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摘  要：运用第一性原理平面波赝势方法计算了 Mo(111)/MoSi2(110)的界面结构，并通过元素界面偏析能的计算

确定了 Al、Cr 和 Nb 在 Mo(111)/MoSi2(110)的偏析位置，结合脱粘功和差分电荷密度揭示了 Al、Cr 和 Nb 对

Mo/MoSi2界面结合强度的影响。结果表明：Si 顶位型配位方式的界面能最小，最为稳定，在 Mo(111)/MoSi2(110)

界面结构中倾向于以 Si 顶位型配位方式结合，其界面分离面在近界面 MoSi2(110)一侧的亚界面层。Nb 对界面结

合不利，Cr 可适当提高界面结合强度，而 Al 对界面强度的影响取决于其界面覆盖度。究其原因是由于 Nb 在界

面偏析形成的 Nb—Si 键相比于 Mo—Si 键有明显减弱，Cr 形成的 Cr—Si 键略有增强，而 Al 的界面覆盖度对形成

的 Mo—Al 键强弱影响较大。 
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难熔金属钼(Mo)熔点高，热膨胀系数小，弹性模

量高，且具有良好的机械稳定性及优异的高温抗蠕变

性能，在航天工程领域有着广泛的应用和发展前景，

是固体燃料火箭发动机推进器和喷管的重要服役材

料[1−3]。但 Mo 的高温抗氧化性能较差，在 725 ℃时即

出现氧化物挥发，发生“灾害性”氧化，目前改善

Mo 高温氧化性能的主要方法是在其表面制备高温抗

氧化涂层实现防护。大量工程实践证明硅化物是难熔

金属钼的可靠涂层防护材料。在硅化物涂层中，MoSi2

的高温抗氧化能力非常优异[2−5]，高温下发生氧化时在

表面形成致密的非晶态 SiO2，可阻挡氧向内部扩散，

而且非晶态 SiO2具有流动性，能够弥补氧化进程中出

现的微裂纹从而使涂层有自愈能力，可有效保护钼基

体不被氧化[5−6]。1958 年美国 Langley Aeronautical 实

验室首次采用化学气相沉积(CVD)方法在 Mo 基体上

制备了 MoSi2涂层。目前，钼基硅化物涂层体系已经

成为保障和支撑航天工程及空间装备等尖端技术高端

应用的关键战略材料。 

合金化已成为提高钼基硅化物涂层体系使役性能

的重要方法。在纯 Mo 中添加 Nb、Zr、Hf 和 Re 等元

素可得到钼合金，能够有效改善 Mo 的低温脆性，提

高其高温抗氧化性能，可以进一步增大 Mo 在航天工

程等高温结构材料领域的应用[7−10]。同样的，在 MoSi2

中添加合金元素 Al、Cr 和 Nb 等可以改善硅化物涂层

的低温韧性和高温强度。其中 Al 元素可以减少 MoSi2

的屈服强度，改善合金的低温塑性[11]，提高室温断裂

韧性(4~6 MPaꞏm1/2)[12]。Cr 元素对 MoSi2 的断裂韧性

影响不大，但能够增加其高温(高于 1573 K)屈服强

度[13]。而且，Al 和 Cr 元素由于与氧元素有很强的亲

和力，能够阻止和改善 MoSi2 的 Pesting 氧化[13]。Nb

元素对提高低温塑性、断裂韧性和高温强度都极为有

效[11]，被认为是改善 MoSi2力学性能最有潜力的合金

元素[14]。目前，元素 Al、Cr 和 Nb 等已成为钼基硅化

物涂层体系中的常见合金化元素。 

Mo 与硅化物之间的界面结构及形貌特征决定了 

钼/硅化物涂层系统的结合强度与使役性能。但钼/硅

化物涂层体系的界面结构相对复杂，而且合金元素

Al、Cr 和 Nb 等常会偏析于其界面处影响界面的结合

强度[15]，这增加了界面问题的复杂性。针对涂层体系

的界面问题，实验研究开展困难，表征难度较大，对 
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Al、Cr 和 Nb 等合金元素在 Mo/MoSi2 的界面元素效

应研究还较为缺乏，这限制了新型涂层体系的开发与

应用。第一性原理计算方法[16−20]通过界面原子尺度

建模可以弥补实验研究及界面表征工作的局限，是研

究材料界面问题的先进设计方法和重要手段。HONG

等[21]研究了 Mo(001)/MoSi2(001)的界面特征，并对元

素 Nb、C、O、B 和 S 的界面偏析效应进行了计算，

指出 Nb 和 S 会减弱 Mo/MoSi2的界面强度，而 C、O

和 B 对界面结合有利。 

本文作者[22]前期研究了 MoSi2低指数表面的结构

稳定性，指出 MoSi2(110)表面能最低，最为稳定，而

Mo 作为体心立方结构，Mo(111)表面为密排面，也是

相对稳定的表面形式，因而对钼/硅化物涂层系统中

Mo(111)/MoSi2(110)的界面结构展开深入研究是极为

必要的。本文基于第一性原理计算研究了 Mo(111)/ 

MoSi2(110)的界面结构、结合强度及电子结构，并揭

示了合金元素 Al、Cr 和 Nb 在 Mo(111)/MoSi2(110)的

界面元素效应，为新型难熔金属硅化物涂层体系的成

分设计与界面调控奠定科学基础。 

 

1  计算方法 

 

第一性原理计算采用 VASP 软件[23]进行。采用

PBE 形式[24]的投影缀加平面波赝势(PAW)[25]描述元素

的交换关联势，将 Mo-4p64d55s1、Si-3s23p2、Al-3s23p1、

Cr-3d54s1和 Nb-4s24p65s14d4作为价电子，其余内层电

子作为芯电子。在界面计算中，建立三明治型(A-B-A)

结构的 Mo(111)/MoSi2(110)共格界面，界面结构中

Mo(111)和 MoSi2(110)均选用对称性表面，其中

MoSi2(110)表面为符合化学计量比表面。为保证 z 轴

方向原子层之间不发生相互作用，需在界面模型中添

加真空层，真空层厚度为 15 Å。K 空间网格采用

Monkhorst-Pack[26]方法划分，取值 8×8×1，能量截断

点为 400 eV。体系总能量的收敛值为 5.0×10−6 

eV/atom，单个原子上的力低于 0.1 eV/nm。 

 

2  结果与讨论 

 

2.1  Mo(111)/MoSi2(110)界面能与脱粘功 

由于界面结构中 MoSi2(110)表面为符合化学计量

比表面，表面终端不需要考虑，在 Mo(111)/MoSi2(110)

原子尺度建模时，只需确定 Mo 和 MoSi2两相界面结

合时的配位方式。在建立 Mo(111)/ MoSi2(110)界面结

构时，Mo(111)表面在 MoSi2(110)表面 8 个可能的配位

位置如图 1 所示。由于 Mo(111)表面每层只有一个 Mo

原子，该原子位置即能代表 Mo(111)的晶格位置。图 1

所示俯视图中以浅紫色圆圈表示 Mo 晶格的位置，而

侧视图中以 T、B 和 H 表示这些位置具体的配位方式，

分别为顶位、桥位和洞位。其中 TMo和 TSi为 Mo 顶位

和 Si 顶位的配位方式，BMo、BSi、BMoSi1 和 BMoSi2 为

Mo 桥位、Si 桥位以及两种 Mo-Si 桥位的配位方式，

而 H1 和 H2 为洞位的两种配位方式。 

 

 
图 1  不同配位方式 Mo(111)/MoSi2(110)的界面结构示意图 

Fig. 1  Scheme of interface structures of Mo(111)/MoSi2(110) 

with different coordination types: (a) Top view of coordination 

positions marked by light purple circles; (b) Side view of 

considered positions shown by labels T, B and H (Purple and 

blue balls are for Mo and Si, respectively) 

 

表 1 列出了 Mo(111)/MoSi2(110)的几何参数，包

括 Mo 晶格的初始位置、弛豫后位置，以及配位方式。

从表 1 中可以看出，只有三个配位位置是相对稳定的，

Mo(111)表面的 Mo 原子配位在 MoSi2(110)表面 Si 原

子的顶位(B 位置-Si 顶位型)，两个 Mo 原子之间的桥

位(C 位置-Mo 桥位型)，以及两个 Si 原子之间的桥位

(D 位置-Si 桥位型)，而其余 5 个位置都是不稳定的，

因为在原子弛豫后 Mo 晶格分别移动到了上述的三个

相对稳定的位置。 

为了研究 Mo(111)/MoSi2(110)界面的稳定性，需 
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表 1  Mo(111)/MoSi2(110)的几何参数及界面能 

Table 1  Geometric parameters and interface energies of 

Mo(111)/MoSi2(110) 

Initial site Final site Coordination 
Interface 

energy/(J∙m−2) 

A site-TMo C site-BMo Mo-Bridge 4.75 

B site-TSi B site-TSi Si-Top 4.56 

C site-BMo C site-BMo Mo-Bridge 4.75 

D site-BSi D site-BSi Si-Bridge 4.89 

E site-BMoSi1 C site-BMo Mo-Bridge 4.75 

F site-BMoSi2 C site-BMo Mo-Bridge 4.75 

G site-H1 C site-BMo Mo-Bridge 4.75 

H site-H2 D site-BSi Si-Bridge 4.89 

 

要计算体系的界面能。根据表/界面能的定义[27−28]，

Mo(111)/MoSi2(110)界面能 的计算公式如下 
 

2Mo/MoSi pure Mo Mo
1

(
2

E N
A

      

2 2Mo in MoSi Mo Si in MoSi Si )N N              (1) 
 
式中：

2Mo/MoSiE 为 Mo/MoSi2 界面结构的总能；

pure MoN 、
2Mo in MoSiN 和

2Si in MoSiN 分别为界面结构中

纯 Mo 部分的 Mo 原子数、MoSi2部分的 Mo 原子数和

Si 原子数； Mo 和 Si 是界面结构中 Mo 元素和 Si 元

素的化学势；A 为界面面积，可由图 1(a)所示俯视图

通过晶格常数计算得出。 

对于界面结构中的 MoSi2而言，其在体相中的化

学势应与其在界面中的化学势平衡，则有 

2

bulk
Mo Si MoSi2                              (2) 

由于 Mo(111)/MoSi2(110)界面中的 MoSi2(110)表

面 为 符 合 化 学 计 量 比 的 表 面 (
2Mo in MoSi2N = 

2Si in MoSiN )，因而 Mo(111)/MoSi2(110)体系的界面能与

Si 无关。结合公式(1)和(2)，可得到其计算公式如下 
 

2Mo/MoSi pure Mo Mo
1

(
2

E N
A

      

2 2Mo in MoSi MoSi )N                        (3) 
 

根据式(3)可以计算出 Mo(111)/MoSi2(110)的界面

能，计算结果也列在表 1 中。从表 1 中可以看出，界

面能与界面结构中两相的配位方式有关，两相的配位

方式不同，界面能数值不同，但三种配位方式的界面

能数值相差不大。Si 桥位型配位方式界面能最大(4.89 

J/m2)，Mo 桥位型配位方式界面能次之(4.75 J/m2)，Si

顶位型配位方式界面能最小(4.56 J/m2)。Si 顶位型配位

方式的界面能最小，表明该型配位方式最为稳定，在

实际的 Mo(111)/MoSi2(110) 界面结构中倾向于以 Si

顶位型配位方式结合。 

Mo 与硅化物之间的界面结构及特征决定了钼/硅

化物涂层系统的结合强度。可通过界面系统总能的计

算得到界面的脱粘功(Wsep)，以此来评判界面的结合强

度。Mo(111)/MoSi2(110) 界面的脱粘功 Wsep计算公式

如下 
 

2 2sep Mo-fixed MoSi -fixed Mo/MoSi
1

( )
2

W E E E
A

         (4) 

 
式中： Mo-fixedE 和

2MoSi -fixedE 分别为界面结构沿分离面

脱离后原子未驰豫情况下 Mo 部分及 MoSi2部分的总

能。 

图 2 显示了 Mo(111)/MoSi2(110)的界面结构与脱

粘功。图 2 中实线位置表示 Mo(111)与 MoSi2(110)的

界面结合位置，而三种配位方式界面结构的俯视图也

被显示在图中。在界面结合时，由于近界面的亚界面

层中原子的电荷可能会往界面层积聚，而使亚界面层

的结合作用减弱，因此近界面层的脱粘功也应被计算。

图 2 中虚线位置显示了各个近界面层脱粘功的计算结

果。通过比较各层脱粘功的大小得到界面结构的分离

面，从而可确定界面实际的结合强度。 

从图 2 中可以看出，Mo 桥位型和 Si 桥位型配位

方式的界面分离面在界面层，而 Si 顶位型配位方式的

界面分离面在近界面 MoSi2(110)一侧的亚界面层。三

种不同配位方式的界面脱粘功相差不大，其中 Mo 桥

位型配位方式脱粘功最大(3.80 J/m2)，Si 桥位型(3.67 

J/m2)和 Si 顶位型(3.66 J/m2)配位方式脱粘功非常接

近。脱粘功的计算结果表明 Si 顶位型配位方式的界面

结合强度相对较弱。 

 

2.2  Mo(111)/MoSi2(110)界面电荷密度 

研究界面的电子结构可以分析界面原子电荷的得

失情况，有助于进一步理解 Mo(111)/MoSi2(110)的界

面结合特征。图 3 所示为 Mo(111)/MoSi2(110)界面的

差分电荷密度图。 

从图 3 中的差分电荷密度图可以看出，Mo 原子

和 Si 原子之间存在着强共价键，这主要是由 Mo-4d

和 Si-3p 的轨道杂化所引起。从图 3 中也可以看出，

Mo 桥位型和 Si 桥位型配位方式的界面层，以及 Si

顶位型配位方式近界面 MoSi2(110)一侧的亚界面层有

明显的电荷减小，表明这些界面层及亚界面层结合强

度较弱，易于在这些位置发生界面分离。该结论与上

述脱粘功的计算结果一致。 
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图 2  Mo(111)/MoSi2(110)的界面结构与脱粘功 

Fig. 2  Interface structures and works of separation of Mo(111)/MoSi2(110): (a) Bridge coordination between two Mo atoms;     

(b) Bridge coordination between two Si atoms; (c) Si-top coordination 
 

 
图 3  Mo(111)/MoSi2(110)界面的差分电荷密度 

Fig. 3  Deformation charge density of Mo(111)/MoSi2(110) interface(Unit: e/Å3): (a) Bridge coordination between two Mo atoms; 

(b) Bridge coordination between two Si atoms; (c) Si-top coordination 
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2.3  Al、Cr 和 Nb 在 Mo(111)/MoSi2(110)的界面元素

效应 

2.3.1  Al、Cr 和 Nb 元素的界面偏析能与偏析路径 

研究合金元素的界面效应，应先考虑合金元素在

界面结构中可能占据的位置，如置换位置或间隙位置。

之后，应判断其是倾向于界面处或在体相内，即评估

合金元素是否有界面偏析的可能。由 Langmuir- 

McLean 公式[29−30]，合金元素在 Mo/MoSi2的界面偏析

能 segG 可通过式(5)计算 
 

2seg Mo/MoSi bulk Mo+ElementG E E     

2Mo/MoSi +Element bulk MoE E                (5) 
 
式中：

2Mo/MoSi +ElementE 、 bulk Mo+ElementE 和 bulk MoE 分别

为合金元素掺杂在 Mo/MoSi2 界面结构中的总能、合

金元素掺杂在 Mo 晶格中的总能和纯 Mo 晶格的总能。 

从式(5)的定义可以看出，界面偏析能为正值表示

合金元素倾向偏析于界面处，而界面偏析能为负值则

表示元素倾向存在于体相内。 

由 2.1 部分界面能的计算结果得知，在实际的

Mo(111)/MoSi2(110)界面结构中倾向于以 Si 顶位型配

位方式结合，因此本工作仅考虑 Si 顶位型配位方式下

合金元素对 Mo(111)/MoSi2(110)的界面元素效应。元

素效应计算时在界面结构中分别掺杂一个或两个 Al、

Cr 和 Nb 原子，界面覆盖度以 MoSi2(110)表面的每层

原子数为单位，则合金元素 Al、Cr 和 Nb 在 Mo(111)/ 

MoSi2(110)的界面覆盖度为 1/3 ML 或 2/3 ML。 

表 2 列出了合金元素 Al、Cr 和 Nb 在 Mo(111)/ 

MoSi2(110)的界面偏析能和偏析位置。表 2 中，合金

元素的占位采用点缺陷记号方法，为了描述不同原子

具体的偏析位置，定义若占据界面 Mo 一侧原子位置

以下标 1 表示，占据界面 MoSi2一侧原子位置则以下

标 2 表示。从表 2 中可以看出，界面覆盖度为 1/3 ML

时，Al、Cr 和 Nb 在 Mo(111)/MoSi2(110)的界面偏析

能分别为 1.06、1.39 和 0.40 eV，表明三种元素都存在

界面偏析的可能。YAMAZAKI 等[15]也提出 Cr 会偏析

于 C11b-MoSi2/C40-NbSi2 双相硅化物的界面处。Al、

Cr 和 Nb 在 Mo(111)/MoSi2(110)界面的偏析位置与这

三种元素在 MoSi2中的占位特征[31]一致，Al 原子倾向

占据 Si 原子位置，Cr 和 Nb 倾向占据 Mo 原子位置。

但是，由于界面结构相对复杂，三种原子的偏析位置

各不相同，Al 原子占据界面 MoSi2 一侧的 Si 原子位

置(AlSi2)，Cr 原子占据界面 Mo 一侧的 Mo 原子位置

(CrMo1)，而 Nb 原子占据界面 MoSi2一侧的 Mo 原子位

置(NbMo2)。 

表 2  Al、Cr 和 Nb 在 Mo(111)/MoSi2(110)的界面偏析能和

偏析位置 

Table 2  Segregation energies and segregation positions of Al, 

Cr and Nb at Mo(111)/MoSi2(110) interface 

Element
Interface  

coverage/ML 

Segregation 

site 

Segregation  

energy/eV 

Al 
1/3 AlSi2 1.06 

2/3 AlSi2+AlSi2 −1.71 

Cr 
1/3 CrMo1 1.39 

2/3 CrMo1+CrMo2 −0.51 

Nb 

1/3 NbMo2 0.40 

2/3 
NbMo2+ 

NbMo1 
0.36 

 
当合金元素在界面处的浓度继续提高，界面覆盖

度为 2/3 ML 时，后期抵达界面的 Al、Cr 和 Nb 原子

可能分别占据界面 MoSi2一侧的 Si 原子位置(AlSi2)，

界面 MoSi2 一侧的 Mo 原子位置(CrMo2)，和界面 Mo

一侧的Mo原子位置(NbMo1)。其中，Nb元素在Mo(111)/ 

MoSi2(110)的界面偏析能为正值，表明 Nb 仍存在继续

界面偏析的可能，而 Al 和 Cr 界面偏析能为负值，表

明 Al 和 Cr 原子界面偏析难以继续进行。但是，由于

Al、Cr 元素是 MoSi2涂层中的主要合金化元素，在涂

层的制备过程中难以排除其已存在于界面处的可能

性，为谨慎起见，本工作中仍然计算了界面覆盖度为

2/3 ML，Al 和 Cr 原子对 Mo(111)/MoSi2(110)界面结合

的影响。 

2.3.2  Al、Cr 和 Nb 元素偏析对界面结合的影响 

在偏析能和偏析位置的研究基础上，可计算合金

元素偏析于界面时界面系统的脱粘功(Wsep)，并进一步

结合相应的电荷密度分析合金元素偏析对界面结合的

影响。图 4 显示了合金元素 Al、Cr 和 Nb 在 Mo(111)/ 

MoSi2(110)界面的偏析结构与脱粘功。图 4 中实线位

置表示 Mo(111)与 MoSi2(110)的界面结合位置，虚线

位置表示各个近界面层的位置。为了更清晰地显示合

金元素在界面中的偏析位置，图 4 也以俯视图的方式

显示了近界面多个原子层(蓝色虚线框内)的结构特

征。从图 4 可以看出，偏析 Al、Cr 和 Nb 元素的 Mo(111)/ 

MoSi2(110)界面分离面均在近界面 MoSi2(110)一侧的

亚界面层，与纯净界面的分离面位置相同。与纯净界

面的脱粘功相比，偏析三种元素的界面脱粘功相差不

大。元素界面覆盖度为 1/3 ML 时，偏析 Al 和 Cr 的界

面脱粘功略有增加，分别为 3.70 J/m2 和 3.69 J/m2；而

偏析 Nb 的界面脱粘功有一定程度的下降，为 3.32 

J/m2，约下降 10%。元素界面覆盖度为 2/3 ML 时，含 
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图 4  Al、Cr 和 Nb 在 Mo(111)/MoSi2(110)界面的偏析结构与脱粘功 

Fig. 4  Segregation structures and works of separation of Al, Cr and Nb at Mo(111)/MoSi2(110) interface: (a) AlSi2; (b) CrMo1;    

(c) NbMo2; (d) AlSi2+AlSi2; (e) CrMo1+CrMo2; (f) NbMo2+NbMo1 

 

Al 界面的脱粘功有一定程度的下降(3.53 J/m2)；含 Cr

界面的脱粘功进一步增加(3.81 J/m2)，继续偏析 Nb 的

界面脱粘功略有回升，为 3.43 J/m2，但仍低于纯净界

面的脱粘功。脱粘功的计算结果表明 Nb 偏析于界面

对界面结合不利，Cr 元素可适当提高界面结合强度，

而Al元素对界面强度的影响取决于Al的界面覆盖度。

目前有关 Al、Cr 和 Nb 在 Mo(111)/ MoSi2(110)界面元

素效应的实验研究还未见报道。不过，YAMAZAKI

等[15]指出Cr对C11b-MoSi2/C40-NbSi2双相硅化物的界

面结合有利，而 HONG 等[21]通过计算研究发现 Nb 会

减弱 Mo(001)/MoSi2(001)的界面强度，本工作的计算

结果与 HONG 等的观点一致。 

图 5 所示分别为偏析 Al、Cr 和 Nb 的 Mo(111)/ 

MoSi2(110)界面的差分电荷密度图。从图 5 中可以看 
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图 5  偏析 Al、Cr 和 Nb 的 Mo(111)/MoSi2(110)界面的差分电荷密度 

Fig. 5  Deformation charge densities of segregation structures of Al, Cr and Nb at Mo(111)/MoSi2(110) interface(Unit: e/Å3):      

(a) AlSi2; (b) CrMo1; (c) NbMo2; (d) AlSi2+AlSi2; (e) CrMo1+CrMo2; (f) NbMo2+NbMo1 

 

出，偏析 Al、Cr 和 Nb 界面的电荷密度与纯净界面的

电荷密度特征非常接近，均在近界面 MoSi2(110)一侧

的亚界面层有明显的电荷减小，这表明这些亚界面层

结合较弱。这一结论与脱粘功的计算结果一致。从图

5 也可以看出，Nb 在界面偏析形成的 Nb—Si 键相比于

Mo—Si 键有明显减弱，Cr 形成的 Cr—Si 键相比于

Mo—Si 键略有增强，而 Al 的界面覆盖度对形成的

Mo—Al 键强弱影响较大。这也解释了 Nb 偏析于界面

对界面结合不利，Cr 元素可适当提高界面结合强度，

Al 元素对界面强度的影响取决于 Al 的界面覆盖度。 
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3  结论 

 

1) Si 顶位型配位方式界面能最小、最为稳定，在

Mo(111)/MoSi2(110)界面结构中倾向于以 Si 顶位型配

位方式结合。 

2) Mo 桥位型和 Si 桥位型配位方式的界面分离面

在界面层，而 Si 顶位型配位方式的界面分离面在近界

面 MoSi2(110)一侧的亚界面层。 

3) Al、Cr 和 Nb 三种元素都存在界面偏析的可能，

但偏析位置各不相同，Al 原子占据界面 MoSi2一侧的

Si 原子位置(AlSi2)，Cr 原子占据界面 Mo 一侧的 Mo

原子位置(CrMo1)，而 Nb 原子占据界面 MoSi2 一侧的

Mo 原子位置(NbMo2)。当合金元素在界面处浓度进一

步提高时，继续偏析的 Nb 原子占据界面 Mo 一侧的

Mo 原子位置(NbMo1)，而 Al 和 Cr 原子界面偏析难以

继续进行。 

4) Nb 偏析于界面对界面结合不利，Cr 元素可适

当提高界面结合强度，而 Al 元素对界面强度的影响取

决于 Al 的界面覆盖度，这是由于 Nb 在界面偏析形成

的 Nb—Si 键相比于 Mo—Si 键有明显减弱，Cr 形成的

Cr—Si 键相比于 Mo—Si 键略有增强，而 Al 的界面覆

盖度对形成的 Mo—Al 键强弱影响较大。 
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Element effect of Al, Cr, and Nb on Mo(111)/MoSi2(110) interface 

 

SUN Shun-ping1, WANG Bin1, GU Shun1, LI Xiao-ping1, LEI Wei-ning1, JIANG Yong2, YI Dan-qing2 
 

(1. Jiangsu Key Laboratory of Advanced Materials Design and Additive Manufacturing, Jiangsu University of 

Technology, Changzhou, 213001; 

2. School of Materials Science and Engineering, Central South University, Changsha 410083, China) 

 

Abstract: The interface structures of Mo(111)/MoSi2(110) were calculated by the first-principle plane wave 

pseudopotential method. The segregation positions of Al, Cr and Nb at Mo(111)/MoSi2(110) were determined by the 

segregation energies, and their effects on the interface strength were revealed by the works of separation and deformation 

charge density. The results show that the interface energy of the Si-top coordination is the smallest. The 

Mo(111)/MoSi2(110) structure prefers to Si Top coordination, and its separation surface is the sub-interface on the MoSi2 

side. Nb is unfavorable to interface strength, Cr can improve interface strength, and the influence of Al on interface 

strength depends on its interface coverage. The reason is that Nb—Si bond induced by Nb is significantly weaker than 

Mo—Si bond, while Cr—Si bond induced by Cr are slightly stronger than Mo—Si bond. And the interface coverage of 

Al has a great influence on the strength of Mo—Al bonds. 

Key words: Mo/MoSi2; interface energy; works of separation; first-principle calculation 
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