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项目名称：几类高温硬质金属材料的结构设计与强韧化机制研究
完成单位：宝鸡文理学院  西安电子科技大学
完成人：张美光，魏群，闫海燕，张云，郑宝兵，魏兵
项目简介：新型高温硬质金属材料的结构设计和力学强韧化机制研究是当前凝聚态物理和材料科学最具有吸引力和挑战性的课题之一。过渡金属氮(硼)化物、铱基高温合金和高硬度金属碳作为几类典型高温硬质金属材料因具有高硬度、高抗压缩性以及优异的化学稳定性等而在切割、磨削和钻孔等相关的工业领域中有着良好的应用前景。然而由于这几类材料表现出较低的抗剪切能力和力学韧性以及较强的力学各向异性分布而限制了其在工业中的应用。针对这一问题，在国家和省级自然基金的支持下，项目组采用结合最新发展的基于粒子群优化算法的晶体结构预测技术和基于密度泛函理论的第一性原理方法，对热点高温硬质金属材料的高强度和高硬度稳定相、高压行为以及结构相变机制进行预测和设计，探讨与晶体结构相关的电子性质、力学性质和化学成键特征与其强韧化机制的内在关系，为进一步设计高强度高韧性的新型高温金属材料提供重要的理论基础和可靠依据。
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