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基于第一性原理计算Rh含量对Ir-Rh
合金力学性能的影响∗

潘新东 魏燕† 蔡宏中 祁小红 郑旭 胡昌义‡ 张诩翔

(昆明贵金属研究所, 稀贵金属综合利用新技术国家重点实验室, 昆明 650106)

( 2016年 4月 15日收到; 2016年 5月 23日收到修改稿 )

采用密度泛函理论的第一性原理平面波赝势方法, 基于虚拟晶体势函数近似, 通过计算 Ir-xRh (x = 0, 5,
10, 20, 30, 40, 50, 60, 70, 80, 90, 100)合金的弹性常数、体积模量、剪切模量、杨氏模量、泊松比等力学常数、
电荷密度和能态密度, 研究Rh含量对 Ir-Rh合金力学性能的影响. 通过实验对计算结果加以验证, 证明将虚
晶近似法运用在 Ir-Rh合金力学性能的计算中是合理的. 研究结果表明, Ir-Rh合金的强度和硬度随Rh含量
的升高迅速增大, 在 Ir-10 Rh 处达到最大值后快速下降到 Ir-40 Rh处后先缓慢上升再缓慢下降. Rh的添加
会引起材料脆化, 其脆性大小随着Rh含量的升高先增大后减小, 在 Ir-50 Rh处达到最大值. 另外, 计算了纯
Ir, Ir-10 Rh, Ir-50 Rh、纯Rh的电荷密度、Ir和Rh的差分电荷密度以及能态密度, 结果表明在铱铑合金中存
在一种 “伪共价键”, 从而导致其力学性质的异常.

关键词: 虚晶近似, 力学性能, 电荷密度
PACS: 62.20.–x, 71.15.Mb, 71.20.–b DOI: 10.7498/aps.65.156201

1 引 言

随着科学技术的快速发展, 现代工业和一些高
端应用领域对具备耐高温、抗氧化及耐腐蚀等性

能的新材料提出了越来越急迫的需求. 现阶段应
用最广的高温结构材料是Ni基高温合金, 在过去
的50年中它的极限使用温度提高了大约 300 ◦C接
近 1100 ◦C, 这是由于Ni基高温合金显微组织中的
fcc/L12相结构被重新设计而达到理想程度 [1,2]. 尽
管如此, 由于Ni具有较低的熔点 (1453 ◦C), Ni基
高温合金不能在超过 1800 ◦C的高温环境下使用,
故发展新一代可以在超过1800 ◦C高温环境下工作
的结构材料来代替Ni基合金势在必行.

铱 (Ir)属铂族元素, 熔点高达 2447 ◦C, 具有极
强的耐腐蚀性和高温热稳定性 [3], 使其在传统高温

材料领域获得了应用, 如坩埚材料、搅拌棒及丝材
等. 然而, 纯 Ir的室温脆性和高温抗氧化能力大大
限制了其应用范围. 所以向铱中加入不同的合金元
素, 开发新型的高性能耐超高温铱合金已成为近几
十年来国内外高温结构材料研究的重点和热点之

一 [1]. 铑的熔点为 1963 ◦C, 在铂族元素中仅次于
铱、锇, 两者的晶格常数接近, 在整个成分范围均能
形成固溶体. 研究表明, 目前在温度超过 2000 ◦C
的高温氧化环境下, 真正得到应用的铱合金只有铱
铑合金. 铑元素的加入可以极大地提高铱的高温抗
氧化性能, 所以铱铑合金是在超高温下应用的理想
材料 [4,5]. 但是关于铑含量对铱铑合金力学性能影
响的研究却鲜有报道. 本文运用密度泛函理论的平
面波赝势方法, 基于虚拟晶体势函数近似 (virtual
crystal approximation, 简称虚晶近似), 通过计算
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不同Rh 含量 Ir-Rh合金的弹性常数和电荷密度,
分析Rh元素含量变化对 Ir-Rh合金力学性能的影
响, 为进一步研究开发 Ir-Rh合金提供一定的理论
依据.

2 物理模型和计算方法

由于 Ir和Rh均为面心立方体结构且晶格常数
相近, 所以 Ir-Rh合金为无限置换固溶体. 为了避
免使用虚拟晶体近似方法建模过程中产生的 “虚拟
原子”和长程结构中所累积的误差, 本文使用单个
面心立方体原胞, 在面心立方中的原子上使用虚拟
晶体近似, 即假设 Ir和Rh按照一定的比例混合后
占据一个原子位置, 混合原子的虚拟势可由单原子
势与其权重乘积的代数和来表示. 该近似已被广泛
地应用于无序体系和固溶体结构性质的计算, 并被
证实可有效地计算晶体的某些结构性质 [6−12]. 本
文还构造了Rh在 Ir中的2× 2× 1超胞置换固溶体

结构并计算Rh与 Ir的差分电荷密度并给出了差分
电荷密度图.

本文的第一性原理密度泛函理论计算软件采

用的是Materials studio中的CASTEP模块. 计算
过程采用周期性边界条件, 将多电子体系用平面
波函数展开表示, 采用超软赝势 (ultrasoft)作为平
面波基组. 电子间相互作用采用广义梯度近似中
的Perdew-Burke-Ernzerhof交换关联能函数. 在倒
易K空间中, 平面截至能Ecut选取 380 eV, 力学
常数计算的K点取样使用Monkhorst-Pack方法进
行, 网格点为12× 12× 12, 电荷密度和能态密度计
算过程中的K 点取样为 3 × 6 × 3. 各项计算之前,
都用Broyden-Fletcher-Goldfarb-Shanno方法对晶
胞进行几何优化, 以求得它们的局域最稳定结构.
使用基集修正, 自洽场计算时应用 Pulay密度混合
法, 体系总能量收敛值取10−6 eV/atom, 未加自旋.

3 计算结果与讨论

3.1 Ir-Rh合金的基本物性

本文在设定的计算条件下首先对选取

的Ir-xRh (x = 0, 5, 10, 20, 30, 40, 50, 60, 70,
80, 90, 100)合金的晶胞进行几何优化. 优化后的
晶格常数、每个原子中的铱铑比例和理论密度见

表 1 . 理论密度计算公式为 [8]

ρ =
ZM

NV
, (1)

其中Z表示晶胞中所含有的原子数目, M为原子

的原子质量, N为阿伏伽德罗常数, V 为晶胞体积.
如表 1所列, 几何优化后的纯铱和纯铑的晶

格常数分别为 3.9053 Å和 3.8935 Å, 理论密度为
22.733 g/cm3和 11.616 g/cm3, 与已存在的理论值
和实验值 [1,4,5]接近, 说明本文选取的物理模型和
计算参数设置合理.

表 1 Ir-Rh合金的原子组成、晶格常数和理论密度
Table 1. Atom fraction, lattice parameters and theo-
retical density of different components Ir-Rh alloy.

成分
原子组成分数

a/Å ρ/g·cm−3

Ir/% Rh/%

Ir 100 0 3.9053 22.733

Ir-5Rh 91 9 3.9112 20.472

Ir-10Rh 80.8 19.2 3.9240 19.244

Ir-20Rh 68.2 31.8 3.9487 17.689

Ir-30Rh 55.5 44.5 3.9784 16.094

Ir-40Rh 44.5 55.5 3.9946 14.922

Ir-50Rh 34.8 65.2 3.9932 14.015

Ir-60Rh 26.3 73.7 3.9859 13.321

Ir-70Rh 18.7 81.3 3.9564 12.900

Ir-80Rh 11.8 88.2 3.9312 12.418

Ir-90Rh 5.6 94.4 3.9083 12.087

Rh 0 100 3.8935 11.616

3.2 力学性能

弹性常数反映了晶体中应力与应变之间的关

系, 用来描述晶体的力学性质. 忽略温度对体系总
能的影响, 在应变 ε很小的情况下, 弹性常数Cij可

以通过对应变后体系总能函数的泰勒级数展开得

到 (忽略 ε的更高次项):

E (V0, ε) = E (V0, 0) + V0

∑
i

σiεi

+
V0

2

∑
ij

Cijεiεj , (2)

其中, V0是晶格未变形时的体积, E(V0, 0)是应变
前的体系总能 [6,7]. 用于描述立方晶系结构的弹性
常数有三个, 分别为C11, C12, C44. 由弹性常数可
以进一步计算体积弹性模量B、剪切模量G和杨氏
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模量E. 其中体积弹性模量B表示材料体积抵抗弹

性变形的能力, 剪切模量G可以衡量材料剪切变形

能力的大小, 杨氏模量描述材料抵抗变形的能力.
根据Hill近似, 体积弹性模量、剪切模量、杨氏模量
和泊松比可由下列各式求得:

B =
1

2
(BV +BR), (3)

G =
1

2
(GV +GR) , (4)

E =
9GB

3B +G
, (5)

γ =
3B − 2G

2 (3B +G)
. (6)

对于立方晶系, Voigt近似和Reuss近似中体积
模量和剪切模量BV, GV和BR, GR的表达式文

献 [13,14]已经详细给出, 本文不再赘述.
表 2列出了计算得到的 Ir-Rh合金的弹性常

数、体积模量、剪切模量、杨氏模量和泊松比的值.
纯铱和纯铑的这些力学常数与文献 [1, 4, 5]报道的
数据较为接近, 由此也可以说明本文选取的物理模
型和参数设置合理.

立方晶系相结构的力学稳定性判据为 [6,7]:
C11 > 0, C11 − C12 > 0, C44 > 0, C11 + 2C12 > 0.
由表 2可知, 所有的合金均满足力学稳定性判据,
由此可以判断建立的模型在力学上是稳定的. 由立

方结构的各向异性因子A可以判断结构弹性的各

向异性 [15], 表达式为

A =
2C44 + C12

C12
− 1, (7)

若A等于 1则说明材料为各向同性, 不等于 1则说
明材料为各向异性, 差值越大材料的各向异性越
大. 不同Rh含量的 Ir-Rh合金的A值随Rh含量
的变化关系如图 1所示. 所有的 Ir-Rh合金的A值

均大于 1, 且随着Rh含量的增加先增大后减小在
Ir-50 Rh处达到最大值4.782.

0 10 20 30 40 50 60 70 80 90 100
1

2

3

4

5

A

Rh/%

图 1 弹性各向因子随Rh含量的变化关系
Fig. 1. The relationship between elastic anisotropy
and the change of Rh content.

表 2 本文计算得到的 Ir-Rh合金的弹性常数及力学量值
Table 2. The calculated elastic constants and some mechanical parameters of different components Ir-Rh alloy.

成分 C11/GPa C44/GPa C12/GPa B/GPa G/GPa E/GPa γ

Ir 604.2831 217.1879 242.9907 363.4215 202.5712 464.9079 0.2868

Ir-5Rh 653.4257 234.5144 249.9711 384.4559 221.3996 515.0910 0.2767

Ir-10Rh 656.3445 250.5739 234.0734 374.8130 234.8038 533.3017 0.2629

Ir-20Rh 590.6874 247.6050 176.5116 314.5700 231.3980 509.4660 0.2301

Ir-30Rh 499.0431 206.5802 111.6668 240.7923 201.4234 458.2072 0.1828

Ir-40Rh 385.8953 161.5177 71.9446 176.5948 159.7068 363.2848 0.1571

Ir-50Rh 394.3811 175.4777 73.3875 180.3794 169.4872 371.3591 0.1569

Ir-60Rh 411.6181 185.4199 96.2571 201.3774 174.3241 375.1311 0.1869

Ir-70Rh 417.4029 192.2264 124.1154 221.8879 173.9933 360.5088 0.2292

Ir-80Rh 454.2347 197.9767 173.7917 267.2726 174.8746 358.0490 0.2767

Ir-90Rh 440.1792 187.7244 195.3222 276.9412 161.6060 320.1141 0.3074

Rh 384.7214 167.8048 183.6912 250.7012 140.8889 265.9962 0.3232
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体积模量和剪切模量是表明材料不可压缩性

的两个物理量, 但剪切模量能更好地表征材料的硬
度. 杨氏模量由应力 -应变关系定义而来, 一般也
用于测量固体材料的硬度. 剪切模量和杨氏模量
越高, 材料的硬度越大. 实践证明, 材料的硬度和
强度之间具有近似的对应关系. 硬度值由起始塑
性变形抗力和继续塑性变形抗力所决定, 材料的强
度越高, 塑性变形抗力越强, 硬度值也越高. 不同
材料的硬度和剪切模量、杨氏模量的关系也不尽相

同, 但一般来讲, B,G和E越大, 材料的硬度也越
大 [16−18]. 图 2为 Ir-Rh合金的B,G,E随Rh含量
的变化曲线. 可以发现, 三个弹性模量的变化趋势
几近相同, 当Rh含量较少时, 随着Rh含量的增多,
Ir-Rh合金的三个弹性模量迅速升高, 在 Ir-10 Rh
处达到最大值, 然后快速下降, 直到在 Ir-40 Rh处
缓慢上升后缓慢下降. 这说明向铱中加入少量的
铑元素可以有效地提高铱的强度和硬度, 在所选取
的 Ir-Rh 合金的所有成分中, Ir-10 Rh的硬度和强
度最高, 其剪切模量可以达到 234.8038 MPa. 随着
铱铑合金强度和硬度的升高, 其加工难度和制造成
本也相应地增加. 昆明贵金属研究所的刘毅等 [19]

采用电弧熔炼 -高温模锻 -热轧 -热拉丝工艺将纯 Ir
和 Ir-40Rh加工成Φ0.5的丝材, 并测试其拉伸性能,
发现 Ir-40 Rh的拉伸强度 (1765 MPa) 远远低于纯
铱 (2151 MPa), 这与本次计算结果相符合.

0 10 20 30 40 50 60 70 80 90 100
100

200

300

400

500

600

Y
=
(E

֒ 
G

֒ 
B
)/
G
P
a

Rh/%

E
G
B

图 2 (网刊彩色) 杨氏模量 (E)、剪切模量 (G)和体积模
量 (B)随Rh含量的变化关系
Fig. 2. (color online) The relationship between
Young’s modulus (E), shear modulus (G) and bulk
modulus (B) with the content of Rh.

本文还计算了不同Rh含量 Ir-Rh合金的单个
位错单位长度上的应变能. 计算公式如下 [20,21]:

W ≈ Gb2 = 0.5Ga2, (8)

其中G为剪切模量, b为伯格斯矢量, a为晶格常

数. 对于面心立方晶体结构b2 =0.5 a2. Ir与Rh会
形成置换固溶体, 从而在晶格内部形成晶格畸变,
晶格畸变引起的弹性应力场导致晶体能量的增加,
这部分增加的能量就是位错的应变能, 或者成为位
错的能量. 材料在塑性变形过程中内部必然会产
生大量的位错, 单个位错单位长度上的应变能的大
小与材料加工过程中的能耗和塑性变形的难度有

密切的联系. 应变能越大, 加工过程中的能耗也越
大, 材料塑性变形的能力也越差, 抗拉强度也越高.
不同Rh含量的 Ir-Rh合金的单个位错单位长度上
的应变能如图 3所示. 其随Rh含量的变化趋势与
E,G和B相近, 当Rh含量较低时, 材料的单位长
度位错应变能迅速增加, 在 Ir-10 Rh处达到最大值,
然后快速下降在 Ir-40 Rh处缓慢上升后慢慢下降.
这也间接地解释了Rh含量的变化对材料力学性能
的影响.

0 10 20 30 40 50 60 70 80 90 100
1.0
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1.4
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图 3 单个位错单位长度上的位错应变能随Rh含量的变
化关系

Fig. 3. The variation of the strain energy with the Rh
content in the single dislocation unit length.

基于Pugh [22]的经验判据, 体积模量和剪切模
量的壁纸G/B < 0.5时, 材料表现为延性, 比值越
小延性越好, 反之表现为脆性, 比值越大脆性越大.
图 4为计算得到的G/B值随Rh含量的变化趋势,
各成分 Ir-Rh合金的G/B值均大于 0.5, 说明 Ir-Rh
合金在所有成分上均表现为脆性材料且其随Rh
含量的升高先升高后降低, 在 Ir-50Rh处脆性达到
最大. 这与前面弹性各向异性因子的变化趋势相
近. 我们认为这是由于Rh的加入使合金内部产
生点阵畸变, 而点阵畸变会使材料的各向异性增
加, 从而使材料的脆性增加. 当Rh含量超过 50%
后, 晶胞中的Rh原子数量超过了 Ir原子, 其点阵
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畸变会慢慢变少从而使其脆性降低. 另外泊松比
γ和Cauchy压力 [23,24] (C12-C44)也可以用来判断
材料的延性或脆性. 按照断裂行为的判据, 泊松比
γ < 1/3时材料表现为脆性且其值越小材料的脆

性越大. 对于以金属键结合的材料, Cauchy压力
值为正时, 数值越大金属键越强, 其延展性也越好.
对于以共价键结合的材料, 数值为负, 数值越小材
料的脆性越大. Ir-Rh合金的泊松比γ和Cauchy压
力值随铑含量变化的趋势如图 4 (b)和图 4 (c)所示,
与G/B值的变化趋势一致.
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图 4 合金G/B值、Cauchy压力值和泊松比 (γ)随Rh含
量的变化关系 (a) G/B值; (b) Cauchy压力值; (c)泊
松比 (γ)
Fig. 4. The relationship between G/B, Cauchy pres-
sure and Poisson ratio (γ) with the content of Rh:
(a) G/B; (b) Cauchy pressure; (c) Poisson ratio.

3.3 电荷密度和能态密度

为了更好地了解 Ir-Rh合金的力学性能变化
的原因, 选取几个在上文计算中性能比较突出的
成分计算其电荷密度和态密度, 并给出其电荷密
度分布图和态密度分布图. 图 5 (a)—(d)分别为 Ir,
Ir-10Rh, Ir-50Rh和Rh的电荷密度分布图, 图中越
亮的区域表示其电荷密度越高. 通过电荷密度图可
以发现, 四种成分合金的核外电荷的宏观分布较为
接近, 与传统金属键核外电荷呈球对称分布不同,
其分布极不均匀, 具有明显的方向性, 而与典型的
共价键材料硅的电荷分布较为接近, 即与最近邻的
四个原子形成方向性的化学键, 部分电荷局域在原
子的间隙之间. 事实上绝大多数的材料都不是由单
一的宏观化学键 (如离子键、共价键等)组成, 而是
某种过渡键型, 或者说是混合键型组成. 由图 5 (a),
(b), (c)可以看出, 随着铑含量的升高原子与原子
之间形成的化学键的键轴变宽, 原子中心的电荷密
度变大, 电荷分布的各向异性增大. 比较图 5 (c)和
图 5 (d), 可以发现图 5 (d)中原子中心的电荷密度
进一步增大, 原子与原子之间化学键的键轴又变窄
了. 这与前文材料硬度变化和弹性常数各向异性因
子随铑含量的变化趋势一致.

(a) (b)

(c) (d)

图 5 电荷密度分布图 (a) Ir; (b) Ir-10 Rh; (c) Ir-50
Rh; (d) Rh
Fig. 5. Distribution of charge density: (a) Ir; (b) Ir-10
Rh; (c) Ir-50 Rh; (d) Rh.

为了更加清晰地从微观角度表示出Rh对 Ir电
荷密度的影响, 本文构造 2 × 2 × 1的超胞结构, 并
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在其上建立 Ir-Rh的置换固溶体模型, 计算其差分
电荷密度. 图 6 (a)和图 6 (b)分别为构造的超胞结
构和 Ir, Rh差分电荷密度图. 如图 6 (a)所示, 红色
的原子为铑原子, 蓝色的原子为铱原子. 如图 6 (b)
所示, 中间的十字形原子为铑原子, 周边的四个菱
形原子为铱原子, 红色代表失去电子, 蓝色代表得
到电子. 通过差分电荷密度图可以发现, 铱的内层
电子向核外转移, 形成了四个 “口袋状”的电子云,
而铑原子内部的正电荷呈十字形分布在四个角上,
在周边也形成了四个小型电子云, 其密度要比铱周
围的电子云密度低很多. 由图可以看出, 合金内部
Rh与 Ir形成的化学键要比 Ir原子之间的化学键的
各向异性更强烈.

(a) (b)

Z X

Y

图 6 (网刊彩色) (a)构建的超胞结构示意图; (b) Ir和
Rh的电荷差分密度图
Fig. 6. (color online) (a) The structure of supercell;
(b) charge difference density of Ir and Rh.

计算得到的态密度大致相同, 挑选几个具有
代表性的成分的态密度图如图 7所示, 图 7 (a)为 Ir
和Rh的分态密度图, 图 7 (b)为 Ir-10 Rh, Ir-50 Rh,
Ir-70 Rh和 Ir-90 Rh的总态密度图. 由图 7可以看
出, 所有 Ir-Rh合金的态密度均跨越了费米能级,
在费米能级处都有较多电子存在, 且外层电子轨
道的能量较高, 具有较强的键能. Ir-Rh系合金费
米面附近的主峰峰值主要是由 Ir原子的 5d轨道和
Rh原子的 4d轨道电子贡献, 且各个合金的峰值近
似相同. 当Rh含量低于 50%时, 随着Rh含量的升
高, Ir-Rh合金的总态密度具有向低能级移动的趋
势, 峰宽略有增加而当Rh含量超过 50%时, 随着
Rh含量的升高, Ir-Rh合金的总态密度又具有向高
能级方向移动的趋势, 且此时总能态密度峰宽略
有减小. 强的键能对应低且宽的态密度峰, 弱的
键能对应高且窄的态密度峰 [16,25,26]. 由此可以看
出, 当Rh 含量低于 50%时, 随着Rh含量的升高,
Ir-Rh合金的键能略有增强, 而当Rh含量超过50%
时, 随着Rh含量的升高, Ir-Rh合金的键能略有下

降,这直接影响到了 Ir-Rh合金的塑性变形,致使其
脆性随着Rh含量的升高先增强后减弱.
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图 7 (网刊彩色) (a)纯 Ir和纯Rh的分态密度; (b) Ir-
10Rh, Ir-50Rh, Ir-70Rh和 Ir-90Rh的总态密度
Fig. 7. (color online) (a) The PDOS of Ir and Rh; (b)
the DOS of Ir-10Rh, Ir-50Rh, Ir-70Rh and Ir-90Rh.

在分析DOS图时还可引入 “赝能隙”(pseudo-
gap)的概念, 也即在费米能级两侧分别有两个尖
峰, 而两个尖峰之间的DOS并不为零. 赝能隙直
接反映了该体系成键的共价性的强弱: 越宽, 说明
共价性越强 [18,27,28]. 由图 7 (b)可以得到 Ir-10Rh,
Ir-50Rh, Ir-70Rh和 Ir-90Rh 的赝能隙分别为 0.87,
1.09, 0.85和0.71 eV,由此可以看出 Ir-50Rh的共价
性最强, 这与上文结论一致.

通过对比分析可以看出, 铱铑合金的化学键并
不是典型的金属键, 它存在明显的各向异性, 具有
共价键的特征. 由于化学键的方向性, 不允许改变
原子之间的相对位置, 这是共价键材料低塑性且坚
硬的原因. 事实上铱铑合金的化学键是介于共价
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键与金属键之间的键型, 我们可以称它为 “伪共价
键”, 这是造成铱铑合金异常性质的根本原因所在.

3.4 实验验证

为了验证本文理论计算的准确程度, 采用电弧
熔炼方法分别炼制不同Rh含量的 Ir-xRh (x = 0,
10, 15, 30, 40, 50, 60, 70, 80)合金, 并测其维氏
硬度. 图 8为 Ir-Rh合金硬度与Rh 含量的变化关
系. 当Rh含量较低时, 随着Rh含量的升高, Ir-Rh
合金的硬度迅速升高, 在 Ir-10Rh 处达到最大值
(Ir-10Rh的硬度值为261)后快速下降到 Ir-40Rh处
出现一个小台阶后再次下降, 曲线的前半段与计算
结果相同, 但中间部分略有误差, 这可能是由于算
法对铱铑含量接近的合金成分优化过程中误差较

大的缘故. 但常用的铱铑合金主要为低铑含量的成
分, 故本次计算对铱铑合金前期的筛选工作, 以及
了解铱铑合金力学性能异常的微观机理具有指导

意义.
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图 8 Ir-Rh合金硬度与Rh含量的变化关系
Fig. 8. The relationship between Hardness with the
content of Rh.

4 结 论

本文采用密度泛函理论的第一性原理平面波

赝势方法, 基于虚拟晶体势函数近似, 通过计算
Ir-xRh (x = 0, 5, 10, 20, 30, 40, 50, 60, 70, 80, 90,
100)合金的弹性常数、体积模量、剪切模量、杨氏模
量、泊松比等力学常数和电荷密度, 研究Rh含量对
Ir-Rh合金力学性能的影响. 研究结果表明:

1) Ir-Rh合金的强度和硬度随Rh含量的升高
先增大后减小, 在 Ir-10Rh处达到最大值后迅速下
降到 Ir-40Rh左右处存在一个平台后缓慢下降. 该

趋势和合金的单个位错单位长度上的应变能随Rh
含量变化的趋势相同, 这间接的解释了Rh含量对
材料强度和硬度的影响;

2) Rh的添加会引起材料脆化, 其脆性大小随
着Rh含量的升高先增大后减小,在 Ir-50Rh出达到
最大值. 该趋势和合金的弹性常数各向异性因子随
Rh含量的变化趋势一致;

3) 合金的电荷密度和能态密度表明在铱铑合
金中存在一种 “伪共价键”, 该 “伪共价键”具有强
烈的各向异性, 从而导致合金力学性能的异常.
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Abstract
Platinum metal Ir-Rh alloy presents a promising candidate as future ultra-high-temperature gas turbine material due

to its excellent high-temperature properties. In this paper, the mechanical properties of Ir-xRh (x = 0, 10, 20, 30, 40, 50,
60, 70, 80, 90, 100) alloys with different rhodium content are investigated. Self-consistent, periodic, density functional
theory calculations, Perdew-Burke-Ernzerhof functional, virtual crystal approximation are employed to calculate the
elastic constants C11, C12, C44, Cauchy pressure (C12-C44), Young modulus E, shear modulus G, bulk modulus B and
the ratio G/B, anisotropic factor A, and strain energy of dislocation per unit length. These parameters are adopted
to characterize and assess the effect of Rh content on the mechanical property of Ir-Rh alloy. The results indicate that
it is reasonable to use the virtual crystal approximation to calculate the mechanical properties of Ir-Rh alloys. The
Young modulus E, shear modulus G and bulk modulus B increase rapidly with the increase of rhodium content, and the
maximum value is reached at rhodium content 10%. Then it fast dereases down to a minimum value at 40% after the
slowly rises and then slowly drops down. It is found to be in remarkable agreement with the strain energy of dislocation
per unit length. This indirectly explains its changing trend. The Cauchy pressure (C12-C44), G/B value and the Poisson’s
ratio reflect the change of the brittleness of the alloy. Therefore, we can come to a conclusion: the addition of Rh can
cause the brittleness of the Ir-Rh alloys. The value of the brittleness first increases and then decreases with the increase
of Rh content, and its maximum value is reached at 50%. The charge densities and the densities of states of pure Ir,
Ir-10Rh, Ir-50Rh and pure Rh are calculated and compared. At the same time, we also establish a 2×2×1 solid solution
supercell structure of Ir-Rh alloy and calculate its differential charge density. The results show that in the Ir-Rh alloys
exists a “pseudo covalent bond”, which leads to the abnormal mechanical properties. The “pseudo covalent bond” is not
a metal bond nor a covalent bond but a kind of transition bond or a mixed type. Finally, the experimental results show
that the calculation method is reasonable and it can play an important role in understanding the microscopic mechanism
of the abnormal mechanical properties of Ir-Rh alloys.
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