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摘  要： 采用基于密度泛函理论的投影缀加平面波方法和广义梯度近似，研究 Cu 掺杂对 6000 系铝合金中主要

强化相 βʺ相(Mg5Al2Si4)的几何结构、相稳定性和电子结构的影响。结果表明：βʺ相的晶胞参数与文献报道相符。

掺杂 Cu 后体系的晶胞形状发生微小变形且体积减小，而不同掺杂浓度和掺杂位置对掺 Cu 结构 Mg5−xAl2−ySi4Cux+y

的几何性质影响不同，进而影响 βʺ相和 Al 基体之间的晶格错配度；Cu 既替代 Mg1 又替代 Al 原子和 Cu 只替代

Al 原子的结构在合金中更容易形成，而 Cu 只替代 Mg1 原子的结构在合金中不易形成，该计算结果与实验报道相

符。电子结构分析表明，掺杂 Cu 后形成的 Mg5−xAl2−ySi4Cux+y相结构的稳定性和体系在费米能级附近的赝能隙密

切相关。 
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6000 系变形铝合金比强度高，成形性、焊接性和

耐腐蚀性良好，大量用于建筑和汽车[1−2]等工业领域。

βʺ相一般在 6000 系铝合金的峰值时效过程中析出，是

影响 6000 系铝合金强度的主要强化相[3]。析出相的尺

寸、密度、分布、本身的性质(析出相成分、结构、形

状、稳定性等)以及与合金基体相互作用等是影响合金

力学性能的主要因素[4−5]。加入合适的微量合金元素可

以影响 βʺ相的尺寸、密度、分布和本身的性质及与合

金基体的相互作用，Cu 是最常加入的微量合金元素。

JAAFAR等[6]研究了Cu对 6000系铝合金的组织影响，

观察到添加微量 Cu 可以使 βʺ相的尺寸减小密度增

加。MURAYAMA 等[7]研究了 Cu 对 6000 系铝合金的

时效硬化效果影响，发现微量 Cu 加入会增加 βʺ相的

密度进而影响时效硬度。Cu 加入 6000 系铝合金后 Cu

元素对 βʺ相的尺寸、密度和分布的影响已经有大量的

研究[6−7]，但关于 Cu 加入 6000 系铝合金后 βʺ相的本

身性质变化如几何结构、相稳定性等尚未见到系统的

研究报道。虽然 QIU 等[8]采用分子动力学研究了 Cu

掺入对 βʺ相的力学性能的影响，但对 βʺ相的几何结   

构、相稳定性和电子结构等的影响没有研究。βʺ相的

几何结构变化会改变 βʺ相与合金基体的相互作用，如

βʺ相和 6000 系铝合金基体之间的错配。而 βʺ的相稳定

性变化会影响 βʺ相的形成难易程度。βʺ相稳定性变化

的内在原因是电子结构发生变化。所以研究Cu掺入 βʺ

相后 βʺ相的几何结构、相稳定性和电子结构变化很有

必要。 

由于 βʺ相的尺寸太小(4 mm×4 mm×50 nm) [9]，

用实验来表征 Cu 掺入对 βʺ相的几何结构、相稳定性、

电子结构等性质的影响比较困难，而材料的物理性质

由其微观电子结构决定，原则上可以通过求解薛定谔

方程求出材料的几乎所有的性质。基于密度泛函理论

的第一性原理是用较少的近似方法和较少的实验数据

求解薛定谔方程的方法，密度泛函理论的基本定理

Hohenberg-Kohn 定理指出从薛定谔方程得到的基态

能量是电荷密度的唯一函数，且基态电荷密度唯一确

定了基态的所有性质包括能量和波函数。所以采用第

一性原理方法可以计算获得相关信息。为此，本文作

者运用基于密度泛函理论的第一性原理计算方法研究 
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了 Cu 原子进入 βʺ相前后的几何结构、相稳定性和电

子结构变化，并从电子结构的角度解释了 Cu 掺杂位

置对 βʺ相稳定性的影响机理。 

 

1  理论模型与计算方法 

 

ANDERSEN 等[9]采用能谱仪(EDX)测得 βʺ相中

Mg、Si 摩尔比约为 0.8，认为 βʺ相的成分为 Mg5Si6。

而在 2009 年[10]，ANDERSEN 等用原子探针层析技术

(APT)和会聚束电子衍射研究 βʺ相的成分和结构，结

果表明，βʺ相中含有 20%Al(摩尔分数)，并且 Mg、Si

摩尔比约为 1.1，Mg5Si6 结构中的部分 Si 原子被 Al

原子替代。通过第一性原理计算表明，Al 替代 Si3 原

子后能量会降低，得出 βʺ相的成分为 Mg5Al2Si4 时能

量最低。WENNER 等[11]计算了不同成分 βʺ相和 Al 基

体的错配，其中 Mg5Al2Si4 与 Al 基体的错配与实验最

为接近，进一步证实了 βʺ相的成分为 Mg5Al2Si4。所以

本文的计算工作采用 Mg5Al2Si4作为 βʺ相的成分[12−13]。 

Mg5Al2Si4的晶体结构呈单斜结构[9]，如图 1 所示，

空间群为 C2/m(No.12)，晶胞参数 a=1.516 nm，b=0.405 

nm，c=0.674 nm，a 轴和 c 轴夹角 β=105.3o，b 轴和 a

轴夹角、b 轴和 c 轴夹角均为 90o。Mg5Al2Si4 单胞中

含有 22 个原子，6 种非等效原子：2 个 Mg1、4 个 Mg2、

4 个 Mg3、4 个 Si1、4 个 Si2 和 4 个 Al 原子。 

实验研究[13−15]表明，Cu 会进入 βʺ相的结构中替

代其中的Mg1或Al原子。由于Cu可以替代Mg5Al2Si4

单胞中的 Mg1 或 Al 原子[13−15]，所以采用 2x 个 Cu 取

代 Mg1， 2y 个 Cu 取代 Al，则得到掺 Cu 的 βʺ相晶胞

模型，成分为 Mg5−xAl2−ySi4Cux+y。掺入 βʺ相的 Cu 摩

尔分数(以下简称为 x(Cu))为(x+y)/11。由于 Cu 掺入

Mg5Al2Si4有 3 种可能性：只替代 Mg1 原子、只替代

Al 原子、既替代 Mg1 又替代 Al 原子，本文选取计算

模型时同时考虑了掺杂浓度和掺杂位置两个变量，最

后选择了 7 个掺 Cu 的 βʺ晶胞模型 Mg5−xAl2−ySi4Cux+y

进行计算，即(x, y)={(0.5, 0), (0, 0.5), (1, 0), (0.5, 0.5), 

(0, 1), (1, 1), (0, 2)}，7 个晶胞模型的掺杂浓度

x(Cu)={4.545, 9.09, 18.18}。 

运用基于密度泛函理论(DFT)的第一性原理方法

计 算 时 ， 采 用 广 义 梯 度 近 似 (GGA) 下 的 PBE 

(Perdew-Burke-Ernzerhof) [16]形式处理 Mg、Si、Al 和

Cu 的交换关联能，采用投影缀加平面波赝势    

(PAW) [17−18]处理离子−电子之间的相互作用。计算中

考虑的价电子构型分别为 Mg 3s23p、Si 3s23p2、Al 

3s23p1、Cu 3d104s1。用 Monkhorst-Pack 方法选取

7×21×13 的 K 点网格，500 eV 截断能被用于所有计

算，体系总能量收敛精度为 1.0×10−5 eV/atom，当体

系平衡时，允许体系中每个原子所受的最大应力小于

0.01 eV/Å。 

 

 

图 1  Mg5Al2Si4的结构(绿色的为 Al 原子，蓝色的为 Mg 原

子，红色的为 Si 原子) 

Fig. 1  Structure of Mg5Al2Si4 (green dots represent Al, blue 

dots represent Mg, red dots represent Si) 

 

2  结果与讨论 

 

2.1  Cu 的掺杂位置及掺杂浓度对掺 Cu 相几何性质

的影响 

为验证计算方法的合理性，首先计算未掺 Cu 的

Mg5Al2Si4的晶胞参数，并与实验测得的数值[19−20]、第

一性原理计算的结果[10] 进行比较，结果见表 1。由表

1 可以看出，计算所得的晶胞参数和体积与实验测得

的数值非常接近[19−20]，体积的误差不超过 2%。同时，

本文计算结果与 HASTING 等[10]计算的结果相比也非

常接近。所以，未掺杂 Cu 的 Mg5Al2Si4单胞的晶胞参

数与文献报道相符，且本文的计算方法合理。 

由于 Cu 掺入 Mg5Al2Si4 后，掺 Cu 的 βʺ单胞

Mg5−xAl2−ySi4Cux+y 几何结构的变化在实验上和计算上

尚未研究，所以本文计算了 Cu 替代 Mg5Al2Si4 中 Al

原子或 Mg1 原子后 Mg5−xAl2−ySi4Cux+y的几何结构。掺

Cu 后的晶胞参数和体积见表 2。由表 2 可知，掺入

Cu 后 Mg5−xAl2−ySi4Cux+y 的晶胞形状发生微小变形(晶

胞的 a 轴和 c 轴夹角 β 发生变化，变化范围为

103.9°~107.2°)。 

Cu 在 Mg5Al2Si4中有 3 种可能的掺杂位置：只替  
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表 1  Mg5Al2Si4的晶胞参数和体积 

Table 1  Cell parameter and volume of Mg5Al2Si4 

Source a/nm b/nm c/nm β/(°) V/nm3 (∆V/V0)/% 

This work 1.533 0.408 0.677 105.8 0.4067 − 

Calculation[10] 1.550 0.405 0.674 106.0 0.4067 0 

Experiment[19] 1.516 0.405 0.674 105.3 0.3992 1.8 

Experiment[20] 1.540 0.406 0.670 105.0 0.4046 0.5 

Change rate of volume: ∆V/V0=(V0−V)/V0, where V0 represents Mg5Al2Si4 volume obtained by calculation of this work, V represents 

Mg5Al2Si4 volume obtained by experiments[19−20]. 

 

表 2  掺 Cu 结构 Mg5−xAl2−ySi4Cux+y的晶胞参数 β和体积 V 

Table 2  Optimized lattice parameter β and volume V of Cu-doped Mg5−xAl2−ySi4Cux+y structure 

x(Cu)/% (x, y) Doping site Structure β/(°) V/nm3 

0 (0, 0) − Mg5Al2Si4 105.8 0.4067 

4.545 
(0, 0.5) Al Mg5Al1.5Si4Cu0.5 106.2 0.3991 

(0.5, 0) Mg1 Mg4.5Al2Si4Cu0.5 105.5 0.3951 

9.09 

(0, 1) Al Mg5AlSi4Cu 106.2 0.3917 

(0.5, 0.5) Both Mg1 and Al Mg4.5Al1.5Si4Cu 106.3 0.3884 

(1, 0) Mg1 Mg4Al2Si4Cu 103.9 0.3842 

18.18 
(0, 2) Al Mg5Si4Cu2 107.2 0.3806 

(1, 1) Both Mg1 and Al Mg4AlSi4Cu2 107.1 0.3684 

 

代 Mg1，只替代 Al，既替代 Mg1 又替代 Al。掺 Cu

晶胞体积与掺杂位置、掺杂浓度的关系见图 2。从图 2

可以看出，随着掺杂浓度的增大，不同掺杂位置的结

构体积都逐渐减小。产生这种变化的原因是掺入原子

Cu 和被替代原子 Mg1 或 Al 的原子半径存在差异：

RCu(0.128 nm) ＜ RMg(0.160 nm) ， RCu(0.128 nm) ＜ RAl 

(0.143 nm)。比较图 2 中相同掺杂浓度不同掺杂位置

的结构体积，体积 V 的大小顺序为：VAl(只替代      

Al)＞VMg1-Al (既替代 Mg1 又替代 Al)＞VMg1(只替代

Mg1)。该结果表明，虽然 Cu 掺入 Mg5Al2Si4后 3 种掺

杂位置的结构体积均降低，但在相同掺杂浓度的情况

下，VAl最大，VAl-Mg1其次，VMg1最小，原因是 RCu比

RAl和 RMg都小，而且 RAl(0.143 nm)＜RMg(0.160 nm)。 

Mg5Al2Si4(未掺 Cu 的 βʺ相)与 Al 基体之间有如下

匹配关系：(130)Al ||(100)βʺ、(010)Al ||(010)βʺ、 Al(320) || 

(001)βʺ。Mg5Al2Si4 的 a 轴为(100)βʺ面的法线方向，b

轴为(010)βʺ面的法线方向，c轴为(001)βʺ面的法线方向。

晶格错配度计算公式为 δa=(aβʺ−a Al)/aAl，δb=(bβʺ−bAl)/  

b Al，δc=(cβʺ−c Al)/cAl。 

而本工作计算的 Mg5Al2Si4的 aβʺ、bβʺ和 cβʺ值分别

为 1.533 nm、0.408 nm 及 0.677 nm。与其相匹配的 

 

 

图 2  掺 Cu 结构 Mg5−xAl2−ySi4Cux+y的体积 V 与掺杂浓度、

掺杂位置的关系 

Fig. 2  Relationships between volume, doping content and 

doping sites for Cu-doped Mg5−xAl2−ySi4Cux+y  

 

Al 基体的各个方向的 aAl、bAl、cAl值分别为 1.453 nm、

0.405 nm 和 0.639 nm。所以，Mg5Al2Si4与 Al 基体的

错配度 δa、δb、δc 分别为+5.5%、+0.7%和+5.9%。Cu

掺入 Mg5Al2Si4 中改变了 Mg5Al2Si4 的晶胞参数和体

积，所以晶格错配度也会变化。以掺杂浓度为 4.545%
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的 Mg5Al1.5Si4Cu0.5为例，计算其与 Al 基体的错配度，

Mg5Al1.5Si4Cu0.5的 a、b、c 值分别为 1.522 nm、0.401 

nm、0.681 nm，则 δa、δb、δc分别为+4.7%，−1.0%和

6.6%。比较 Mg5Al2Si4、Mg5Al1.5Si4Cu0.5与 Al 基体的

错配度，发现掺 Cu 后 3 个方向的错配度均有变化，

且 b 轴方向错配度都很小，a、c 轴方向的错配度较高，

其他掺 Cu 浓度的结构与 Al 基体的错配度也有此特

点。这说明 Cu 掺杂前后 βʺ与 Al 基体在 b 轴方向匹配

程度较高，在 a 轴方向和 c 轴方向与 Al 基体的匹配较

差。而实验研究表明：βʺ与 Al 基体在 b 轴方向完全共

格，这表明该计算结果是准确的。 

 

2.2  Cu 的掺杂位置及掺杂浓度对掺 Cu 相稳定性的

影响 

形成焓常用来衡量相结构的稳定性。形成焓为负

值，则相结构稳定；形成焓越负，对应的相结构越稳

定，在合金中越容易形成。本文采用的形成焓计算公

式[21]如下： 
 

5 2 4(Mg Al Si Cu )x y x yH    
 

  
total 5 2 4 HCP

1
[ (Mg Al Si Cu ) (5 ) (Mg)]

11 x y x yE x E     
 

 

  FCC diamond FCC(2 ) (Al) 4 (Si) ( ) (Cu)y E E x y E    (1) 
 

式 (1) 是计算 Cu 掺入 Mg5Al2Si4 后形成的

Mg5−xAl2−ySi4Cux+y 结 构 的 形 成 焓 公 式 。 式 中 ，

Etotal(Mg5−xAl2−ySi4Cux+y)代表 Mg5−xAl2−ySi4Cux+y结构的

总能量，EHCP(Mg)、EFCC(Al)、Ediamond(Si)和 EFCC(Cu)

分别是几何优化后的单质块体材料总能量平均到每个

原子后的能量。在本文计算中，Mg 为 HCP 结构，Al、

Cu 为 FCC 结构，Si 为金刚石立方结构。 

不 同 掺 杂 浓 度 、 掺 杂 位 置 的 掺 Cu 相

Mg5−xAl2−ySi4Cux+y的形成焓见图 3。由图 3 可知，无论

结构中是否掺杂 Cu，Mg5−xAl2−ySi4Cux+y的形成焓均为

负值，表明这些结构都能够在合金中形成，只是形成

难易不同，形成焓越低的越容易形成。 

从图3可以看出，相比于Mg5Al2Si4的形成焓ΔH0，

Cu 掺入Mg5Al2Si4后形成的Mg5−xAl2−ySi4Cux+y结构的

形成焓 ΔH 有的升高有的降低。ΔHMg1(Cu 只替代 Mg1

原子)升高，ΔHAl(Cu 只替代 Al 原子)降低。另外，    

ΔHMg1-Al(Cu 既替代 Mg1 又替代 Al 原子)也降低，结构

稳定性的顺序为：ΔHAl＜ΔHMg1-Al＜ΔH0＜ΔHMg1。该

计算结果表明 Cu 既替代 Mg1 又替代 Al 原子和 Cu 只

替代 Al 原子的结构在合金中更容易形成，而 Cu 只替 

 

 

图3  掺Cu结构Mg5−xAl2−ySi4Cux+y的形成焓ΔH与掺杂浓度、

掺杂位置的关系 

Fig. 3  Relationships between formation entropy, doping 

content and doping sites for Cu-doped Mg5−xAl2−ySi4Cux+y 

 

代 Mg1 原子的结构在合金中不容易形成。 

有研究[13, 15]报道，在扫描透射电子显微镜的高角

环形暗场像中观察到 Mg5Al2Si4相的 Mg1 原子列和 Al

原子列中含有 Cu；而 DING 等[14]在 Mg5Al2Si4 相的

Al 原子列中发现了 Cu 的存在，在 Mg1 原子列中未发

现 Cu。即实验观察到的 Cu 可以既替代 Mg1 又替代

Al 原子，也可以只替代 Al 原子，这恰好证明了上述

计算结果的准确性。 

值得注意的是，ΔHMg1 和 ΔHMg1-Al 对掺杂浓度不

敏感，只有 ΔHAl对掺杂浓度敏感。这一点可以从图 3

中形成焓随掺杂浓度的变化看出。对于Cu只替代Mg1

原子和既替代 Mg1 又替代 Al 原子的结构，掺杂浓度

不同，形成焓变化很小，在 0.5 kJ/mol 范围内；而对

于 Cu 只替代 Al 原子的结构，掺杂浓度不同，形成焓

的变化较大，超过了 1 kJ/mol。这说明 Cu 只替代 Al

原子的结构稳定性受掺杂浓度的影响较大，其他两种

情况下掺杂浓度对结构稳定性的影响很小。 

 

2.3  掺 Cu 相的电子结构性质 

2.3.1  Cu 的掺杂位置对掺 Cu 结构稳定性的影响机理 

上述结果表明，Cu 只替代 Al 的结构稳定性最高，

其次是 Cu 既替代 Mg1 又替代 Al 的结构， Mg5Al2Si4

的稳定性再其次， Cu只替代Mg1的结构稳定性最低，

这是从能量的角度分析得到的结论。材料的物理性质

由其微观电子结构决定，所以不同结构的稳定性差异
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取决于电子结构上的不同。为探索 Cu 的掺杂位置对

掺 Cu 结构 Mg5−xAl2−ySi4Cux+y 稳定性的影响机理，以

掺杂 9.090% Cu 为例，计算并比较 Mg5AlSi4Cu(Cu 只

替代 Al 原子)、Mg4.5Al1.5Si4Cu(Cu 既替代 Mg1 又替代

Al 原子)和 Mg4Al2Si4Cu(Cu 只替代 Mg1 原子)的总态

密度，Mg5Al2Si4的总态密度图作为参考，如图 4 所示。

由图 4 可知：1) 相比于 Mg5Al2Si4的总态密度，掺 Cu

结构的总态密度图都在−5~0 eV 范围内存在一个特别

尖锐的峰，这是由 Cu 的局域化 d 电子引起的；2) 无

论结构中是否掺入 Cu，在费米能级处均存在赝能   

隙[22]。且 Mg5AlSi4Cu、Mg4.5Al1.5Si4Cu、Mg5Al2Si4和

Mg4Al2Si4Cu 的赝能隙分别为 2.483、2.376、2.272 和

2.079 eV。 

由于赝能隙越宽，共价键越强，体系越稳定[23−24]。

所以，Cu 只替代 Al 的结构稳定性最高，其次是 Cu

既替代 Mg1 又替代 Al 的结构，Mg5Al2Si4的稳定性再

其次，Cu 只替代 Mg1 的结构稳定性最低。 

2.3.2  掺 Cu 结构的成键特点 

差分电荷密度图可以反映原子间成键方式。为研

究 Cu 进入 Mg5Al2Si4后原子间的成键变化，计算了未

掺 Cu 的 Mg5Al2Si4和 9.090% Cu 掺入 Mg5Al2Si4后结

构(Mg4Al2Si4Cu、Mg4.5Al1.5Si4Cu、Mg5AlSi4Cu)的差分

电荷密度图，如图 5 所示。电荷密度采用蓝、绿、红

标示，红色表示得电子区域，蓝色为失电子区域，绿

色为中间态。由图 5 可知：1) 对于 Mg5Al2Si4结构(图

5(a))，两个 Si1 原子之间、Si1 原子和 Al 原子之间、

Si1 原子和 Mg1 原子之间存在强烈的共价键，Si2 原

子和周围的 Al 原子、Mg1 原子、Mg2 原子之间存在

较弱的共价键；原子之间的空隙处存在自由电子气，

表明了金属键的存在；2) 掺 Cu 结构的差分电荷密度

(见图 5(b)~5(d))与未掺Cu结构的差分电荷密度图 5(a)

相比，除了被替代的 Al 原子或 Mg1 原子周围的电荷

密度有变化，其他原子周围的电荷密度变化不大，所

以结构中仍然存在共价键和金属键。所以 Cu 掺入

Mg5Al2Si4后不改变原子间的成键方式，掺 Cu 前后结

构中均有共价键和金属键。  

 

 

图 4  Mg4Al2Si4Cu、Mg5Al2Si4、Mg4.5Al1.5Si4Cu 和 Mg5AlSi4Cu 的总态密度 

Fig. 4  Total DOS of Mg4Al2Si4Cu(a), Mg5Al2Si4(b), Mg4.5Al1.5Si4Cu(c) and Mg5AlSi4Cu(d)  



                                           中国有色金属学报                                              2018年10月 

 

1996

 

 

图 5  不同相(010)面内的差分电荷密度图 

Fig. 5  Charge density difference maps in (010) plane of different phases: (a) Mg5Al2Si4; (b) Mg4Al2Si4Cu; (c) Mg4.5Al1.5Si4Cu; (d) 

Mg5AlSi4Cu 

 

 

3  结论 

 

1) 未掺杂 Cu 的 βʺ相的晶胞参数与文献报道相

符。掺杂 Cu 后体系的晶胞形状发生微小变形且体积

减小，并且掺杂浓度越大，体积越小。在相同掺杂浓

度下，Cu 掺杂位置不同的结构体积不同，其中 Cu 只

替代 Al 原子的结构体积最大。体积差异归咎于替代原

子 Cu 和被替代原子 Mg1 和 Al 的半径大小不同。Cu
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掺杂改变了 βʺ相与 Al 基体的晶格错配度，其中 βʺ相

与 Al 基体在 b 轴方向的错配度最小，说明 βʺ相与 Al

基体在 b 轴方向完全共格。 

2) Cu 既替代 Mg1 又替代 Al 原子和 Cu 只替代 Al

原子的结构在合金中更容易形成，而 Cu 只替代 Mg1

原子的结构在合金中不容易形成，该计算结果与实验

报道相符。Cu 只替代 Al 原子的结构稳定性受掺杂浓

度的影响较大，而 Cu 只替代 Mg1 原子与 Cu 既替代

Mg1 又替代 Al 原子的结构稳定性几乎不受掺杂浓度

的影响。 

3) Cu 掺入 Mg5Al2Si4 后不改变原子间的成键方

式，掺杂 Cu 前后的结构中均有共价键和金属键。掺

杂 Cu 后形成的 Mg5−xAl2−ySi4Cux+y 相结构的稳定性和

体系在费米能级附近的赝能隙密切相关。 
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Abstract: βʺ(Mg5Al2Si4) phase is the main strengthening phase in 6000-series aluminum alloys. The effect of Cu-doping 

on the geometrical structure, the phase stability and the electronic properties of βʺ(Mg5Al2Si4) phase were investigated by 

using projector augmented wave method and the generalized gradient approximation based on density functional theory. 

The results show that the calculated equilibrium lattice parameters of βʺ phase are in good agreement with available 

experimental results. After Cu incorporates into βʺ phase, the cell shape changes slightly and the cell volume decreases. 

Various doping contents and doping sites result in various geometrical properties of Cu-doped structures, which then 

impacts the lattice mismatch between βʺ and Al matrix. The structures in which Cu atoms replace both Mg1 and Al atoms, 

or only replace Al atoms are easier to form in the alloys, while it is harder to form in the alloys for the structures, in which 

Cu atoms only replace Mg1 atoms, which is supported by experimental results. The analysis of electronic structures 

shows that the phase stability of the Cu-doped structures Mg5−xAl2−ySi4Cux+y is closely related to the pseudo gap near the 

Fermi level. 
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