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摘 要： 采用第一性原理赝势平面波方法，研究元素 Al 和 Ti 掺杂对 Mg2Ni 储氢合金相结构稳定性的影响及其 

微观机理。结果显示：在掺杂浓度 x=0~0.5范围内，所形成的Mg2Ni型Mg2­xMxNi(M=Al, Ti)固溶体合金的相结构 

稳定性随 Al掺杂浓度的增大而增强，随 Ti掺杂浓度的增大而减弱，且Mg2­xMxNi(M=Al, Ti)固溶体合金相对于立 

方结构的Mg3MNi2(M=Al, Ti)化合物呈现热力学不稳定性， 极易分解成由立方结构Mg3MNi2(M=Al, Ti)和六方结构 

Mg2Ni组成的复合相，计算结果与实验结果吻合。电子结构分析表明，Al、Ti掺杂Mg2Ni储氢合金的相结构稳定 

性与体系在低能级区的成键电子数密切相关。 
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Abstract：The influence and micromechanism of Al or Ti doping on the phase structural stability of Mg2Ni hydrogen 

storage alloy were investigated by the first­principles pseudopotential plane­wave method. The results show that within 

the  range  of  doping  concentration  x  from  0  to  0.5,  the  phase  structural  stability of Mg2Ni­type Mg2−xMxNi(M=Al, Ti) 

solid solution alloys is improved with increasing Al concentration. By contrast, the stability is weakened with increasing 

Ti concentration. These solid solution alloys all exhibit thermal instability with respect to the cubic Mg3MNi2(M=Al, Ti) 

compounds.  They  are  likely  to  decompose  into  the  multi­phases  as  composed  of  cubic  Mg3MNi2(M=Al,  Ti)  and 

hexagonal Mg2Ni, which are in good agreement with the experimental results. The analysis of electronic structures shows 

that  the phase structural stability of Mg2Ni hydrogen  storage  alloy with Al or Ti doping is  closely  associated with  the 

bonding electron number of  the doping systems, which originate mainly from lower energy ranges below Fermi energy 

level. 
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Mg2Ni合金因具有储氢容量高(3.6%，质量分数)、 

材料来源丰富、易合成及较纯Mg具有良好的吸/放氢 

动力学性能等优点，被认为是最具开发前途的金属储 

氢材料之一。然而，该体系较高的脱氢反应焓(64 

kJ/mol)使其放氢温度仍然偏高，离实际应用尚存在一 

定距离 [1−3] 。为改善  Mg2Ni 合金的放氢性能，组元部 

分替代被证明是最有效的途径之一，如以  Al、Ti 和 

Nd 等部分取代 Mg2Ni 中的 Mg [4−6] ，或以 Cu、Mn 和 

Co等部分取代Mg2Ni中的 Ni [7−9] ， 均可明显提高体系 

的放氢能力。事实上，采用组元部分替代能够改善 

Mg2Ni 体系放氢性能的主要原因在于合金化元素的掺 

杂，调整了Mg2Ni合金及其氢化物的相结构稳定性， 

使其脱氢反应焓减小，从而达到改善体系放氢性能的 

目的 [10] 。 

近年来，人们针对Mg2Ni体系的相关性能也开展 

了一定的理论研究。如 HÄUSSERMANN等 [10] 采用赝 

势平面波方法考察了Mg2NiH4 氢化物的成键特性及其 

稳定性，发现Mg2NiH4 中包含一种具有四面体结构且 

带有 18个电子的 NiH4 
4− 阴离子，且认为 Al 部分取代 

Mg 可明显削弱氢化物的结构稳定性。JASEN 等 [11] 采 

用密度泛函理论计算方法考察了Mg2NiH4 氢化物的电 

子结构，发现 Ni—H 相互作用明显强于 Mg—H 的， 

且其主要表现为 Ni sp与 H s轨道电子的成键作用。 马 

树元等 [12] 采用第一原理方法考察了  Mg2Ni 及其氢化 

物的电子结构，发现在Mg2Ni合金中，Ni—Ni间相互 

作用明显强于Mg—Ni的，且Mg2NiH4 氢化物的稳定 

性与 Mg 2+ 与 NiH4 
4− 的离子相互作用密切相关。ZENG 

等 [13] 采用从头算法考察了元素 Al、Ag 对 Mg2NiH4 氢 

化物脱氢反应焓的影响，发现元素 Al或 Ag部分取代 

氢化物中的 Mg 位，均降低了氢化物的稳定性，改善 

了体系的脱氢热力学行为。然而，以往的研究主要局 

限于  Mg2NiH4 氢化物相的成键特性及其放氢性能的 

合金化效应，而关于Mg2Ni合金相结构及其稳定性方 

面的报道则较少。由上述分析得知，Mg2Ni 合金本身 

的相结构稳定性也与该体系的放氢性能密切相关，为 

更好地理解合金化元素掺杂对Mg2Ni体系放氢性能的 

影响，本文作者采用第一性原理赝势平面波方法，选 

取 Al或 Ti作为掺杂元素，并基于已有的实验结果 [4] ， 

将其部分取代  Mg2Ni 中的  Mg，考察合金化元素对 

Mg2Ni 合金相结构稳定性的影响，并从电子结构角度 

对其微观机理进行探讨，为改善Mg2Ni合金的放氢性 

能提供理论指导。 

1  计算模型与方法 

Mg2Ni 的晶体结构呈密排六方  Ca 型结构，如图 
1(a)所示，其单胞的最高对称性为  4 

6 D  ，空间群为 
P6222(No.180)， 晶格常数 a=5.219 0 Å， c=13.293 0 Å [7] 。 
Mg2Ni 单胞是一种含有 12 个 Mg 原子和 6 个 Ni 原子 

的层状结构(6 层)，每隔一层含有 2 个 Ni 原子，分别 

占据晶格的 3b(Ni1)和 3d(Ni2)位； 而每 2个 Ni原子层 

间含有  4 个  Mg 原子，分别占据晶格的  6f (Mg1)和 
6i(Mg2)位。Mg2Ni 晶胞中 Mg 与 Ni 的原子坐标分别 

为

+6Mg1：(0.5, 0, z)，z=1/9； 
+6Mg2：  (x, 2x, 0)，x=1/6； 
+3Ni1：(0, 0, 1/6)； 
+3Ni2：(0, 0.5, 1/6)。 

将 2 个 Al 或 Ti 分别取代 Mg2Ni 单胞中的 2 个 
Mg原子，得到Mg1.67Al(Ti)0.33Ni固溶体晶胞模型，如 

图 1(b)所示；将 3 个 Al或 Ti分别取代 Mg2Ni单胞中 

的 3 个 Mg 原子，得到 Mg1.5Al(Ti)0.5Ni固溶体晶胞模 

型，如图  1(c)所示；吕光烈等 [4] 通过实验研究发现， 

当  Al  或  Ti  掺杂于  Mg2Ni  中时，所形成的 
Mg2­xMxNi(M=Al， Ti)体系并非单一的六方晶型Mg2Ni 
结构，而是一种多相共存的合金，其中，存在一种具 

有立方结构的Mg3MNi2(M=Al， Ti)新型化合物， 为此， 

本文作者也构建了该化合物的晶体结构 [4] ，如图  1(d) 
所示，其空间群为  Fd3m(No.227)，其中，Mg3AlNi2 
的晶格常数  a=11.547  4  Å，Mg3TiNi2  的晶格常数 
a=11.617 8 Å，Mg3MNi2(M=Al，Ti)晶胞中含有 48个 
Mg 原子，16个 M(M=Al，Ti)原子和 32个 Ni原子， 

分别占据晶格的 48f(Mg)，16d(M)与 32e(Ni)位，Mg、 
M(M=Al，Ti)及 Ni在Mg3AlNi2 与Mg3TiNi2 晶胞中的 

原子坐标分别为 

Mg3AlNi2：+48Mg (0.4298，0.1250，0.1250)； 
+16Al (0，0，0)； 
+32Ni (0.2058，0.2058，0.2058)。 

Mg3TiNi2：+48Mg(0.4305，0.1250，0.1250)； 
+16Ti (0，0，0)； 
+32Ni (0.2067，0.2067，0.2067)。 

在立方结构  Mg3MNi2(M=Al， Ti)晶胞中， 
M(M=Al，Ti)原子所占比例正好与图  1(c)所示的六方 

结构Mg1.5Al(Ti)0.5Ni固溶体晶胞中M(M=Al，Ti)原子 

掺杂浓度相同， M(M=Al， Ti)与Mg的摩尔比均为 1:3。
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为便于计算，本模拟选取Mg3MNi2(M=Al，Ti)原胞作 

为计算模型，如图 1(e)所示，可见，Mg3MNi2(M=Al， 
Ti)原胞中分别含有 12 个 Mg 原子，4 个 Al 原子和 8 
个 Ni原子。 

计算采用基于密度泛函理论的第一性原理赝势平 

面波方法 [14] ，晶体波函数由平面波基组展开，交换关 

联能采用广义梯度近似 GGA 中的 PBE 关系式 [15] , 赝 

势为倒易空间表述的超软赝势 [16] ， 动能截断点选取 
310.0  eV。总能计算采用自洽迭代方法，自洽计算时 

应用 Pulay密度混合法 [17] ，并应用基集修正 [18] 。计算 
Mg、Ni、Al 和 Ti 的赝波函数分别为 Mg  2p 6 3s 2 、Ni 
3d 8 4s 2 、 Al 3s 2 3p 1 和Ti 3d 2 4s 2 。 计算模型中， 仅对Mg2Ni 
单胞(见图 1(a))和Mg3MNi2(M=Al，Ti)原胞(见图 1(e)) 
进行完全弛豫；对于  Mg1.67Al(Ti)0.33Ni(见图  1(b))与 
Mg3Al(Ti)Ni2(见图 1(c))固溶体晶胞，则仅对其胞内原 

子坐标进行弛豫，不弛豫其晶胞，固溶体晶胞的晶格 

常数均与 Mg2Ni 实验值 [7] 保持一致。体系弛豫时，总 

能量的收敛值取 2.0×10 −5 eV/atom， 每个原子上的力 

小于0.8×10 −10 N(0.05 eV/Å), 公差偏移小于2.0×10 −3 

Å，应力偏差小于 0.1 GPa；计算单点能时，体系总能 

量的收敛值取 2.0×10 −6  eV/atom。 

2 计算结果与讨论 

2.1  平衡晶格常数 

为验证计算方法与条件选取的合理性，首先测试 

研究体系所包含的固态金属(Mg，Ni，Al，Ti)，六方 

结构Mg2Ni合金及立方结构Mg3MNi2(M=Al， Ti)化合 

物的平衡晶格常数，结果如表 1所示。可见，计算所 

得固态金属的平衡晶格常数与各自的实验值 [19] 非常 

接近。同时，Mg2Ni和Mg3MNi2(M=Al，Ti)的计算结 

果与实验值 [4, 7] 也基本吻合，如Mg3AlNi2 和Mg3TiNi2 
原胞完全优化后，转换成晶胞的平衡晶格常数分别为 

图 1  Mg2Ni单胞、Mg1.67Al(Ti)0.33Ni晶胞、Mg1.5Al(Ti)0.5Ni晶胞、Mg3Al(Ti)Ni2 晶胞和Mg3Al(Ti)Ni2 原胞结构示意图 

Fig.1  Schematic diagrams of structures of Mg2Ni unit cell (a), Mg1.67Al(Ti)0.33Ni crystal cell (b), Mg1.5Al(Ti)0.5Ni crystal cell (c), 

Mg3Al(Ti)Ni2 crystal cell (d) and Mg3Al(Ti)Ni2 primitive cell (e)
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表 1  固态金属Mg、Ni、Al、Ti和Mg2Ni合金及Mg3MNi2(M=Al，Ti)化合物的平衡晶格常数(a, b, c) 

Table 1  Equilibrium lattice constants (a, b, c) of solid Mg, Ni, Al, Ti , Mg2Ni alloy and Mg3MNi2(M=Al，Ti) compounds 

Calculated  Experimental [4, 7, 19] 
Material 

a/Å  b/Å  c/Å  a/Å  b/Å  c/Å 

HCP­Mg  3.152 1  3.152 1  5.435 4  3.210 0  3.210 0  5.210 0 

FCC­Ni  3.554 3  3.554 3  3.554 3  3.520 0  3.520 0  3.520 0 

FCC­Al  4.004 0  4.004 0  4.004 0  4.050 0  4.050 0  4.050 0 

HCP­Ti  2.960 5  2.960 5  4.719 3  2.950 0  2.950 0  4.680 0 

HCP­Mg2Ni  5.223 8  5.223 8  13.247 1  5.2190 0  5.219 0  13.293 0 

Cubic­Mg3AlNi2  11.519 3  11.519 3  11.519 3  11.547 4  11.547 4  11.547 4 

Cubic­Mg3TiNi2  11.701 3  11.701 3  11.701 3  11.617 8  11.617 8  11.617 8 

11.519  3 和  11.701  3  Å，与其实验值  (11.547  4  和 
11.617  8  Å)  [4] 十分接近，误差仅分别为  0.24%与 
0.72%。由此看来，本文作者提出的计算方法与条件 

合理可靠。 

2.2  Al或 Ti掺杂对Mg2Ni合金相结构稳定性的影响 

合金形成热是衡量相结构稳定性的重要指标，合 

金形成热越负，对应合金的结构越稳定。为考察掺杂 

元素 Al和 Ti对Mg2Ni合金相结构稳定性的影响，本 

文作者首先计算 Al或 Ti掺杂于六方结构Mg2Ni合金 

前后及其具有立方结构Mg3MNi2(M=Al，Ti)化合物平 

均每个原子的合金形成热(ΔH)，计算公式分别如式(1) 
和(2)所示 [20] ： 

2 tot 2 
1 

(Mg M Ni) [ (Mg M Ni) 
3 x x x x H E − − ∆ = − 

tot solid tot solid tot solid (2 ) (Mg) (M) (Ni) ] x E xE E − − −  ( 1 ) 
(M=Al, Ti；x=0, 0.33, 0.5) 

3 2 tot 3 2 tot 
1 (Mg MNi ) [ (Mg MNi ) 3 (Mg) 
6 

H E E ∆ = − − 

tot tot (M) 2 (Ni)] E E −  (2) 

(M=Al, Ti；x=0, 0.33, 0.5) 

式中：∆H(Mg2−xMxNi)代表具有六方结构  Mg2Ni(x=0) 
合金及Mg2­xMxNi (M=Al, Ti; x=0.33,0.5)固溶体合金的 

形 成 热 ；  ∆H(Mg3MNi2) 代 表 具 有 立 方 结 构 
Mg3MNi2(M=Al,  Ti)化合物的形成热；式(1)和(2)右边 

各项代表所对应的金属单质及合金每个化学式单元的 

总能量，其值与所有体系形成热的计算结果均列于表 
2。由表 2可见，Mg2Ni合金形成热的计算值为−0.300 
3  eV/atom， 而 Al或 Ti 掺杂于 Mg2Ni后，所形成六 

方结构固溶体合金的形成热相对于掺杂前发生了不同 

程度的变化。 

表 2  固态金属Mg、Ni、Al、Ti、Mg2−xMxNi(M=Al, Ti; x=0, 

0.33, 0.5)固溶体合金及Mg3MNi2(M=Al， Ti)化合物的总能量 

(Etot)及合金形成热(ΔH) 

Table 2  Total energies (Etot) and formation heat(ΔH) of solid 

Mg,  Ni,  Al,  Ti,  Mg2­xMxNi(M=Al,  Ti;  x=0,  0.33,  0.5)  solid 

solution alloys and Mg3MNi2(M=Al, Ti) compounds 

Material  Etot/(eV∙f.u. −1 )  ΔH/(eV∙atom −1 ) 

HCP­Mg  −977.867 7  − 

FCC­Ni  −1 356.194 2  − 

FCC­Al  −57.003 5  − 

HCP­Ti  −1 605.250 4  − 

HCP­Mg2Ni  −3 312.830 6  −0.300 3 

HCP­Mg1.67Al0.33Ni  −3 006.036 4  −0.353 7 

HCP­Mg1.5Al0.5Ni  −2 852.656 6  −0.386 4 

Cubic­Mg3AlNi2  −5 705.992 8  −0.499 6 

HCP­Mg1.67Ti0.33Ni  −3 521.916 9  −0.286 5 

HCP­Mg1.5Ti0.5Ni  −3 626.442 3  −0.273 8 

Cubic­Mg3TiNi2  −7 253.748 8  −0.417 8 

f.u. represents formula unit. 

图 2所示为  Al或 Ti掺杂Mg2Ni合金的合金形成 

热。由图 2可见，随着掺杂浓度的增加，所形成六方 

结构Mg2­xAlxNi(0＜x≤0.5) 固溶体合金的形成热逐渐 

降低， 而Mg2­xTixNi(0<x≤0.5) 固溶体合金的形成热却 

逐渐升高，表明在掺杂浓度 0＜x≤0.5 范围内，Al 掺 

杂有利于增强 Mg2Ni 体系的相结构稳定性，而 Ti 掺 

杂则相反，且随着掺杂浓度的增加，两者对Mg2Ni体 

系相结构稳定性增强或削弱的趋势逐渐明显。当  Al 
或  Ti  的掺杂浓度  x=0.5  时，所形成六方结构 
Mg1.5Al(Ti)0.5Ni 固溶体合金的形成热仍明显高于具有 

相同 Al 和 Ti 浓度立方结构 Mg3Al(Ti)Ni2 化合物的形
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成热。由于对于成分与浓度相同而结构不同的合金， 

合金形成热越负，对应的相结构越稳定 [20] ，因此，当 
Al  或  Ti  掺杂浓度  x=0.5  时，所形成的六方结构 
Mg1.5Al(Ti)0.5Ni 固溶体合金更倾向于转变成立方结构 

的Mg3Al(Ti)Ni2 合金而存在于自然界中。 

图 2  Al或 Ti掺杂Mg2Ni合金的合金形成热 

Fig.2  Formation heat of Mg2Ni alloy doped with Al or Ti 

2.3  Al  或  Ti  掺 杂  Mg2Ni  合 金体系 相对 于 
Mg3MNi2(M=Al, Ti)化合物的稳定性 

由上述计算得知，当 Al或 Ti掺杂浓度 x=0.5时， 

所形成的六方结构Mg1.5Al(Ti)0.5Ni固溶体合金的稳定 

性低于具有立方结构 Mg3Al(Ti)Ni2 化合物的，在该浓 

度条件下合金相结构极易发生由六方结构向立方结构 

转变。那么，当 Al 或 Ti 掺杂浓度 0＜x＜0.5 时，所 

形成Mg2­xAl(Ti)xNi(0＜x＜0.5)固溶体合金相对于立方 

结构 Mg3Al(Ti)Ni2 化合物是否也呈现不稳定性，这是 

一个值得探讨的问题。为此，本文作者进一步研究了 
Mg2­xAl(Ti)xNi(0＜x＜0.5)固溶体合金相对于立方结构 
Mg3Al(Ti)Ni2 化合物的热力学稳定性，可用如式(3)所 

示的化学反应来描述： 

2 3 2 2 Mg M Ni Mg MNi +(1 2 )Mg Ni x x  x x − → − 

(M=Al,  Ti;  0＜x＜0.5)  (3) 

由式(3)可知， 若Mg2­xAl(Ti)xNi(0＜x＜0.5)固溶体 

合金相对于  Mg3Al(Ti)Ni2 化合物呈现热力学不稳定 

性，则式(3)化学反应为放热反应。为此，采用稳定性 

参量 ΔE作为评估指标，公式如式(4)所示： 

2 tot 2 (Mg M Ni) (Mg M Ni) x x x x E E − − ∆ = − 

tot 3 2 tot 2 (Mg MNi ) (1 2 ) (Mg Ni) xE x E − −  (4) 

(M=Al, Ti; 0＜x＜0.5) 

ΔE的计算结果见图 3。由图 3可见，当掺杂浓度 
0＜x＜0.5 时，稳定性参量 ΔE均大于 0，表明所形成 

六方结构  Mg2­xAl(Ti)xNi 固溶体合金相对于立方结构 

Mg3Al(Ti)Ni2 化合物均呈现热力学不稳定性，极易分 

解成由立方结构Mg3Al(Ti)Ni2 与六方结构Mg2Ni组成 

的复合相。吕光烈等 [4] 研究表明，当 Al 或 Ti 部分取 

代 Mg2Ni 中的 Mg 后，所形成的 Mg2­xAl(Ti)xNi 合金 

已不是单一的六方晶型Mg2Ni结构，而是一种由立方 

结构Mg3Al(Ti)Ni2 及六方结构Mg2Ni合金组成的多相 

结构，以上计算结果很好地解释了该实验现象。 

图 3  Al或 Ti掺杂Mg2Ni合金的热力学稳定性指标 

Fig.3  Index of thermal stability of Mg2Ni alloy doped with Al 

or Ti 

2.4  Al或 Ti掺杂对Mg2Ni合金相结构稳定性的影响 

机理 

为分析 Al或 Ti掺杂对Mg2Ni合金相结构稳定性 

的影响机理，以掺杂元素 Al 为代表，计算 Al掺杂于 
Mg2Ni前、 后及具有立方结构Mg3AlNi2 化合物的总态 

密度及相应原子的分波态密度，图 4(a)、(b)、(c)和(d) 
分别为具有六方结构的  Mg2Ni、Mg1.67Al0.33Ni、 
Mg1.5Al0.5Ni 以及具有立方结构的Mg3AlNi2 化合物平 

均每个原子的总态和分波态密度。可见，纯Mg2Ni体 

系的总态密度主要分布在−7.5~4  eV能量范围内(见图 
4(a))，其中，在−2.5~0  eV 区间，成键电子主要来自 
Mg 3s，Mg 2p及 Ni 3d的贡献；在−6~−2.5 eV区间， 

成键电子主要来自  Mg  3s  与  Mg  2p  的贡献；而在 
−7.5~−6 eV区间，成键电子则主要来自Mg 3s和少量 
Ni  4s的贡献。Al掺杂于Mg2Ni合金后，其态密度发 

生了明显变化(见图 4(b)与(c))，主要表现如下： 
1)  Al掺杂使Mg2Ni体系的总态密度以及Mg和 

Ni原子的分波态密度均朝低能级方向偏移，如总态密 

度的分布范围已由掺杂前的−7.5~  4  eV变为掺杂后的 
−8~ 4 eV，且随着 Al元素掺杂浓度的增加，这种变化 

趋势则愈加明显； 
2) 在费米能级以下的不同能量区间， 成键电子除 

了来自Mg 3s、Mg 2p、Ni 4s和 Ni 4d的贡献外，还
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图 4  Al掺杂前、后Mg2Ni体系及立方Mg3AlNi2 化合物的总态及分波态密度 

Fig.4  Total  and  partial  densities  of  states  of Mg2Ni  systems without  (a)  and with Al  doping (b),  (c) as well  as  cubic Mg3AlNi2 
compound (d) 

有来自 Al 3s与 Al 3p电子的贡献。这样，一方面，成 

键电子数增多表明其价电子间相互作用增强，另一方 

面，更多的电子位于低能级区则使其体系结构变得更 

加稳定 [21] ，因此，Al 掺杂于 Mg2Ni 有利于提高体系 

的相结构稳定性。 

进一步比较具有相同  Al  浓度的六方结构 

Mg1.5Al0.5Ni 固溶体合金与立方结构 Mg3AlNi2 化合物 

的态密度(见图  4(c)和(d))后发现，后者的总态密度以 

及Mg、 Ni和 Al原子的分波态密度进一步朝低能级区 

方向偏移，其总态密度的分布范围已拓宽为−9~4 eV， 

此外，在−2.5~0 eV，−3~−2.5  eV以及−5~−4 eV能量 

区间的成键峰高度相对于六方结构  Mg1.5Al0.5Ni 固溶 

体合金的均有增加， 这可能是立方结构Mg3AlNi2 化合 

物相对于六方结构  Mg1.5Al0.5Ni 固溶体合金以及其他 

低掺杂浓度  Mg2­xAlxNi(0＜x＜0.5)固溶体合金具有更 

高相结构稳定性的根本原因 [21] 。 

3  结论 

1) 在掺杂浓度 x=0~0.5范围内，所形成的Mg2Ni 

型  Mg2­xMxNi(M=Al,  Ti)固溶体合金的相结构稳定性 

随 Al 掺杂浓度增大而增强，随 Ti 掺杂浓度增大而减 

弱。 

2) Mg2­xMxNi(M=Al, Ti；x=0~0.5)固溶体合金相对 

于立方结构的 Mg3MNi2(M=Al,  Ti)化合物均呈现热力 

学不稳定性，极易分解成由立方结构Mg3MNi2(M=Al, 
Ti)和六方结构Mg2Ni组成的复合相。 

3)  立方结构  Mg3MNi2(M=Al,  Ti) 化合物稳定性 

高于六方结构Mg2­xMxNi(M=Al, Ti； 0＜x≤0.5)固溶体 

合金的，其微观机理在于该化合物在低能级区具有更 

多的成键电子数。
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