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Mg-Al系工业合金牌号的成分式解析∗

钱圣男 董闯†

(大连理工大学材料科学与工程学院, 三束材料改性教育部重点实验室, 大连 116024)

( 2017年 4月 9日收到; 2017年 5月 2日收到修改稿 )

Mg-Al系牌号是应用最广的镁基工业合金, 但其牌号背后的成分根源一直未知, 构成研发新合金的主要
障碍. 本文应用描述固溶体短程序结构特征的团簇共振模型, 得到了Mg-Al二元固溶体的最理想化学结构单
元 [Al-Mg12]Mg1, 然后对《the American Society for Testing Materials》手册中所有Mg-Al系工业合金牌号进
行成分解析, 得到相应团簇成分式, 如AZ63A合金解析后的团簇成分式为 [Al0.78Zn0.16-Mg12]Mg1.04Mn0.02,
AZ81A合金解析后的团簇成分式为 [Al0.97Zn0.03-Mg12]Mg0.98Mn0.02. 再根据成分式与化学结构单元之间
的误差, 对比该牌号合金的力学性能, 验证了该化学结构单元在Mg-Al体系中的准确性, 揭示出看似复杂的
工业合金牌号后面隐藏的简单成分规律, 为发展Mg-Al 体系合金指出了一个全新的途径.

关键词: Mg-Al合金, 团簇共振模型, 化学结构单元, 成分解析
PACS: 61.46.Bc, 61.66.Dk, 81.05.Zx DOI: 10.7498/aps.66.136103

1 引 言

工业合金以牌号的形式加以分类, 其核心内容
是化学成分. 然而, 合金的服役性能往往与其制备
过程和最终的组织状态紧密相关, 并不完全取决于
成分, 所以, 一直以来都很难将工业合金的性能和
成分建立起直接关联. 成熟的工业牌号合金的成分
往往位于一个很窄的区间, 只有在特定的合金成分
配比下才能使合金表现出最佳的性能, 尤其是那些
高溶质含量的合金, 如黄铜 (Cu-Zn)体系、高温合
金 (Ni-Cr-Al)体系和不锈钢 (Fe-Cr-Ni)体系等. 这
说明工业合金中必然存在着某种与成分相关的特

定结构单元, 能够反映出其成分的特殊性. 然而,
一直以来都没有合适的结构模型来研究固溶体合

金的内在结构特征, 也就导致人们忽视了合金的成
分根源这一根本问题.

长期以来, 人们广泛使用晶体学周期结构单元
的方法来描述合金行为, 但是, 如何理解溶质原子
在溶剂原子点阵中的分布模式以及相关的结构稳

定性, 这是材料研究者们面临的一个重大挑战. 在
基于电子结构的早期固溶体结构模型 [1,2]中, 人们
忽略了单个电子的行为, 把合金看成了原子和价电
子的混合, 其稳定机制由费米面或布里渊区的相互
作用决定 [3]. Friedel给出了这种情况下的严格处
理方法, 提出了最早针对固溶体结构描述的Friedel
振荡 [4], 即杂质电荷 (在固溶体中为溶质原子)周围
的屏蔽电子会产生极化, 从而导致电子密度的振荡
分布, 这种强烈的电荷屏蔽作用发生在溶质原子周
围, 这表明对短程有序形成的基本机制的探索应该
从Friedel振荡的角度出发. 为了完全理解高溶质
含量工业合金的成分选取规则, 我们在固溶体的
“团簇加连接原子”模型的基础上, 引入Friedel振
荡机制, 建立了描述固溶体化学结构单元的团簇共
振模型, 阐明了固溶体中短程有序的结构特征, 并
给出了能够精确计算出固溶体化学结构单元的公

式 [5].
镁合金作为目前最轻的工程金属材料, 具有比

强度和比刚度高、阻尼减振性好、电磁屏蔽和导热

性能强、易切削加工和易于回收等一系列独特的优
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点, 在航空航天、汽车和3C(计算机、通信、消费类电
子)等结构件产业中具有极大的发展前景. 工业用
镁合金系列中, 主要有Mg-Al系和Mg-RE 系两类,
其中牌号最多、应用最广的是Mg-Al系合金. 该合
金成本低, 容易获得高的强度、延展性, 且具有良好
的抗大气腐蚀能力.

本文就镁合金系列中最典型的Mg-Al系工业
合金, 应用基于Friedel振荡机制的固溶体团簇共
振模型的基础, 建立其固溶体的化学结构单元, 得
到基础成分式, 然后利用该成分式解析Mg-Al系工
业合金牌号, 阐述Mg-Al系合金牌号背后的成分选
取根源.

2 固溶体合金的化学结构单元

固溶体合金在长程上保持着晶体的拓扑结构,
因此固溶体中的近程序主要是化学近程序, 这取决
于溶质原子和溶剂原子的相互作用模式, 描述化学
近程序的结构单元称之为化学结构单元, 而化学
结构单元的确定是理解工业合金成分选择的基础

问题.
本课题组在长期研究多组元复杂准晶、非晶

以及固溶体合金的成分规律和结构特征的过程中,
从合金的近程有序结构出发, 提出了 “团簇加连接
原子”结构模型 [6−8]. 利用该模型, 可以将固溶体
中的近程序表示为团簇式形式, [团簇](连接原子)x,
由一个团簇和x个连接原子构成, 也就是描述固
溶体近程序结构的化学结构单元. 团簇式不仅表
示了固溶体中的化学成分信息, 还给出了重要的
内在结构信息, 在此基础上, 可以对各种合金材料
的成分进行设计, 对现有成分进行分析, 这是团簇
加连接原子模型优于其他结构描述方法的优越性.
“团簇加连接原子”模型已经在部分准晶 [9−11]、非

晶 [12−19]、和固溶体合金 [20−25]中得到了验证和成

分设计应用.
Zhang等 [26−28]首次将团簇加连接原子结构

模型运用到面心立方晶格 (FCC)结构固溶体合
金铁白铜的成分设计中. 通过引入均能和Fe、
Cu都可以很好地互溶的Ni, 连接了两种非互溶
元素Fe和Cu, 有效实现了Fe在Ni中的固溶, 避
免了FeNi3相的析出. 合金中的Ni含量可以根
据团簇加连接原子模型获得, 用Ni原子将Fe原
子围住形成 [Fe-Ni12]团簇分散在Cu基体中, 得到

[Fe-Ni12]Cux团簇式, 由该团簇式设计出来的白铜
合金 [Fe1/13Ni12/13]10Cu90, [Fe1/13Ni12/13]20Cu80

和 [Fe1/13Ni12/13]30Cu70 (at.%)在模拟海水的溶液
中具有很好的耐腐蚀性能.

Hong等 [29]利用团簇加连接原子模型建立了

面心立方固溶体稳定团簇式的几何模型, 对Cu-Zn
二元工业合金的牌号进行了解析. 通过Cowley
短程序参数α [30] 描述原子的分布, 在Cu-Zn固溶
体中, 以溶质原子Zn为中心, 最近邻壳层的有序
参量α110 = −0.1373, 为负值, 表明第一近邻倾向
于异类原子Zn-Cu近邻, 这个结果满足Zn-Cu之
间负混合焓所预期的情况, 形成了以Zn原子为中
心的第一近邻配位八面体团簇 [Zn-Cu12]; 下一壳
层的有序参量α200 = 0.1490, 表明该壳层倾向于
Zn-Zn近邻, 可以用团簇式 [Zn-Cu12]Zn1—6表示;
当合金中Zn含量较少, 以溶质原子Zn为中心的
第二近邻原子被Zn原子核Cu原子的混合态占据,
可以用团簇式 [Zn-Cu12](Cu, Zn)6表示. 从而得到
了Cu-Zn体系的基础团簇式为 [Zn-Cu12]Zn1—6和

[Zn-Cu12](Cu, Zn)6. 然后根据该基础团簇式成功
解析了《the American Society for Testing Materi-
als》(ASTM)手册中典型的Cu-Zn黄铜合金牌号,
如 [Zn-Cu12]Zn4对应质量百分比形式的合金正是

使用最广泛的弹壳黄铜C26000(70Cu-30Zn). 该工
作将工业合金的成分、结构和性能相关联, 首次定
量地描述了面心立方固溶体合金的常用牌号成分,
为理解工业合金的成分奠定了基础.

然而, 无论是铁白铜还是Cu-Zn黄铜体系, “团
簇加连接原子”模型在连接原子的个数的确定上一
直没有给出可靠的理论依据, 只是通过大量解析现
有工业合金的团簇式, 给出连接原子个数的大致范
围. 对于FCC结构固溶体, 连接原子的个数范围为
1—6个 [25,29], 对于体心立方晶格 (BCC)结构固溶
体, 范围是 1—8个 [31]. 化学结构单元可以描述固
溶体中的近程序, 而若想确定化学结构单元就必须
要建立近程序之间的关系, 这是之前无法给出连接
原子具体个数的根本原因. 这个重大难题最近得
以解决 [32]: 在团簇加连接原子模型的基础上, 引
入了Friedel振荡机制, 从近程序之间的关系出发,
给出了化学结构单元的具体确定方法, 有效地解决
了连接原子不确定的问题, 从而为设计出最佳合金
的整体成分配方提供了更为完善的理论指导, 详述
如下.
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我们知道, 无论工业合金在服役情况下的微观
结构有多么复杂, 这些合金在工业加工过程中通常
都需要进行包括高温固溶、退火等一系列热处理的

过程. 因此, 固溶体合金高温母相态的近程序结构
稳定性对合金结构演变的趋势有着重要影响, 高温
母相态与对应液相态存在近程序的遗传性. 最好的
例子就是不锈钢, 奥氏体不锈钢、马氏体不锈钢和
珠光体不锈钢等, 都是不同的奥氏体稳定性影响的
结果. 而这些结构的起源状态都是单相固溶体, 也
就是化学短程序, 所以, 可以通过研究液相态中的
近程序进而表征固溶体的结构稳定性, “团簇加连
接原子”模型正是一种用来描述单相固溶体中的均
匀局域结构的特征结构模型.

团簇共振模型指出 [8], 团簇之间的堆垛满足球
周期序, 即相邻团簇位于Friedel振荡势函数的第
三个最小值处, 有 r3 = 2.6r1, 其中, r1为团簇半径,
r3即为相邻团簇之间的距离. 假设团簇是由硬球堆
垛而成, 连接原子位于团簇的间隙位置, 那么原子
密度ρa可通过计算以 r3为半径的体积内所包含的

原子个数来确定: ρa = Z/(11.476r33), 一个团簇式
内所包含的总原子个数Z则为

Z = 11.476 · ρa · r31. (1)

对于遗传了熔体近程序结构的固溶体而言, 假
设元素混合时原子体积不发生变化, 原子密度ρa =

1/ΣfiVi, 式中, fi和Vi分别为固溶体中合金元素 i

的原子份数和原子体积, 对于FCC和密排六方结
构 (HCP)的固溶体来说, Vi = (4π/3) ·R3

i /0.74, 式
中 0.74为FCC和HCP结构的密堆率, Ri为元素 i

的原子半径.
对于Mg-Al二元固溶体而言, 由于∆HMg-Al =

−2 kJ·mol−1 [33], 混合焓为负, 溶质原子Al与溶剂
原子Mg趋于近邻, 形成 [Al-Mg12] 第一近邻配位
多面体团簇, 所以, 化学结构单元可以表示为团簇
式 [Al-Mg12]AlxMgy的形式, r1则为Al和Mg的原
子半径之和. 将ρa和 r1代入 (1)式, 即可确定出化
学结构单元的具体成分式.

下面以Mg-Al二元固溶体为例, 具体讲述使用
“团簇加连接原子”模型以及上述计算方法确定化
学结构单元及成分式的步骤, 并为接下来对Mg-Al
系工业合金牌号解析做准备.

3 Mg-Al二元固溶体中的化学结构单
元及基础成分式

对于具有HCP结构的Mg-Al二元固溶体, 其
第一近邻配位多面体团簇为CN12团簇, 使用上述
方式确定其化学结构单元的具体步骤如下.

1)确定固溶体的化学结构单元形式
溶质原子和溶剂原子之间混合焓的正负决定

了两种原子之间的相互作用是趋于形成近邻还是

分离, 从而决定了该固溶体化学结构单元的团簇部
分是以溶质原子为心还是以溶剂原子为心.

对于负混合焓的Mg-Al二元固溶体, 化学结构
单元可以表示为团簇式 [Al-Mg12]AlxMgy的形式.

2)计算团簇半径 r1和平均原子密度ρa

Mg-Al二元固溶体中的团簇是以溶质原
子Al为心的 [Al-Mg12]团簇, Mg和Al均取十二
配位Goldschmidt半径RMg = 0.16 nm和RAl =

0.143 nm [34]. 则团簇半径为 r1 = RMg + RAl =

0.303 nm.
平均原子密度 ρa等于平均原子体积的倒数,

则:
ρa =

1

fMgVMg + fAlVAl
,

式中, Mg和Al的原子体积分别为

VMg =
(4π/3) ·R3

Mg
0.74

, VAl =
(4π/3) ·R3

Al
0.74

.

根据 [Al-Mg12]AlxMgy团簇式, 可得固溶体中Mg
和Al元素的原子份数分别为

fMg =
12 + y

Z
和 fAl =

1 + x

Z
,

整理得

ρa =
0.74

4π/3
· Z

(12 + y)R3
Mg + (1 + x)R3

Al
.

3)计算连接原子个数x, y
将计算得的 r1和ρa代入 (1)式, 有

Z = 11.476 · 0.74

4π/3

Z · (RMg +RAl)
3

(12 + y)R3
Mg + (1 + x)R3

Al
.

(2)

整理得连接原子个数x, y满足

x+ 1.4007y = 1.4778. (3)

绘制 (3)式于图 1中, 得其最接近正整数解为
x = 0, y = 1. 也就是说, 当以溶质原子Al 为
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心的 [Al-Mg12]团簇的连接原子位置被一个Mg原
子占据时, 固溶体合金的原子堆垛方式达到最接近
球周期振荡的稳定状态, 由此确定Mg-Al二元固溶
体的化学结构单元的为 [Al-Mg12]Mg1.

0 0.2 0.4 0.6 0.8 1.0 1.2 1.4
0

0.2

0.4

0.6

0.8

1.0

1.2

 ⊲/x⇁⊲y 
 ↼֒ ⊲↽

y

x

(0, 1.0551)

图 1 (网刊彩色) [Al-Mg12]AlxMgy 团簇式中 x-y的
关系

Fig. 1. (color online) x-y plotter of [Al-Mg12]AlxMgy
cluster formula.

4)固溶体中的化学结构单元描述
将Mg-Al二元固溶体的化学结构单元 [Al-

Mg12]Mg1绘于Mg基体的HCP点阵结构中, 如
图 2 . 其中, [Al-Mg12]团簇结构是以溶质原子Al
占据中心位置, 12个溶剂原子Mg占据第一近邻
壳层位置, 形成的一个孪晶立方八面体 (twinned
octahedron), 连接原子部分为 1个位于第二近邻壳
层位置的溶剂原子Mg.

图 2 (网刊彩色) HCP点阵结构中以溶质原子Al为中心
的 [Al-Mg12]团簇及其连接原子Mg1的构型
Fig. 2. (color online) Structure of [Al-Mg12]Mg1 chem-
ical unit, which is centered by solute atom Al, shelled
by twelve 1st neighbors Mg, and glued by one Mg in
the 2nd neighbor shell.

4 Mg-Al系合金牌号的成分解析

根据上述方法确定了Mg-Al二元固溶体的化
学结构单元的基础成分式为 [Al-Mg12]Mg1. 但是

对于Mg-Al系工业合金而言, 合金中除了含有主
合金元素Al之外, 还含有其他合金化元素, 包括
Zn, Mn, Si等, 根据原子层次上具有很高稳定性
的短程序局域结构的形成方式, 当溶质原子和溶
剂原子混合焓为负时, 溶质原子倾向于和溶剂原
子近邻, 反之, 溶质原子和溶剂原子混合焓为正
时, 溶质原子倾向于自我聚集, 并与基体原子隔
离. 可以将这些合金元素分为两类, 一类是与Mg
元素成负混合焓, 亲溶剂原子的合金元素A, 位于
中心位置与Mg原子形成第一近邻配位八面体团
簇, 有Zn(∆HMg-Zn = −4 kJ/mol), Si(∆HMg-Si =

−26 kJ/mol)等元素; 另一类是与Mg成正混合焓,
疏溶剂原子的合金元素B, 位于团簇与团簇之间的
连接原子位置, 有Mn(∆HMg-Mn = 10 kJ/mol) [33]

等元素. 所以, Mg-Al系工业合金的化学结构单
元的基础成分式可以表示成 [(Al, A)1-Mg12](Mg,
B)1.

使用该化学结构单元的基础成分式对

ASTM(the American Society for Testing Materi-
als)手册 [35]中所有具有牌号的Mg-Al系工业合金
进行了成分解析, 将解析结果及其与基础成分式之
间的误差列于表 1 . 成分解析的目的是为了能直观
地比较工业牌号合金与Mg-Al系固溶体合金理想
化学结构单元的成分差值, 通过将牌号对应的成
分转换成为与化学结构单元 [(Al, A)1-Mg12](Mg,
B)1相同的 14原子团簇成分式来达到. 具体解析方
法为:

1)确定每种牌号中各元素的质量百分
比, 以该元素的最高含量和最低含量的平
均值记, 如AZ63A 合金元素含量为 5.5—6.5Al,
2.7—3.3Zn, 0.15—0.35Mn(wt.%),记其平均值6Al,
3Zn, 2.5Mn(wt.%)作为各元素质量百分比;

2)将牌号以质量百分比的形式转换成原子
百分比的形式, 如AZ63A的质量百分比成分式为
Mg-6 Al-3Zn-0.25Mn (wt.%), 转换成原子百分比
成分式为Mg93.19Al5.55Zn1.15Mn0.11 (at.%);

3)将原子百分比成分式换算成 14原子团簇成
分式, 即计算出总原子数为 14时, 该原子百分比成
分所对应的各元素的个数, 如AZ63A中Al元素原
子百分含量为5.55 at.%对应 14原子团簇成分式时
原子个数为14 × 5.55% = 0.78, 从而可以得到其团
簇成分式为 [Al0.78Zn0.16-Mg12]Mg1.04Mn0.02.
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表 1 ASTM手册中典型Mg-Al系合金牌号成分的团簇式解析及性能对比
Table 1. Typical Mg-Al series industrial alloys in ASTM specifications and their composition interpretations
in terms of the cluster formulas, meanwhile, the mechanical properties were given for comparison, and
the deviation in center atomic numbers between industrial alloy and the basic composition formula were
calculated.

Specification Composition/wt.% Cluster formula
Deviation in
center atoms

Mechanical properties

Condition σb/ MPa δ/%

Casting alloys x̄ = −0.09

AZ63A Mg-6Al-3Zn-0.25Mn [Al0.78Zn0.16-Mg12]Mg1.04Mn0.02 −0.06 T6 275 5

AZ81A Mg-7.6Al-0.7Zn-0.24Mn [Al0.97Zn0.03-Mg12]Mg0.98Mn0.02 0 T4 275 15

AZ91A, B, D, F Mg-9Al-0.7Zn-0.32Mn [Al1.15Zn0.04-Mg12]Mg0.79Mn0.02 0.19 F 230 3

AZ91C, E Mg-8.7Al-0.7Zn-0.24Mn [Al1.11Zn0.04-Mg12]Mg0.83Mn0.02 0.15 T6 275 6

AZ92A Mg-9Al-2Zn-0.23Mn [Al1.16Zn0.10-Mg12]Mg0.72Mn0.02 0.26 T6 275 3

AM50A Mg-5Al-0.43Mn [Al0.64-Mg12]Mg1.33Mn0.03 −0.36 F 210 10

AM60A Mg-6Al-0.37Mn [Al0.76-Mg12]Mg1.22Mn0.02 −0.24 F 205 6

AM60B Mg-6Al-0.43Mn [Al0.76-Mg12]Mg1.21Mn0.03 −0.24 F 205 6

AM100A Mg-10Al-0.23Mn [Al1.28-Mg12]Mg0.71Mn0.01 0.28 T6 275 1

AS21X1 Mg-1.7Al-1.1Si-0.4Mn [Al0.22Si0.13-Mg12]Mg1.63Mn0.02 −0.65 F 240 9

AS41A Mg-4.3Al-1Si-0.35Mn [Al0.55Si0.12-Mg12]Mg1.31Mn0.02 −0.33 F 220 3

Wrought alloys x̄ = −0.36

AZ10A Mg-1.2 Al-0.4Zn-0.2Mn [Al0.15Zn0.02-Mg12]Mg1.82Mn0.01 −0.83 F 240 10

AZ31B, C Mg-3Al-1.0Zn-0.2Mn [Al0.38Zn0.06-Mg12]Mg1.55Mn0.01 −0.56 F 260 15

AZ61A Mg-6.5Al-1.0Zn-0.2Mn [Al0.83Zn0.06-Mg12]Mg1.1Mn0.01 −0.11 F 310 16

AZ80A Mg-8Al-0.5Zn-0.2Mn [Al1.02Zn0.03-Mg12]Mg0.94Mn0.01 0.05 T5 380 7

Note: F, as fabricated; T4, solution heat treated; T5, artificially aged only; T6, solution heat treated and artificially aged;
σb, tensile strength; δ, elongation in 50 mm (2 in.).

将工业合金牌号和化学结构单元之间的成

分差值与其相对应的力学性能关系绘制于图 3和
图 4中. 从图 3中可以看到, 红色区域的合金牌号
所对应团簇成分式中的中心原子个数均小于 1, 合
金普遍具有塑性较好、强度不佳的特点; 蓝色区域
除AZ63A合金外, 所有合金的中心原子个数均大
于1, 合金普遍强度高, 塑性有所欠缺; 相比较之下,
绿色区域合金的综合性能较为优异, 其中AZ81A
铸造镁合金达到了AZ91C, E-T6铸造合金的强度
和AZ31B, C-F 变形合金的塑性性能, 其团簇成分
式为 [Al0.97Zn0.03-Mg12]Mg0.98Mn0.02, 中心原子
个数为1, 与最佳化学结构单元 [(Al, A)-Mg12](Mg,
B)1完全符合; AZ61A作为变形镁合金, 其强度
和塑性性能均优于前者, 其团簇式 [Al0.83Zn0.06-
Mg12]Mg1.1Mn0.01 的中心原子与最佳化学结构单

元误差为−0.79%, 较为符合; AZ80作为目前工业
应用最为广泛的变形镁合金 [36−38]兼具低成本、中

等强度和延展性以及良好的耐腐蚀性能, 其团簇成
分式 [Al1.02Zn0.03-Mg12]Mg0.94Mn0.01与最佳化学

结构单元的中心原子误差仅为0.36%, 符合得较好.
从图 4中可以看到, 牌号所对应团簇式的中心

原子与最佳结构单元中心原子负误差越小, 合金
的强度性能越好, 塑性性能变化不大; 而正误差越
小, 合金的塑性性能明显提高, 强度性能变化不明
显. 由此不难发现, 当合金牌号对应的团簇式与最
佳结构单元误差越小时, 合金的综合强度和塑性
性能会趋于达到最佳状态, 包括阴影区域的铸造
镁合金AZ81A以及变形镁合金AZ80A和AZ61A.
而AZ63A(Mg-6Al-3Zn, wt.%)铸造镁合金中,由于
Zn含量偏高, 导致基体中除了Mg12Al17相的存在,
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还会析出Mg2Zn3等第二相, 使得合金具有高强度
的同时大大降低了镁合金的塑性性能.

根据对ASTM手册中Mg-Al系合金的牌号解
析结果, 可以发现, 工业合金牌号的成分一般分布
在团簇成分式 [(Al, A)1-Mg12]-(Mg, B)1两侧,由于
工业合金的成分牌号是通过大量的实验探索得到

的较佳成分, 所以说明根据固溶体合金短程序确定
的最稳定熔体的最佳结构单元, 是可以用来解析
工业合金牌号的, 且能给出理想情况下的最佳成
分式.
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图 3 (网刊彩色) ASTM手册中Mg-Al系合金的力学性能
Fig. 3. (color online) Mechanical properties of Mg-Al series
alloys from ASTM handbook as a function of the devia-
tion in center atoms (mainly Al) from the ideal chemical
unit.
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图 4 (网刊彩色) ASTM手册中Mg-Al系合金力学性能与团簇
中心原子误差之间的关系

Fig. 4. (color online) Mechanical properties vs. deviation in
center atoms of Mg-Al alloys in ASTM handbook.

5 结 论

基于液相和对应固相之间的近程序结构遗传

性, 使用固溶体合金的团簇共振模型, 将Mg-Al

系固溶体中的近程序结构用第一近邻团簇加若

干个连接原子的团簇式描述, 得到其最佳化学结
构单元, 并将具有工业牌号的Mg-Al系合金按照
[(Al, A)1-Mg12]-(Mg, B) 团簇式的形式解析, 其
中, ∆HMg-A < 0, ∆HMg-B > 0. 当合金团簇式中
心原子个数小于 1时, 合金塑性性能较好, 强度不
佳; 中心原子个数大于 1时, 合金强度性能较高,
塑性不好; 中心原子个数接近于 1, 强度和塑性性
能达到一个两者兼佳的状态; 在铸造镁合金中,
AZ81A为所有牌号中强度最高塑性最好的合金,
其团簇成分式 [Al0.97Zn0.03-Mg12]Mg0.98Mn0.02,
与最佳化学结构单元完全符合; 变形镁合
金中, 性能突出的AZ61A和AZ80A合金, 团簇
成分式分别为 [Al0.83Zn0.06-Mg12]Mg1.1Mn0.01和

[Al1.02Zn0.03-Mg12]Mg0.94Mn0.01, 与最佳化学结构
单元中心原子误差为−0.11和 0.05. 本文为Mg-Al
系合金的成分设计和性能优化奠定了很好的理论

基础.
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Abstract
Mg-Al alloys are the most widely used Mg-based industrial alloys, but their composition rules behind the apparent

industrial specifications are largely unknown, which hinders the development of new alloys. As is well known, industrial
alloys often undergo the process of a high-temperature solution treatment, and the final structures originate from the
single-phase solid solution parent state. Since solid solutions are characterized by short-range chemical orders, necessarily
the optimum alloy composition should be related to the presence of a certain short-range chemical structure unit. In the
present paper, by introducing our cluster-resonance model for short-range-order structure description of solid solutions,
a chemical structure unit of Mg-Al binary solid solution is established, [Al-Mg12]Mg1, which represents the characteristic
short-range-order structure, with the bracketed part being the nearest-neighbor cluster centered by Al and shelled by
12Mg and with one glue atom Mg located between the clusters. Because of the existence of other alloying elements
besides Al, a general formula [(Al, A)1-Mg12]-(Mg, B) is then proposed, where A represents the elements showing a
negative mixing enthalpy with Mg, while B showing a positive one. This formula is used to explain the multi-component
Mg-Al industrial alloys. Based on this chemical formula, typical Mg-Al industrial alloy specifications in ASTM handbook
are well explained. For instance, cast AZ63A alloy is formulated as [Al0.78Zn0.16-Mg12]Mg1.04Mn0.02, cast AZ81A as
[Al0.97Zn0.03-Mg12]Mg0.98Mn0.02, and wrought AZ80A as [Al1.02n0.03-Mg12]Mg0.94Mn0.01. The deviations from the ideal
chemical structure unit in different Mg-Al alloys are well correlated to their corresponding alloy performances. Those
alloys, where the numbers of center atoms are close to ones in their cluster formulas, exhibit excellent comprehensive
mechanical performances in both strength and plasticity. While the alloy with less than one center atom only shows good
plastic performance with a relatively poor strength, and the one with more than one center atom shows just the reverse
tendency. Among cast Mg-Al alloys, AZ81A, whose cluster formula completely matches the stable chemical structure
unit, exhibits the optimized combination of strength (275 MPa) and plasticity (elongation 15%). Among wrought Mg-Al
alloys, AZ61A and AZ80A, whose cluster formulas show minor deviations of −0.11 and 0.05 in the center site from the
ideal chemical structure unit, also have good comprehensive mechanical properties, respectively with the strengths of
310 MPa and 380 MPa, and the elongations of 16% and 7%. Based on the results in the present paper, the simple
composition rule behind the complex industrial alloy specifications as unveiled here, can be a powerful approach to the
development of Mg-Al alloys.

Keywords: Mg-Al alloy, cluster-resonance model, chemical structure unit, composition interpretations
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