Mg2Y的体积模量（B）、剪切模量（G）、杨氏模

量（E）、泊松比（ν）、各向异性指数（A）等力学参数。结果表明，MgZn2和Mg2Y在高压

环境下均表现出塑性特征和延性特征以及良好的力学性能；进一步分析表明MgZn2的抗剪切

能力、抵抗外力变形能力、刚度等性能要优于Mg2Y。随着压力的增加，MgZn2的塑性和延性

同时降低，而Mg2Y的塑性与延性呈现增强趋势。
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镁是工业应用中最轻的金属材料，密度仅为1.74 g/cm3。一直以来镁合金凭借着

其比强度好、刚性好、尺寸稳定性好、耐腐蚀及易于回收等众多优点，广泛应用于

国防、化工、电子等重要领域[1-2]。尤其随着中国高铁运营的快速发展，镁合金对高

铁减重起到了关键作用。Zn与Y元素是重要的镁合金元素。价格低廉的Zn元素可以

显著提高镁合金的抗蠕变性能及铸造性能[3]。稀土元素Y可以起到细化晶粒的作用，

进而提高合金的综合力学性能[4]。

研究表明，三元合金Mg-Zn-Y具有独特的微观结构，其力学性能也优于其他合

金，合金中主要含有MgZn2、Mg2Zn、Mg2Y、MgY等二元相，以及W相Mg3Zn3Y2、

I相Mg3Zn6Y3、X相（长周期6H、14H、18R、24R相）。Mg-Zn-Y合金的室温屈服强

度高达610 MPa，伸长率可达5%[5]。如此高的室温屈服强度远高于商用钛合金和铝

合金。针对高屈服强度的Mg-Zn-Y合金，科研工作者已经进行了大量研究，但是许

多研究仅仅停留在0压力下的电子结构、结构稳定性、力学性能等，很少有加压性能

方面的试验研究。第一性原理加压试验是基于密度泛函理论（DFT）的一种研究方

法，可从微观角度分析化合物的各项性能随外界压力的变化情况。

由于外界压力对材料的结构参数和性能会产生重要影响。因此，本研究选取Mg-
Zn-Y合金中主要AB2型化合物MgZn2和Mg2Y作为研究对象。利用第一性原理方法，

研究压力对MgZn2和Mg2Y结构稳定性和力学性能的影响。

1  试验材料与计算方法
MgZn2和Mg2Y合金化合物是Mg-Zn-Y合金中生成的主要二元化合物，均为六方

晶体结构，结构如图1所示，结构参数如表1所示。试验过程中在MgZn2和Mg2Y晶胞

的三个轴所在方向上同时施加压力，在外界压力作用下MgZn2和Mg2Y晶胞的结构发

生了变化。

本研究的所有试验均采用密度泛函理论为基础的CASTEP软件包[6]。交换关联选
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用广义梯度近似GGA-PBE形式。计算过程中截断能设

置为340 eV。采用6×6×4和5×5×2的K点网络分别对

MgZn2和Mg2Y进行结构优化和拉伸后的能量计算。自

洽场收敛精度为1×10-6 eV/atom，体系总能量为1×10-5 
eV/atom时达到收敛，应力偏差为0.05 GPa。

2  结果及讨论
2.1  晶体结构和稳定性

MgZn2和Mg2Y晶格参数（a/a0，c/c0）、体积参数

（V/V0）随压力的变化曲线如图2所示，其中a0、c0和

V0是0压力下的结构平衡参数。从图中可明显发现，

MgZn2和Mg2Y的a/a0、c/c0和V/V0随着压力的增加而降

低，都呈现出先快速降低后趋于平缓的趋势。当外界

压力很小时，晶格长度与体积的变化很快，说明材料

的耐压缩性差。当外界压力逐渐增加时，由于晶胞的

原子排列更加致密，此时材料变得难以压缩。从图中

还可以发现，MgZn2和Mg2Y的a轴的可压缩性均小于c
轴，表明沿着{0 0 0 1}面的成键强度弱于{1 0 0 0}面[11]。

当外界压力达到40 GPa时，MgZn2和Mg2Y的a轴分

别缩短了9.47%和12.24%，c轴分别缩短了11.60%和

13.88%，体积分别减小了29.50%和35.07%。由此可说

明，在0～40 GPa的压力下，Mg2Y对压力更加敏感，

Mg2Y比MgZn2更加易于压缩。通过拟合图2中曲线可

以得到各个参数与压力关系的二次方程，见式（1）-
（6），进而可推算分析出任意压力下的各晶格参数。

a/a0（MgZn2）=0.997 96-0.003 73P+3.612 24×10-5P2（1）

a/a0（Mg2Y）=0.995 83-0.005 28P+5.376 67×10-5P2（2）

c/c0（MgZn2）=0.997 55-0.004 17P+4.242 26×10-5P2（3）

c/c0（Mg2Y）=0.996 09-0.005 89P+6.460 91×10-5P2（4）

V/V0（MgZn2）=0.992 71-0.011 09P+1.192 13×10-4P2（5）

V/V0（Mg2Y）=0.986 42-0.015 33P+1.778 19×10-4P2（6）

2.2  力学性能
弹性常数是研究材料在外部应变下的力学性能的

重要参数。基于弹性常数可以计算出材料的体积模量

B、剪切模量G、杨氏模量E、泊松比ν和各向异性A等

重要参数来深入研究材料的力学性能。MgZn2和Mg2Y
属于六方晶体结构，具有6个弹性常数C11、C12、C13、

C33、C44和C66，C66=（C11-C12）/2。计算求得的MgZn2和

Mg2Y在0压力下的弹性常数值Cij列于表2中，均满足六

方晶体结构的机械稳定标准：C11＞0，C11-C12＞0，C44

＞0，（C11+C12）C33-2C2
33＞0。并且，0压力下的计算

结果与其他研究结果基本吻合，表明本研究的计算可

信。

                                                                 （a） MgZn2                                                           （b） Mg2Y

图1 晶体结构

Fig. 1 Crystal structures

Mg

Zn

Mg

Y

表1 MgZn2和Mg2Y的结构参数
Table 1 Structure parameters of MgZn2 and Mg2Y

Mg：（0.33，0.67，0.062）

Zn：（0，0，0）

Zn：（0.34，0.17，0.25）

Mg：（0，0，0）

Mg：（0.84，0.68，0.25）

Y：（0.33，0.67，0.62）

原子坐标金属化合物

MgZn2

Mg2Y

空间群

P63/mc

P63/mc

原子数

12

12

ρ /（g·cm-3）

5.120

2.968

V0 /Å
3

201.17

317.39

参考值

8.56[7]

8.47[8]

9.75[9]

9.79[10]

本次计算

8.62

9.96

本次计算

5.19

6.03

参考值

5.16[7]

5.23[8]

6.04 [9]

6.06 [10]

a0/Å c0/Å
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弹性常数在高压下（0～40 GPa）的变化曲线如图

3所示。从图3可以看出，MgZn2和Mg2Y的C11、C12、C13

和C33均随压力的增加而迅速增加，但C44的增量相对平

缓，表明两种结构C11、C12、C13和C33对压力的敏感性明

显高于C44，这可能是由于MgZn2和Mg2Y的各向异性所

造成的。在0～40 GPa的压力范围内，MgZn2和Mg2Y的

C11和C33的值总是大于其他弹性常数，这意味着MgZn2

和Mg2Y在a轴和c轴的单轴应力下是不可压缩的，沿c轴

的不可压缩性强于a轴的不可压缩性[11]。

MgZn2和Mg2Y在高压环境下的柯西压力如图4所

示。柯西压力C12-C44可以用来判断材料的延性与脆

性，当C12-C44为正值时，材料为延性材料，反之表现

为脆性[15]。从图4可以看出，MgZn2和Mg2Y在高压环境

下均展现良好的延性，MgZn2的延性要优于Mg2Y。

另外柯西压力C12-C66和C13-C44可以用来判断合金材

料的成键情况。当C12-C66和C13-C44的值为正时表明材料

中表现为金属键结合，反之表现为共价键结合[11，15]。

从图4可以看出，MgZn2和Mg2Y的结合键随着压力的增

加表现出更好的金属特性。

六方晶体结构MgZn2和Mg2Y的体模量B和剪切模

量G通常利用Voigt-Reuss-Hill近似计算获得，计算公式

如下[11-15]：

Bv=[2（C11+C12）+C33+4C13]/9                （7）

Gv=（7C11-5C12+12C44+2C33-4C13）/30       （8）

B=（BV+BR）/2                        （11）

G=（GV+GR）/2                        （12）

式 中 ： 下 角 标V和R分 别 代 表 Vo i g t 和 R e u s s ， c 2=
（C11+C12）C33-2C2

13。

图2 MgZn2和Mg2Y的a/a0、c/c0和V/V0随压力的变化

Fig. 2 Normalized lattice parameters a/a0，c/c0 and the normalized 
volume V/V0 of MgZn2 and Mg2Y as a function of pressure

表2 MgZn2和Mg2Y在0压力下的弹性常数
Table 2 Elastic constants of MgZn2 and Mg2Y under 0 pressure

金属化合物

MgZn2

Mg2Y

项目

本次计算

文献值[8]

文献值[12]

本次计算

文献值[13]

文献值[14]

C11

89.37

91.25

91.25

79.18

76.83

62.86

C12

85.03

87.27

85.27

25.44

25.41

39.91

C13

22.59

28.62

23.38

27.84

21.11

27.16

C33

135.63

147.59

198.31

81.84

83.96

77.07

C44

19.91

20.21

24.88

19.11

17.78

17.42

弹性常数/GPa

利用求得的体模量与剪切模量，可进一步计算求

出杨氏模量E和泊松比v，计算公式如下[15-16]：

MgZn2和Mg2Y在0压力下各模量与泊松比的计算

结果列于表3中，计算结果与其他研究结果吻合，进一

步表明本研究的计算可信。应注意到MgZn2和Mg2Y的

体模量B均大于剪切模量G，表明六方晶体结构MgZn2

和Mg2Y的稳定性主要是由剪切模量G所影响，这与具

有六方体晶体结构的其他金属化合物分析结果是一致

的。

通过体模量B可判断材料抵抗外界应力作用下变

形的能力，B值越大，抵抗能力则越强 [16]。从表3可

知，在0压力环境下MgZn2抵抗外力变形的能力要强于

Mg2Y。同样，剪切模量G可判断材料抵抗外界应力作

（9）

（10）

（13）

（14）
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用下剪切变形的能力，G值越大，抵抗剪切变形能力越

强[17]。分析可得，在0压力环境下Mg2Y抵抗剪切变形的

能力要强于MgZn2。而杨氏模量E则是判断固体刚度的

一个指标，E值越大，材料刚度越大[18]。分析可得，在

0压力环境下Mg2Y的刚度大于MgZn2。泊松比ν可以反

映材料抵抗剪切的能力，其值一般在-1～0.5，ν值越

大材料的塑性越好。在0压力环境下MgZn2塑性要强于

Mg2Y。此外，体模量B与剪切模量G的比值可以用来判

断材料的延展性与脆性。当B/G值高于1.75，材料展现

延性特征，反之表现出脆性特征[19]。分析可知，MgZn2

和Mg2Y在0压力环境下均展现延性特征，并且MgZn2的

延性要强于Mg2Y，这与柯西压力C12-C44的分析结果是

一致的。

MgZn2和Mg2Y在0～40 GPa压力下的体模量B、剪

切模量G和杨氏模量E的变化曲线如图5所示。从图5可

以看出，MgZn2和Mg2Y的体模量B、剪切模量G和杨

氏模量E均随着压力的增加而增加，均为线性关系，

说明二者在外界压力作用下，抵抗变形和剪切的能力

以及刚度均有所提高。进一步分析可发现，在高压环

境下MgZn2的抗变形能力始终强于Mg2Y；在0～5 GPa

的低压环境下，Mg2Y的剪切模量G和杨氏模量E略高

于MgZn2，表明此时Mg2Y的抗剪切能力与刚度略高于

MgZn2。在5～40 GPa的高压环境下，Mg2Y的剪切模量

G和杨氏模量E呈缓慢增加的趋势，而MgZn2的G与E值

则呈现快速增加趋势，此时MgZn2的抗剪切能力和刚度

远高于Mg2Y，说明在高压环境下MgZn2的力学性能要

优于Mg2Y。

MgZn2和Mg2Y的泊松比ν随压力变化曲线如图

6所示。从图6可看出MgZn2的泊松比随压力增加而降

低，Mg2Y的泊松比随压力增加而增加，说明高压环

境使MgZn2的可塑性下降，反而压力可促使Mg2Y的可

塑性增强。进一步分析可发现在0～40 GPa的压力范

围内，MgZn2和Mg2Y的ν值分别在0.314～0.407 2与

0.272～0.410 6之间，这也表明MgZn2和Mg2Y的原子间

力在高压环境下仍保持中心原子间力。

MgZn2和Mg2Y的B/G值随压力变化曲线如图7所

示。在0～40 GPa的压力范围内，MgZn2和Mg2Y的B/G
值均高于1.75，表明两种结构在高压环境下依然保持良

好的延展性。深入分析可发现，MgZn2的B/G值随压力

增加而降低，Mg2Y的B/G值随压力增加而增加，结果表

表3 MgZn2和Mg2Y的力学参数
Table 3 Mechanical parameters of MgZn2 and Mg2Y

金属化合物

MgZn2

Mg2Y

项目

本次计算

文献值[8]

文献值[12]

本次计算

文献值[13]

文献值[20]

B/GPa

63.78

68.79

70.71

44.70

41.43

42.00

G/GPa

12.74

12.65

16.12

23.32

23.59

23.00

E/GPa

35.84

35.77

45.57

59.60

59.48

59.00

ν

0.41

0.41

0.39

0.28

0.27

0.26

A

9.17

10.15

8.32

0.71

0.69

-

B/G

5.01

5.43

4.39

1.92

1.76

1.83

图3 MgZn2和Mg2Y在不同压力下的弹性常数

Fig. 3 Elastic constants Cij as a function of MgZn2 and Mg2Y as a 
function of pressure

图4 MgZn2和Mg2Y在不同压力下的柯西压力

Fig. 4 Cauchy pressure as a function of pressure 
for MgZn2 and Mg2Y
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图5 MgZn2和Mg2Y不同压力下的弹性模量

Fig. 5 Calculated bulk modulus B，shear modulus G and Young's 
modulus E as a function of pressure for MgZn2 and Mg2Y

图6 MgZn2和Mg2Y在不同压力下的泊松比v
Fig. 6 Calculated Poisson's ratio（v） as a function of pressure 

for MgZn2 and Mg2Y

图7 MgZn2和Mg2Y在不同压力下的B/G
Fig. 7 Calculated B/G as a function of pressure 

for MgZn2 and Mg2Y

明高压环境下MgZn2的延展性下降，Mg2Y的延展性增

强。其主要原因是Mg2Y剪切模量G值在高压环境下没

有MgZn2敏感。

材料的微裂纹和各向异性塑性变形与弹性各项异

性有关[21]。通常可以通过弹性常数计算出材料的弹性

各项异性值，计算公式如下[11，15]：

 

MgZn2和Mg2Y在0～40 GPa压力下的弹性各向异性

系数如图8所示。分析可发现0压力下，MgZn2的各向异

性程度明显高于Mg2Y，随着压力的增加MgZn2的各向异

性程度在明显下降，而Mg2Y的各向异性程度缓慢增加。

此外还可以采用压缩和剪切作用下晶体的各向异

性百分比来描述晶体的各向异性程度。体模量AB和剪切

模量AG的各向异性计算公式如下[15，22]：

当AB和AG值为0时为各向同性，若数值为1则表现

为各向异性。从图8中可以看出，MgZn2与Mg2Y的AB值

趋于0，且随压力增加变化不明显，表明在压缩方向上

晶体表现为各向同性。进一步分析，可发现MgZn2的

AG值随压力增加而降低，Mg2Y的AG值随压力增加而增

加；表明在剪切方向上，MgZn2的各向异性程度随压

力增加而降低，Mg2Y的各向异性程度随压力增加而增

加。综合以上分析表明MgZn2与Mg2Y的弹性各向异性

受外部压力影响。

图8 MgZn2和Mg2Y在不同压力下的弹性各向异性系数

Fig. 8 Calculated elastic anisotropy of MgZn2 and Mg2Y as 
a function of pressure

（15）

（16）

（17）
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3  结论
（1）MgZn2和Mg2Y的相对晶格常数（a/a0、c/c0）

和晶胞体积常数V/V0随压力的增加而降低，在0～40 

GPa外部压力下MgZn2和Mg2Y均可以稳定存在，Mg2Y

对压力更加敏感，可压缩性强于MgZn2。

（2）MgZn2和Mg2Y的弹性常数Cij、体模量B、剪

切模量G、杨氏模量E均随压力增大而增加，说明在高

压环境下，MgZn2和Mg2Y均表现出良好的力学性能；

且结果表明MgZn2的抗剪切能力、抵抗外力变形能力、

刚度在高压环境下的表现要优于Mg2Y。

（3）泊松比、柯西压力和B/G的计算结果表明，

在高压环境下，MgZn2和Mg2Y均为结合力都表现为中

心原子力，均表现出塑性特征和延性特征，随着压力

的增加，MgZn2的塑性和延性同时降低，而Mg2Y的塑

性与延性呈现增强趋势。

（4）多角度的弹性各项异性值分析表明，MgZn2

和Mg2Y的弹性各向异性受外部压力影响。
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Abstract:
In order to investigate the effect of pressure on the properties of Mg-Zn-Y alloy, the mechanical properties of 
metal compounds MgZn2 and Mg2Y under high pressureof 0-40 GPa were studied by first-principles method 
based on density functional theory (DFT). The unit cell parameters of MgZn2 and Mg2Y were analyzed.
The results show that Mg2Y is easier to compress than MgZn2 under high pressure. Based on the results of 
the elastic constant Cij, the bulk modulus (B), shear modulus (G), Young's modulus (E), Poisson's ratio (v), 
anisotropy index (A) of MgZn2 and Mg2Y were analyzed. The results show that both MgZn2 and Mg2Y exhibit 
plasticity and ductility in high pressure environment, and all show good mechanical properties. Further 
analysis shows that MgZn2 has better performances than Mg2Y in shear resistance, resistance to external 
force deformation and stiffness. With the increase of pressure, the plasticity and ductility of MgZn2 decrease 
simultaneously, while the plasticity and ductility of Mg2Y show an increasing trend. 
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