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金属合金化 X（X=Sr、Zr、Sn、Ce） 
对 RuAl 抗氧化性能影响的计算研究 

袁江 1,2，周惦武 1，魏红伟 1,2，薛海华 2 

（1.湖南大学 汽车车身先进设计制造国家重点实验室，长沙 410082； 

2.张家界航空工业职业技术学院，湖南 张家界 427000） 

摘  要：目的 研究 RuAl 的金属合金化及其氧化物 Al2O3 和 RuO2 两相组的氧化关系，揭示其抗氧化性能机

理。方法 采用密度泛函理论的第一性原理，建立 RuAl 掺杂金属原子 X 及其间隙添加 O 原子的 RuAl-X-O
晶胞模型与其氧化产物 Al2O3 和 RuO2 的晶胞模型。结果 计算的 Al2O3 和 RuO2 氧化能结果显示，Al2O3 的氧

化能（11.43 eV/O2）比 RuO2 的氧化能（2.28 eV/O2）小，RuO2 的氧化能值与 0 值较为接近，在高温下结

构稳定性较差，比较容易发生分解，RuAl 的抗氧化能力主要依靠氧化产物 Al2O3 来进行。金属 X 合金化后，

RuAl 的氧化产物 Al2O3 和 RuO2 的氧化能都增加，氧化能差值（eV/O2）从大到小依次为 Zr(0.29)>Ce(0.28)> 
Sn(0.22)>Sr(0.49)，其中，金属 Zr 合金化对提高 RuAl 抗氧化能力的效果最好。计算的氧间隙形成能和电

荷密集数等结果显示，金属 X 原子对 RuAl 的合金化降低了 RuAl 中的 O 固溶度，从而导致 RuAl 中内氧化

速度降低。结论 金属 X 原子对 RuAl 的合金化，阻碍 RuAl 表面的 O 向其内部扩散，障碍“内氧化”的生

成条件，在 RuAl 表层界面的横向方向上容易形成连续、致密的 Al2O3 氧化层，提高 RuAl 的抗氧化性能。 
关键词：RuAl；第一原理；抗氧化性能；稳定性；氧化能 
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Calculation of the Effect of Metal Alloying X (X=Sr, Zr, Sn, Ce)  
on Anti-oxidation of RuAl 

YUAN Jiang1,2, ZHOU Dian-wu1, WEI Hong-wei1,2, XUE Hai-hua2 

(1.State Key Laboratory of Advanced Design and Manufacturing for Vehicle Body, Hunan University, Changsha 410082, China; 
2.Zhangjiajie Institute of Aeronautical Engineering, Zhangjiajie 427000, China) 

ABSTRACT: The work aims to study the metal alloying of RuAl and the oxidation relation between Al2O3 and RuO2 to reveal 
the anti-oxidation mechanism. Based on the first principle of density functional theory, the RuAl-X-O cell model of RuAl doped 
metal atom X and its interstitial O atom and the cell model of its oxidation products Al2O3-X and RuO2-X were established. The 
calculated oxidation energy of Al2O3 and RuO2 showed that oxidation energy of Al2O3 (11.43 eV/O2) was smaller than that of 
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RuO2 (2.28 eV/O2) and the oxidation energy of RuO2 was close to 0. Under high temperature conditions, the structure had poor 
stability and was easy to decompose and the anti-oxidation of RuAl was mainly dependent on Al2O3. After metal X alloying, the 
oxidation energy of Al2O3-X and RuO2-X increased, and the difference of oxidation energy (eV/O2) from large to small was 
Zr(0.29)>Ce(0.28)>Sn(0.22)>Sr(0.49), among which the effect of metal Zr alloying to improve the anti-oxidation of RuAl was 
the best. The calculated oxygen gap formation energy and charge density showed that the alloying of RuAl by metal X atom 
decreased the solid solubility of O in RuAl and the rate of internal oxidation in RuAl. The alloying of RuAl by metal X atoms 
hinders the diffusion of O on the surface of RuAl to its interior and the formation conditions of "internal oxidation". It is easy to 
form continuous and dense Al2O3 oxide layer in the transverse direction of RuAl surface interface to improve the oxidation 
resistance. 
KEY WORDS: RuAl; first principle; oxidation properties; stability; internal oxidation 

随着航空科学技术的迅猛发展，新一代航空发动

机推重比越来越大，随着航空发动机推力的增大，航

空发动机压气机和涡轮系统的温度随之升高。为达到

航空发动机在高温环境下能有效承受热冲击、高温腐

蚀、高热变和复杂应力等目的，航空零部件大量使用

高温合金制造[1]。RuAl 化合物因具有很高的熔点（约

2323 K）、强烈的高温强度、强的耐腐蚀能力、良好

的室温韧性等特点，倍受航空科研学者的关注，但其

较差的高温抗氧化性能制约了 RuAl 的实际应用[2]。 
大量科学文献资料显示，广大科研工作通过热

力微观结构处理、金属相结构处理、高温防护涂层、

金属机械合金化等科学手段和方法对 RuAl 进行了研

究[2-6,9-11]。Marietta Seifert 等[3]发现在高温条件下，

RuAl 金属化合物的表面易形成 Al2O3 膜，并使得沉

积的 RuAl 相组织有转变为富 Ru 的 RuAl 金属化合

物，为了补偿这种相组织转变的影响，在 Ru-Al 膜的

沉积过程中系统地增加 Al 含量，从而使表面的氧化

膜 Al2O3 的横截面显示出更均匀的结构。Marushina E
等[4]通过使用 RuAl 层作为晶粒尺寸限定种子层以及

TiN 阻挡层，制备具有小晶粒的高度有序的 L10 FePt
氧化物薄膜，研究了不同的 HAMR（热辅助磁记录），

分析发现 RuAl/TiN 的底层存在外延现象，可促进

RuAl 产生垂直纹理微观结构，提高其抗氧化性。

Seifert M 等[5]研究了 RuAl 在 LGS 和 CTGS 上高温应

用的阻挡层分析，发现 SiO2 作为扩散阻挡层，可提

高 RuAl 的高温稳定性，进一步分析发现通过选取适

量的 W 进行 RuAl 合金化，可提高 RuAl 的高温适用

性。Pan Y 等[6]研究发现 RuAl 的空位削弱了 Ru 原子

和 Al 原子之间的局部杂化，空位可以改善 RuAl 的电

子性质，提高 RuAl 的热力学稳定性。戴景杰等[7]发

现在 TiAl 氧化过程中，随着 Al 含量和 Nb 掺杂量的提

高，合金化层的抗高温氧化能力随之提高。庞洁等[8]

研究发现在 Nb-Si 合金表面制备 Mo-Si-B 涂层可抗高

温氧化性能的基本原因是：涂层在高温氧化过程中形

成了一层具有保护性的硼硅酸盐层。综合上述文献发

现，通过合金化能够强烈影响 RuAl、TiAl、NbSi 等
金属化合物的抗氧化性能。但其研究主要集中在金属

合金化对其氧化过程的作用，却很少从抗氧化机理方

面进行研究。 
对比分析研究发现 RuAl 与 TiAl 具有相同的晶格

相[3,9]，RuAl 与 TiAl 存在相同的氧化反应，并在氧化

过程中存在内氧化行为，导致其界面氧化产物

γ-Al2O3、α-Al2O3、RuO2 之间存在相互竞争，在表面

氧化层存在明显的层状结构。为揭示金属合金化与两

相组的氧化关系，探究合金化前后 RuAl 氧化产物之

间的相互影响以及 O 原子对 RuAl 抗氧化性能影响的

微观机理，为提高 RuAl 的抗氧化性能设计提供有利

的理论参考依据，通过筛选熔点高、耐高温性能好、

抗氧化性好等优点的过渡金属 X（X=Ce、Zr、Sr、
Sn）作为合金化元素，采用密度泛函理论的第一性原

理[10]，揭示 RuAl 氧化物 Al2O3 和 RuO2 之间的微观

机理，其中氧化产物 Al2O3 存在 α-Al2O3 和 γ-Al2O3

两种结构，但在 1200 ℃时存在 γ-Al2O3 转化 α-Al2O3

的关系，本文根据 Marietta Seifert 等[3]的实验结果，

选择 α-Al2O3 结构进行研究。 

1  计算模型与方法 

计算采用基于密度泛函理论的第一原理赝势平

面波方法（CASTEP）总能计算软件包[11]，构建 RuAl
的表面氧化产物 RuO2 晶胞模型（如图 1a）与 α-Al2O3

晶胞模型（如图 1b）[9]。同时，为便于计算和比较合

金化金属元素 X（X=Sr、Zr、Sn、Ce 等）对 RuAl
表面氧化产物 Al2O3 与 RuO2 氧化性能的影响，构建

含有 48 个氧原子超胞模型，即构成(2×2×3)超胞模型

Ru23XO48（如图 1c）和(2×2×2)超胞模型 Al31XO48（如

图 1d）[2]。 
总能计算软件包 CASTEP，采用周期性边界条件

设置，其晶体波函数由平面波基组展开[12]。在进行各

项计算参数之前，先用 BFGS 方法进行晶胞模型的晶

体几何结构优化[13]，以求得到晶体的最稳定结构。在

计算软件包 CASTEP 进行数据计算时，交换关联能采

用广义梯度近似（GGA）中的 PBE 形式进行修正[2]，

动能截断点取 360.0 eV，K 点网格数取 6×6×6，自洽 
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图 1  结构计算模型 
Fig.1 Structural calculation models 

 
计算（SCF）时采用 Pulay 密度混合法[14]，体系总能

量的收敛值取 2.0×105 eV/atom，每个原子上的力低

于 0.1 eV/nm，公差偏移小于 2.0×104 nm，应力偏差

小于 0.1 GPa[9]。 

2  计算结果分析与讨论 

2.1  晶格参数 

通过几何结构优化后，得到平衡晶格参数列于表

1。Al2O3 平衡晶格参数的计算值 a=0.524 nm、α= 
55.30°，实验值[12]a=0.513 nm、α=55.28°，平衡晶格

参数的计算值与实验值的误差率为 2.14%；RuO2 平

衡晶格参数的计算值 a=0.468 nm、c=0.302 nm，实验

值[12]a=0.460 nm、c=0.293 nm，平衡晶格参数的计算

值与实验值的误差率为 1.73%。本文工作的设计计算

结果均略大于实验值，误差产生的主要原因是 GGA 
 

表 1  计算模型的平衡晶格参数 
Tab.1 Equilibrium lattice parameters  

of calculation model 
Phase Condition a/nm c/nm α/(°) 

Present 0.524  55.30 
GGA-PW[6] 0.519  55.31 
LDA-HL[3] 0.512  55.32 

Al2O3 

Exp[12] 0.513  55.28 
Present 0.468 0.302  

GGA-PBE[3] 0.463 0.296  
GGA-PBE[6] 0.459 0.297  

RuO2 

Exp[12] 0.460 0.293  
 

近似本身的误差所造成的，但误差较小，表明本文所

选的计算模型参数与计算条件设置是合理的。 

2.2  氧化能 

为考察氧化物的结构稳定性，一般采用氧化能[12]

进行衡量。通常情况下，氧化物的氧化能为负值，氧

化能的负值越小，则晶体结构的稳定性越好。为考察

RuAl 的表面氧化产物 Al2O3 和 RuO2 的结构稳定性，

为便于比较，其 Al2O3-X 与 RuO2-X 的氧化能单位统

一为 eV/O2。通过公式（1）—（6）进行计算。 
   1 32 48 2Al O 32 (Al) 24 OH E E E     (1) 

   2 24 48 2Ru O 24 (Ru) 24 OH E E E     (2) 

   3 31 48 2Al XO 31 (Al) (X) 24 OH E E E E     (3) 

   4 23 48 2Ru XO 23 (Ru) (X) 24 OH E E E E     (4) 

 5 3 1
1
24

H H H     (5) 

 6 4 2
1
24

H H H     (6) 

公式（1）—（6）中，E(Al32O48)、E(Ru24O48)、
E(Al31XO48)、E(Ru23XO48)分别表示晶胞模型 Al32O48、

Ru24O48、Ru23XO48 、Al31XO48 的总能量[13]，E(Al)、
E(Ru)、E(X)分别表示固态 Al、Ru、X（X=Sr、Zr、
Sn、Ce 等）的总能量，E(O2)表示 O2 分子的总能量。

分析计算结果列于表 2。Al2O3 氧化能的计算采用公

式（1），其结果为11.43 eV/O2（实验值为11.58 eV/ 
O2

[2-6]）；RuO2 氧化能的计算采用公式（2），其结果

为2.28 eV/O2（实验值为2.29 eV/O2
[2-6]）。Al2O3 与

RuO2 氧化能结果为负值，表明 Al2O3 与 RuO2 的结构
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稳定性好，同时其计算值与实验值比较吻合。分析发

现，Al2O3 的氧化能（11.43 eV/O2）比 RuO2 的氧化

能（2.28 eV/O2）要小很多，从结构稳定性方面分析，

Al2O3 的结构稳定性远大于 RuO2 的结构稳定性，

Al2O3 不容易发生分解，表明氧化产物 Al2O3 是 RuAl
抗氧化能力的主要依靠。 

为探讨金属合金化对其结构稳定性的相对影响，

分别通过公式（3）和公式（4）计算，结果列于表 2。
分析表 2 计算结果，发现 X（X=Sr、Zr、Sn、Ce 等）

合金化后，相应的氧化能都有一定的增加，对应的氧

化物 Al2O3-X 与 RuO2-X 的结构稳定性则有一定的降

低，提高了 RuAl 的抗氧化能力（见图 2）。进一步分

析发现，金属 X 合金化掺杂后，提高 Al2O3 氧化能从

大到小的顺序为 Sn>Zr>Ce>Sr，其中，Sn 合金化提

高 Al2O3 稳定性的效果最好，而 Sr 合金化提高 Al2O3

稳定性的增加效果不大，没有多大的意义。提高 RuO2

氧化能从大到小的顺序为 Sr>Sn>Zr>Ce，其中，Sr
合金化提高 RuO2 稳定性的效果最好，而 Zr 和 Ce 合

金化提高 RuO2 稳定性的增加效果较少。 
 

表 2  金属 X 合金化前后 Al2O3 和 RuO2 的氧化能 
Tab.2 Oxidation energy of Al2O3 and RuO2  

after metal alloying by X 
eV 

Oxidation  
energy Clear Sr Zr Sn Ce 

E(Al2O3) 11.43 11.21 10.96 10.87 11.02

ΔH5  0.22 0.43 0.56 0.41

E(RuO2) 2.28 1.57 2.14 1.94 2.15

ΔH6  0.71 0.14 0.34 0.13
 

 
 

图 2  合金化对氧化物氧化能的影响 
Fig.2 Effect of alloying on the oxidation energy of oxide 

 
通过分析 RuAl 合金氧化物的氧化能差异的变化，

即金属 X 合金化后 Al2O3 和 RuO2 氧化能的差值[12]，

可分析金属 X 合金化后对提高 RuAl 合金抗氧化能力

的影响，如氧化能差值越小，则对应的 RuAl-X 结构

稳定性越差，抗氧化能力越差。采用公式（5）和公

式（6）分别计算金属 X 合金化后 Al2O3 氧化能（ΔH5）

和 RuO2 氧化能（ΔH6）的变化，结果列于表 2 和图 3。
金属 X 合金化前后，Al2O3 氧化能（ΔH5）和 RuO2

氧化能（ΔH6）均对大于 0，表明金属 X 合金化后均

可提高 Al2O3 与 RuO2 的结构稳定性。进一步进行对

比分析合金化后 Al2O3 与 RuO2 结构稳定性的影响，

运用氧化能差值（ΔH5ΔH6）进行对比分析，氧化能

差值计算采用（ΔH5ΔH6）的主要原因是 RuAl 的抗

氧化能力主要依靠氧化产物 Al2O3 来实现。差值

（eV/O2）从大到小依次为 Zr(0.29)>Ce(0.28)>Sn(0.22)> 
Sr(0.49)，这表明金属 Zr 合金化对提高 RuAl 的抗氧

化能力的效果最好，这与 GUITERUITAR 等[15]的实

验结果相一致。 
 

 
 

图 3  合金化对氧化物的氧化能差值 
Fig.3 Oxidation energy difference of alloying to oxide 

 

2.3  电荷密度 

金属 X 合金化后对 RuAl 的氧化产物 Al2O3 和

RuO2 氧化能的影响可运用 Bander 电荷进行解析[2]，

其 Bander 电荷的转移变化结果列于表 3。分析表 3
发现，金属 X 原子合金化后，金属 X 原子替代 Al2O3

中的 Al 原子或替代 RuO2 中的 Ru 原子，Al 原子、

Ru 原子和 O 原子的 Bander 电荷产生转移变化，其中 
 

表 3  金属 X 合金化对 Al2O3 和 RuO2 中的电荷转移量 
Tab.3 Charge transfer of Al2O3 and  

RuO2 by X metal alloying 
eV 

Phase Condition Ru/Al O Metal 

Clean +2.483 1.682  

Sr-doped +2.493 1.719 +1.473 

Zr-doped +2.487 1.553 +1.831 

Sn-doped +2.478 1.556 +1.812 

Al2O3

Ce-doped +2.485 1.684 +1.829 

Clean +2.301 1.136  

Sr-doped +2.304 1.139 +2.695 

Zr-doped +2.261 1.123 +2.699 

Sn-doped +2.267 1.128 +2.684 

RuO2 

Ce-doped +2.243 1.159 +2. 803 
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Al、Ru 的 Bander 电荷变化不明显，但金属 X 原子周

围第一近邻 O 的带电荷却发生了明显的电荷转移，

这表明金属 X 原子对 RuAl 的合金化，可改变 RuAl
的氧化产物 Al2O3 和 RuO2 的结构稳定性。 

对 Al2O3 的 Bander 电荷转移而言，当合金化金

属 X 原子替代 Al2O3 中的 Al 原子后（Al2O3-X），金

属 X 原子的电荷明显少于 Al2O3-X 中 Al 原子的电荷，

同时 Al 周围的电荷基本上没有明显变化。对 RuO2

的 Bander 电荷转移而言，当合金化金属 X 原子替代

RuO2 中的 Ru 原子后（RuO2-X），金属 X 原子的电荷

明显少于 RuO2-X 中 Ru 原子的电荷，同时 Ru 周围的

电荷基本上也没有明显的变化。 
根据 2.2 节的计算结果分析，选择 Zr 原子定量分

析金属 X 合金化后对 RuAl 氧化产物 Al2O3 和 RuO2 的

Bander 电荷（eV）。在 Al2O3-Zr 中，发现 Al 周围的

Bander 电荷基本上前后变化（+2.483 eV/+2.487 eV）

不明显，而 Zr 周围第一近邻 O 的 Bander 电荷由

1.682 eV 转变为1.556 eV，变化明显，这表明 Zr
对 O 的吸附作用使 Al2O3 体系中 Zr 原子周围第一近

邻的 Al—O 成键强度降低。在 RuO2-X 中，发现 Ru
周围的 Bander 电荷前后变化（+2.301 eV/+2.258 eV）

也不明显，而 Zr 周围第一近邻 O 的带电荷由1.136 eV

转变为1.123 eV，这也表明 Zr 第一近邻的 Ru—O 成

键强度降低了。进一步分析发现，金属 Zr 原子的掺

杂合金化，在 Al2O3-Zr 中 Zr 原子的 Bander 电荷

（+1.831 eV）明显小于替代 Al 原子的 Bander 电荷

（+2.487 eV），而在 RuO2-X 中 Zr 原子的 Bander 电荷

（+2.699 eV）明显大于替代 Ru 前的电荷（+2.261 eV），

这表明Zr原子在掺杂 RuAl中，Zr原子对氧化物Al2O3

中 O 原子的吸附作用要强于对 RuO2 中 O 原子的吸附

作用。综合上述分析发现，由于合金化元素 X 对 O
的吸附作用，使 X 周围的 O—Al 和 O—Ru 成键强度

降低，导致 Al2O3 和 RuO2 结构的稳定性降低，提高

了 RuAl 的抗氧化能力。 

2.4  影响机理 

在 RuAl 发生氧化时，O 离子向基体内部扩散而

发生内氧化[7]。因此，合金元素 X 掺杂合金后发生氧

化时，O 向基体中扩散也存在一定的影响。同样基于

密度泛函理论的鹰势平面波方法构建 RuAl 晶胞模型

（见图 4）。考虑到合金元素 X 掺杂和 O 原子的影响，

构建模型时，在环境中 O 分压相同的情况下，在模

型的原子间隙添加 O 原子，构建 RuAl-X-O 晶胞模型

（如图 4a）和 AlRu-X-O 晶胞模型（如图 4b）。 
 

 
 

图 4  结构计算模型 
Fig.4 Structural calculation model 

 
计算掺杂合金元素对氧间隙形成能的影响，从间

隙形成能角度进行计算与分析，氧间隙形成能采用公

式（7）—（8）进行计算[16]。 

f 2
1(O) (RuAl-X-O) (RuAl-X) (O )
2

E E E E    (7) 

f 2
1(O) (AlRu-X-O) (AlRu-X) (O )
2

E E E E  
 

(8) 

公式（7）—（8）中， f (O)E 表示间隙形成能，

E(RuAl-X-O)、E(AlRu-X-O)分别表示晶胞模型 RuAl- 
X-O、AlRu-X-O 的总能量[13]，E(RuAl-X)、E(AlRu-X)
分别表示合金元素 X 掺杂 RuAl 后晶胞模型的总能

量， 2(O )E 表示 O2 分子的总能量。分析计算结果列于

表 4，在 RuAl 晶胞原子间隙之间存在稳定的氧间隙

形成能（0.232 eV），在 RuAl 发生氧化时，可通过金

属（Ru、Al、X）阳离子和 O 阴离子扩散进一步加剧氧

化反应[9]。合金元素 X 掺杂后，RuAl 的氧间隙形成

能（eV）均得到了有效的增加，其增加的程度依次为

Zr(0.290)>Ce(0.286)>Sn(0.266)>Sr(0.438)>O(0.232)。
进一步发现，在环境中 O 分压相同的情况下，增加 

 
表 4  不同合金元素与氧共同掺杂时 RuAl 

合金中的间隙形成能 
Tab.4 Space formation energy in RuAl when different 

alloy elements and oxygen are doped together 

Doping elements Ef(O)/eV 
O 0.232 

O、Sr 0.438 
O、Zr 0.290 
O、Sn 0.266 
O、Ce 0.286 
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氧间隙形成能的基本原因是降低了 RuAl 中的 O 固溶

度，从而导致 RuAl 中内氧化速度降低。 
为了进一步研究在 RuAl 中掺杂合金元素 X 对其

氧扩散的影响，计算了单位键长的电荷布局，即氧原

子与合金元素 X、Ru 和 Al 之间的电荷密集数[17]，计

算结果列于表 5。掺杂前，O-Ru 和 O-Al 的电荷密集

数分别为 0.013 eV 和 0.032 eV，其中 O-Ru 相互作用

较小，表明 O 离子在 Ru 中比在 Al 中的扩散速度要

快，在合金 RuAl 基体内部产生的氧化物 Al2O3 要优

于氧化物 RuO2 的形成，但同时也对在 RuAl 外表面

形成连续致密的 Al2O3 氧化层不利，也不能有效地阻

碍 O 原子在 RuAl 基体内部的扩散行为，氧化物 Al2O3

生成与发展仅局限于基体界面的横向方向上，不能阻

碍 RuAl 基体内部进一步发生氧化反应，在 RuAl 基

体内部的外表面处，氧化物 Al2O3 组织结构垂直于基

体表面（见图 5a，不同生成环境下 Al2O3 的反应示意

图），产生内氧化，表明 RuAl 中起抗氧化性能主要依

靠 O-Al 形成 Al2O3，这与 2.2 节的计算结果相吻合。掺

杂后，其电荷密集数（eV）从大到小依次为 Ce(0.069)> 
Zr(0.063)>Sn(0.056)>Sr(0.041)>Al(0.032)>Ru(0.013)，
均大于 O-Al、O-Ru 的电荷密集数，表明掺杂后增强

了 O-Al、O-Ru 及 O-X 间的相互作用，增加了氧离子

局域性，在一定程度上阻碍 RuAl 表面的 O 向其内部

扩散，从而在 RuAl 表层界面的横向方向上形成 Al2O3

氧化层（见图 5b，不同生成环境下 Al2O3 的反应示意

图）。随着氧化反应的不断进行，在 RuAl 表层界面的

横向方向上容易形成连续、致密的 Al2O3 氧化层， 
 

表 5  单位键长上的电荷布局 
Tab.5 Charge layout on unit bond length 

Doping elements Ef(O)/eV 
O-Ru 0.013 
O-Al 0.032 
O-Sr 0.041 
O-Zr 0.063 
O-Sn 0.056 
O-Ce 0.069 

 

 
 

图 5  不同生成环境下 Al2O3 的反应示意图 
Fig.5 Schematic diagram of reaction of Al2O3 under the 
environment of different generation: (a) internal oxidation; 
(b) external oxidation 

提高其抗氧化性能。这与 Seifert 等[5]的实验结果一致。 

3  结论 

1）通过计算氧化能发现，RuAl 的抗氧化能力主

要依靠氧化产物 Al2O3 来进行。金属 X 合金化后，RuAl
的氧化产物Al2O3和 RuO2的氧化能都增加，提高 Al2O3

氧化能从大到小的顺序为 Sn>Zr>Ce>Sr，其中，Sn
合金化提高 Al2O3 稳定性的效果最好，而 Sr 合金化提

高 Al2O3 稳定性的增加效果不大。 
2）氧化能（eV/O2）差值分析发现，从大到小依

次 Zr(0.29)>Ce(0.28)>Sn(0.22)>Sr(0.49)，金属 Zr 合

金化对提高 RuAl 抗氧化能力的效果最好。 
3）氧间隙形成能分析发现，金属 X 原子对 RuAl

的合金化降低了 RuAl 中的 O 固溶度，导致 RuAl 中

内氧化速度降低。 
4）电荷密集数分析发现，合金元素 X 掺杂前，

O-Ru 电荷密集数的相互作用小于 O-Al，表明 RuAl
中存在内氧化过程的生成条件。掺杂后，O-X 电荷密

集数均大于 O-Al、O-Ru 电荷密集数，在 RuAl 表层

界面的横向方向上容易形成连续、致密的 Al2O3 氧化

层，提高其抗氧化性能。 
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