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摘 要: 新型 In 基 MAX 相 Zr3InC2 因其优异的物理性能而受到广泛关注, 但其在高压下的研究仍较为有限。基于密

度泛函理论(DFT)的第一性原理, 本工作系统研究了压力对新型 MAX 相 Zr3InC2 的晶体结构、力学性质、电子结构

和热力学性质的影响。通过与 Zr3AlC2 进行对比, 揭示了 A 位元素由 Al 替换为 In 对 MAX 相材料的晶体结构、物

理性质及两者在高压环境下响应的影响。计算得到的 Zr3InC2 和 Zr3AlC2 晶格参数与之前的实验报道相一致。晶格

参数随压力的变化结果表明, Zr3InC2 和 Zr3AlC2 存在明显的各向异性压缩, 即沿 c 轴方向的压缩率显著高于沿 a 轴

方向。弹性常数和声子色散曲线的结果表明, Zr3InC2 在 0~50 GPa 范围内保持力学稳定和动力学稳定。此外, 不同

压力下的泊松比结果表明, Zr3InC2 在常压下为脆性, 随着压力的增加, 其脆性逐渐减弱, 40 GPa 时首次呈现韧性, 

其中泊松比和柯西压力在 50 GPa 下存在差异, 表明 Zr3InC2 在高压下可能处于脆韧转变的临界区。经对比发现, 

Zr3InC2 的力学性质比 Zr3AlC2 在高压下的响应更为敏感。电子结构的计算结果显示 Zr3InC2 具有金属性。热力学分

析显示, Zr3InC2在常压下具有相对较低的热膨胀系数, 随着压力的增加, Zr3InC2的德拜温度和最小导热系数显著上

升, 这表明压力能有效调节 Zr3InC2 的热力学性能, 为其在高温领域中的潜在应用提供了理论支持。 
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Abstract: The novel In-based MAX phase Zr3InC2 has recently attracted considerable attention for its excellent 

physical properties, yet investigations into its behaviour under high pressure remain limited. This study systematically 
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investigates effects of pressure on crystal structure, mechanical properties, electronic structure, and thermodynamic 

behavior of the novel MAX phase Zr3InC2 using first-principles calculations based on density functional theory (DFT). 

Comparative analysis with Zr3AlC2 reveals how substituting Al with In at the A-site influences structural and physical 

properties, as well as responses under high-pressure conditions. Calculated lattice parameters for both Zr3InC2 and 

Zr3AlC2 show good agreement with previous experimental reports. Results indicate pronounced anisotropic 

compression, with significantly higher compressibility along the c-axis than the a-axis. Elastic constants and phonon 

dispersion curves confirm mechanical and dynamic stability of Zr3InC2 up to 50 GPa. Poisson’s ratio analysis suggests 

brittle behavior at ambient pressure with ductility first appearing at 40 GPa. Discrepancy between the Poisson’s ratio 

and the Cauchy pressure at 50 GPa suggests that Zr3InC2 may be near the critical region of a brittle-to-ductile 

transition under high pressure. Compared with Zr3AlC2, Zr3InC2 exhibits greater sensitivity in mechanical properties 

under high pressure. Electronic structure calculations reveal its metallic nature. Thermodynamic analysis shows a 

relatively low thermal expansion coefficient at ambient pressure, while increased pressure leads to a significant rise in 

Debye temperature and minimum thermal conductivity. These findings highlight tunability of Zr3InC2’s 

thermodynamic properties under pressure, offering theoretical support for potential high-temperature applications. 

Key words: high pressure; first principles; MAX phase; crystal structure; electronic structure 

MAX 相 Mn+1AXn(n=1~3)为三元层状化合物, 

其中 M 为过渡金属, A 为主族元素, X 为碳或氮。根

据 n 的取值不同, 进一步分为 211 相、312 相和 413

相。MAX 相材料在结构上可以看作是由金属 A 层

和陶瓷 MX 层交替堆垛而成, 表现出金属和陶瓷的

双重性能[1]。例如 , 优异的抗氧化性 [2]和高温热

稳定性 [3]、良好的导电性 [4]和导热性、抗热冲击

性 [5]、抗辐射性 [6]、可加工性和低密度 [7]等。因

此, MAX 相材料被广泛应用于各个领域, 如高温加

热元件的涂层材料、耐腐蚀涂层材料[8]、超导材料[9]

和核反应堆包壳材料[10]等。MAX 相结构中存在较

强的共价 M–X 键和相对较弱的金属 M–A 键, 可以

通过选择性刻蚀 A 层获得二维 MXene 材料[11]。 

目前已有的 MAX 相材料的 A 位元素一直局限

在ⅢA 和ⅣA 元素, 如 Al、Si、Ga 等, 而用副族元

素占据 A 位的 MAX 相材料鲜有报道。为了获得性

能更加优异的 MAX 相材料, 研究人员通过调整成

分和结构成功制备出多种新型 MAX 相材料。Li 等[12]

以 Ti3AlC2 为前驱体, 利用熔盐中的 A 位置换反应, 

制备出A位为Zn元素的全新MAX相材料Ti3ZnC2。

此后, 该团队进一步提出了一种基于路易斯酸熔盐

的 MAX 相 A 位置换方法, 成功合成了一系列 A 位

为 Zn、Cu、Fe 等副族元素的 MAX 相材料[13-15]。

Fashandi 等[16]在研究 Ti3SiC2单晶薄膜的过程中, 通

过Au的置换固态反应成功制备了新型MAX相材料

Ti3AuC2 和 Ti3Au2C2。 

In 和 Al 是同族元素, 但是含 In 的 MAX 相材料

的研究远远少于含 Al 的 MAX 相材料, 这是由于 In

的熔点较低, 仅为 156.51 ℃, 在高温下容易蒸发。

Cuskelly 等[17]首次在氩气保护下成功合成 Ti3InC2, 

通过 DFT 计算表明 Ti3InC2 为稳定相, 但缺乏可行

的方法来制备致密 Ti3InC2 块体, 因此 In 基 MAX 相

材料的压力烧结仍是一个挑战。为了解决这一问题, 

Zhang 等[18]利用放电等离子烧结(SPS)技术加速烧

结过程, 来抑制高温下 In 的快速挥发, 并测定了其

晶体结构。Zr3InC2 断裂面具有典型的 MAX 相晶体

结构和明显的层状特征。已有研究发现 In 基 MAX

相材料的一些优异性能和潜在的应用前景。

Bortolozo等[19]首次报道了Ti2InC的超导性, 临界温

度为 3.1 K。随后, 该团队发现 Ti2InN 和 Nb2InC 也

具有超导性, 临界温度分别为 7.3 和 7.5 K[20-21]。此

外, In基MAX相材料还表现出优异的抗离子辐照能

力。研究发现, Ti3InC2 在低通量条件下对轻、重离

子均具有良好的抗辐照能力[22-23], 而 Hf2InC 在高通

量条件下对重离子具有良好的抗辐照能力, 并对轻

离子具有较好的耐受性[24]。因此, 更多的 In基 MAX

相材料值得进一步探索。 

压力在调节材料特性方面起着重要作用, 通过

调控压力来提升 MAX 相材料性能已引起广泛关

注。Luo 等[25]利用第一性原理预测了高压下 Zr2AlC

的结构和热力学性质 ,  结果表明压力能够提高

Zr2AlC 的德拜温度。Qureshi 等[26]计算了 M2GaC 

(M=Zr、Hf)在不同压力下的力学性质, 结果表明增

加压力可以显著增强该材料的抗变形能力。Ali 等[27-28]

研究了 Zr2SeC 和 Hf2SeC 在高压下的物理性质,  

发现其具有较高的硬度和各向异性。Azzouz-rached
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等[29]发现在高压下 Mn2AlC 具有高熔点和高德拜温

度 , 适用于恶劣环境 , 是一种潜在的热障涂层

(TBC)材料。目前, 关于高压下 Zr3InC2 三元化合物

晶格参数和力学性能等的研究鲜有报道。考虑到压

力有可能提高 Zr3InC2 的物理性质, 为了更全面地

分析这一影响, 本研究引入Zr3AlC2进行对比, 以揭

示两者对压力的敏感程度以及在不同压力作用下的

性能差异。 

1  计算方法 

基于 DFT 的第一性原理计算采用赝势平面波

法[30-31], 并使用 VASP(Vienna Ab-initio Simulation 

Package)代码来实现, 通过广义梯度近似(GGA)中

的 Perdew-Burke-Ernzerhof(PBE)方法对电子间的相

互作用和相关势进行校正[32-33]。优化过程中, 总能

量收敛至小于 1×10−8 eV, 最大作用力控制在

1×10−4 eV/Å。平面波截断能设置为 600 eV, 使用

13×13×2 Monkhorst-Pack 网格进行布里渊区 k 点

采样 [34]。采用 Phonopy 程序, 通过力常数进行晶体

的声子计算, 超晶胞设置为 3×3×1。 

为了进一步探究 Zr3InC2 在不同压力下的物理

性质和热力学性能, 对其力学、热力学性能进行了

系统计算。弹性模量反映了材料抵抗弹性形变的能

力、抵抗塑性形变的能力和刚度 , 可以通过

Voigt-Reuss-Hill(VRH)近似方法计算[35-37]。Zr3InC2

和Zr3AlC2均属于六方晶系, 有 5个独立的弹性常数

C11、C12、C13、C33、C44, C66 可由 C11 和 C12 推导出:  
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其中, BV 和 GV 分别为体积模量最大值和剪切模量

最大值; BR和GR分别为体积模量最小值和剪切模量

最小值。根据近似两个值的算术平均值可以得到体

积模量 B 和剪切模量 G(式(5, 6))。 
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根据以上结果, 通过式(7, 8)确定杨氏模量 E 和

泊松比 υ。 
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德拜温度 D 是一个晶体材料的重要物理量 , 

与弹性、硬度、熔点等许多物理量有关 [38], 可由

Anderson[39]提出的Reuss-Vogit近似方法(式(9))计算

得到。 

 
1/3

A
D m

B

3

4

h n N
v

k M

         
 (9) 

其中 , h 为普朗克常数(6.626×10–34 J·s); kB 是玻

尔兹曼常数(1.381×10–23 J/K); NA 是阿伏伽德罗

常数(6.022×1023); ρ 是密度 ; M 为分子量 ; n 为分

子中的原子数 ; vm 为平均声速(式(10))。  
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其中 , vt 和 vl 分别为横向和纵向声速 , 可由 G 和

B 计算 , 如式(11, 12)所示。  
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高温下的最小导热系数 Kmin 可通过 Clarke[40]建

立的模型计算得到, 如式(13)所示。  
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其中, min 为声子平均自由程。 

2  结果与讨论 

2.1  晶体结构 

在 0 GPa 下进行结构优化后的 Zr3InC2 和

Zr3AlC2 晶胞结构, 如图 1 所示。两者均为六方晶系, 

所属的空间群为 P63/mmc, 每个元胞内共有 12 个

原子。 

表 1 列出了结构优化后的 Zr3InC2 和 Zr3AlC2 晶

格参数 a、c、c/a 和单胞体积 V 以及已报道的相关

晶格参数[18, 41]。Zr3InC2 的晶格参数 a 和 c 与理论值

的偏差分别只有 0.57%和 0.37%, Zr3AlC2 的晶格参

数 a 和 c 与现有理论值的偏差分别只有 0.27%和

0.35%。本研究的计算结果与现有文献中的数据高

度一致, 证实所采用的计算方法及计算参数设置的

合理性。 
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图 1  (a) Zr3InC2 和(b) Zr3AlC2 的晶体结构 

Fig. 1  Crystal structures of (a) Zr3InC2 and (b) Zr3AlC2 

 
表 1  0 GPa 压力下 Zr3InC2 和 Zr3AlC2 的结构参数[18, 41] 

Table 1  Structural parameters of Zr3InC2 and  
Zr3AlC2 at 0 GPa pressure[18, 41] 

MAX a/Å c/Å V/Å3 c/a Ref. 

Zr3InC2 
3.332 20.177 200.776 6.055 This work

3.351 20.251 194.004 6.042 [18] 

Zr3AlC2 
3.337 19.940 192.362 5.975 This work

3.328 20.011 192.01 6.011 [41] 

 

为了研究压力对晶体结构的影响 , 计算了

Zr3InC2 和 Zr3AlC2 在不同压力下的相对晶格参数

a/a0、c/c0 和相对体积 V/V0, 其中 a0、c0 和 V0 为

Zr3InC2 和 Zr3AlC2 在 0 GPa 下的晶格参数, 结果如

图 2 所示。a/a0、c/c0、V/V0 均随着压力的增加而减

小。在 0~50 GPa 压力范围内, Zr3InC2 和 Zr3AlC2 的

c/c0 的变化率分别为 7%和 8%, a/a0 的变化率都为

6%, c/c0的变化率比 a/a0更大, 表明这两种化合物有

明显的各向异性压缩, 沿 c 轴方向比沿 a 轴方向更

容易压缩。此外, 随着压力的升高, V/V0 趋于平缓。

这是因为随着压力的升高, 原子间的距离减小, 原

子间的相互作用增强, 导致晶体结构可压缩性降低。 
 

 
 

图 2  (a) Zr3InC2 和(b) Zr3AlC2 的相对晶格参数和相对体积

随压力变化的关系 

Fig. 2  Variations of relative lattice parameters and relative 
volume of (a) Zr3InC2 and (b) Zr3AlC2 with pressure 

2.2  力学性质 

弹性性能、塑性性能、硬度、抗冲击性能等是

衡量固体材料力学性能的重要参数, 为了深入理解

压力对材料力学性能的影响 , 计算了不同压力下

Zr3InC2和 Zr3AlC2的弹性常数, 结果如表 2 所示。 

常压(0 GPa)下, 当满足 Born 稳定性准则时, 晶

体被认为是力学稳定的。显然, Zr3InC2 满足这些条

件。然而, 在外界压力作用下, Born 稳定性准则需要

进行修正, 用广义Born稳定性准则中的弹性刚度系

数 Bij 代替弹性常数 Cij
[42]。在特定情况下, 如果施

加的应力为静水压力(P), 则 Bij 与 Cij 的关系如下:  

 
; 1, ,6ii iiB C P i             (14) 

 
; ; , 1,2,3ij ijB C P i j i j           (15) 

其中, Cij表示在当前受力状态下计算得到的弹性常数。 

在本研究涉及的六方晶系中, 广义Born稳定性

准则可以表示为:  

 1 11 0M B                (16) 

 2 11 12 0M B B               (17) 

 3 13 33 11 122 ( ) 0M B B B B          (18) 

 4 44 0M B                (19) 

其中, M1、M2、M3、M4 是用于判断晶体在有限应变

条件下的力学稳定性的四个判据, 分别对应于沿 a

轴的单轴拉伸、a-b 面内的剪切变形、面内与 c 轴之

间的耦合稳定性, 以及沿 c 轴方向的剪切变形稳定

性。随着压力的变化 , 这些条件均能满足 , 说明

Zr3InC2和Zr3AlC2在本研究最大压力 50 GPa内始终

保持力学稳定性。 

图 3 给出了 Zr3InC2 和 Zr3AlC2 的弹性常数 Cij

与压力的关系, 随着压力的增大, Cij 几乎呈线性上

升。Zr3InC2 和 Zr3AlC2 的弹性常数 C11>C33, 说明这

两种化合物沿 a 轴比沿 c 轴方向上的抗压缩能力更

强。弹性常数 C44 用于评估[100]平面抗剪切变形的

能力 ,  该值越小 ,  表明化合物的剪切性能越好 , 

Zr3InC2 的弹性常数 C44 比 Zr3AlC2 更小 , 说明

Zr3InC2 的剪切性能优于 Zr3AlC2。此外, 在 0~ 

5 0  G P a 压力范围内 ,  Z r 3 I n C 2 化合物的弹 

性常数 C11 和 C33 的增长幅度分别为 62%和 95%、

Zr3AlC2化合物的增长幅度为 45%和 61%, 比其他弹

性常数增长速度更快, 说明 C11和 C33对压力的调控

更加敏感。 

Zr3InC2中 In的原子半径较大, 从图 4可以看出, 

Zr–In 键比 Zr–Al 键更长, 因此 Zr3InC2 的层间结合

较弱, 键合强度低于 Al 与 Zr 之间的键合强度。这

种差异导致 Zr3InC2 在受压时更容易发生晶格畸变, 

其弹性常数对压力的敏感性较高。相比之下 ,  
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表 2  0~50 GPa 压力下 Zr3InC2 和 Zr3AlC2 的弹性常数和弹性模量 

Table 2  Elastic constants and elastic moduli of Zr3InC2 and Zr3AlC2 under 0–50 GPa pressure 

MAX 
Pressure/ 

GPa 
C11/ 

GPa 
C12/ 

GPa 
C13/ 

GPa 
C33/ 

GPa 
C44/ 

GPa 
C66/ 

GPa 
B/ 

GPa 
G/ 

GPa 
E/ 

GPa 
Cauchy 
pressure

Zr3InC2 

0 300 73 65 243 87 114 138 100 241 –14 

5 308 96 80 277 102 106 156 104 256 –6 

10 343 95 95 302 112 124 173 116 285 –17 

15 360 104 106 326 121 128 186 122 301 –17 

20 376 119 120 352 128 128 202 126 314 –9 

25 401 124 134 376 139 138 218 135 337 –15 

30 416 136 146 399 148 140 232 140 351 –12 

35 435 142 157 418 154 147 244 146 366 –12 

40 438 164 168 436 160 137 257 145 366 4 

45 471 159 184 457 172 156 273 158 396 –13 

50 487 165 194 474 177 161 284 162 408 –12 

Zr3AlC2 

0 310 72 71 253 103 119 144 108 260 –31 

5 331 82 82 272 112 125 158 115 278 –30 

10 353 94 96 286 130 129 173 124 301 –36 

15 373 99 107 316 134 137 187 130 317 –35 

20 390 111 120 337 143 139 202 136 333 –32 

25 402 128 133 355 152 137 216 139 342 –24 

30 422 130 143 370 161 146 227 146 361 –31 

35 432 143 154 384 164 145 239 147 366 –21 

40 442 150 161 398 170 146 247 150 374 –20 

45 444 166 170 401 172 139 255 147 371 –6 

50 449 179 180 408 176 135 265 147 372 3 

 

 
 

图 3  (a) Zr3InC2和(b) Zr3AlC2的弹性常数随压力变化的关系 

Fig. 3  Variations of elastic constants of (a) Zr3InC2 and    
(b) Zr3AlC2 with pressure 
 

 
 

图 4  Zr3InC2 和 Zr3AlC2 的键长随压力变化的关系 

Fig. 4  Variations of bond lengths of Zr3InC2 and Zr3AlC2 
with pressure 

Zr3InC2中Al的原子半径较小, 键合更紧密, 表现出

更强的抗压性, 因此在受压时其弹性常数对压力的

敏感性较低。总的来说, Zr3InC2 的弹性常数整体上

比 Zr3AlC2 变化更大, 对压力的敏感性也更高。 

如图 5 所示, Zr3InC2 和 Zr3AlC2 在 0~50 GPa 压

力范围内的 B、G、E 均随压力升高呈现近线性增大

趋势。其中, B 越大表明材料抵抗压缩形变的能力越

好。表 2 中, 在 0~40 GPa 压力范围内 Zr3AlC2 的 B

高于 Zr3InC2。而当压力大于 40 Gpa 时, Zr3InC2 的 B

大幅上升(增幅为 11%), 高于 Zr3AlC2(增幅为 7%), 

这表明 Zr3InC2 的 B 对压力更敏感。 

 

 
 

图 5  (a) Zr3InC2和(b) Zr3AlC2的弹性模量随压力变化的关系 

Fig. 5  Variations of elastic modulus of (a) Zr3InC2 and     
(b) Zr3AlC2 with pressure 
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G 越大, 材料在剪切作用下越不容易变形, 材

料的刚性越强。由图 5 可以观察到, Zr3InC2 的 B 和

E 分别增长了 106%和 69%, 而 Zr3AlC2 的 B 和 E 分

别增长了 84%和 43%。相比之下, G 分别增长了 62% 

和 36%, 呈现出较为平缓的上升趋势。这表明压力

对 Zr3InC2 和 Zr3AlC2 的抗塑性形变能力影响较小。

同时, B 大于 G, 表明 G 是制约 Zr3InC2 和 Zr3AlC2

稳定性的主要因素。 

此外, Zr3InC2 的 E 增长了 69%, 增幅最大。E

越高, 意味着材料的刚度和共价键强度越大。随着

压力增加, Zr3InC2和 Zr3AlC2的 E也随之上升, 这说

明在高压条件下两者的刚度和共价键强度增加。当

压力达到 40 GPa 时, Zr3InC2 的 E 增幅达到 52%, 超

过 Zr3AlC2(44%), 表明当压力超过  40 GPa 时 , 

Zr3InC2 比 Zr3AlC2 更难被拉伸或压缩。 

泊松比 υ 可以用来预测材料的脆性或韧性[43], 

其临界值为 0.26, υ小于 0.26 的固体为脆性材料, 反

之则为韧性材料。为了研究压力对 Zr3InC2 和

Zr3AlC2 化合物延展性的影响, 计算了不同压力下

的 υ, 如图 6 所示。常压下两种化合物均为脆性材料, 

随着压力增大, 两种化合物的 υ都随之增大。在 0~ 

40 GPa范围内, Zr3InC2的 υ始终比 Zr3AlC2大, 并且

Zr3InC2在 40 GPa 下转为韧性, 而 Zr3AlC2在 50 GPa

下才表现为韧性, 表明压力可以使材料由脆性向韧

性转变, 并且增加压力可以提高材料的延展性。 

柯西压力是由弹性常数构成的物理量, 用于判

断晶体材料中的脆性或韧性行为[44], 负值代表脆性, 

正值则代表韧性。此外, 柯西压力还可以反映材料

键合特性, 负值表明共价键占主导, 正值则表明金

属键占主导。由表 2 可知, 在 0~40 GPa 范围内, 

Zr3InC2的柯西压力从–14(脆性)逐渐增大至 4(韧性), 

表明 Zr3InC2 在小于 40 GPa 条件下以共价键为主, 

而在 40 GPa 条件下则以金属键为主。其中, Zr3InC2 
 

 
 

图 6  Zr3InC2 和 Zr3AlC2 的泊松比随压力变化的关系 

Fig. 6  Variations of Poisson's ratio of Zr3InC2 and Zr3AlC2 
with pressure 

在 50 GPa 的 υ为 0.261>0.26, 表示其具有一定的韧

性。同时,柯西压力为负表明其微观键合具有较强方

向性, 呈现共价键主导的趋势, 可能导致局部脆性

增强。两者差异说明该材料在高压下可能处于脆韧

转变的临界区。相对而言, Zr3AlC2 材料的柯西压力

在 0 GPa 下为–31(脆性), 随着压力增加至 50 GPa, 

柯西压力逐步上升, 在 50 GPa 下增大至正值 3, 显

示出脆性到韧性的转变, 但转变过程较为缓慢。在

50 GPa 下由共价键为主转变为金属键为主。低压下, 

Zr3InC2 和 Zr3AlC2 材料中存在较强的共价键, 使得

层间滑移和位错运动受到限制, 导致裂纹扩展困难, 

表现为脆性。随着压力的增加, 共价键逐渐转变为

金属键, 金属键的非方向性和电子离域化特性为材

料提供了更好的延展性和层间滑移能力, 可以帮助

材料在应力作用下通过塑性变形释放应力, 从而提

高材料的韧性。 

晶体材料的各向异性是影响材料裂纹扩展、塑

性变形等的重要因素 , 为了进一步理解压力对

Zr3InC2 和 Zr3AlC2 各向异性的影响, 分别绘制了

Zr3InC2 和 Zr3AlC2 在 0、30 和 50 GPa 压力下的弹性

模量三维空间各向异性曲面图, 如图 7 和图 S1 所

示。不同颜色表示弹性模量的大小, 三维曲面偏离

球形的程度反映材料的各向异性程度。从图 7 可以

观察到, 在 0 GPa 下, Zr3InC2 的体积模量、杨氏模量

和剪切模量在[100]和[010]方向较小, 而在[001]方

向最大。随着压力增大, Zr3InC2 的体积模量、杨氏

模量和剪切模量的各向异性显著减弱, 但[001]方向

上仍然最大。各向异性的减弱使材料在各方向上的

压缩行为更加一致, 减少了局部应力集中, 有助于

应力均匀分布, 从而提高向韧性转变的可能性。 

在高度各向异性的材料中容易形成微裂纹。由

图 7 可以发现, 在 0 GPa 下, Zr3InC2 的体积模量、杨

氏模量和剪切模量均表现出明显的各向异性, 这意

味着无压力下 Zr3InC2 可能更容易发生裂纹扩展。

Zr3InC2 在[100]和[010]方向的模量较低, 这意味着

其在这些方向上对外界应力的抵抗能力较差, 易发

生变形, 促使微裂纹产生和扩展。随着压力的增大, 

模量值在[001]方向上显著增加, 表明 Zr3InC2 在该

方向发生裂纹扩展的可能性降低。[100]和[010]方向

的模量相对较低, 裂纹仍可能沿着这些方向扩展。

在 0 GPa 下, Zr3AlC2 的体积模量、杨氏模量和剪切

模量在不同晶向上的分布显示出明显的各向异性, 

如图 S1 所示。随着压力的升高, 不同晶向上的模量

差异逐渐减小, 颜色分布变得更加均匀, Zr3AlC2 的

各向异性逐渐减弱。这表明在高压条件下, 材料的 
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图 7  Zr3InC2 在 0、30、50 GPa 压力下的体积模量(a~c)、杨氏模量(d~f)和剪切模量(g~i)的三维曲面图 

Fig. 7  3D surface plots of the bulk modulus (a-c), Young’s modulus (d-f), and shear modulus (g-i) of  
Zr3InC2 at 0, 30 and 50 GPa pressure 

 

力学性能在不同晶向上趋于一致, 应力分布更加均

匀, 微裂纹的产生和扩展受到抑制, 材料的力学性

能更加稳定和均匀。 

2.3  动力学稳定性 

晶格动力学反映了晶体中原子振动以及这些振

动对晶体性质的影响, 可以通过声子色散曲线来评

估材料的动力学稳定性。为此, 分别计算了 Zr3InC2

和 Zr3AlC2 在 0、30 和 50 GPa 压力下的声子色散曲

线, 结果如图 8 和图 S2 所示。在整个布里渊区并未

观察到虚频, 表明 Zr3InC2 和 Zr3AlC2 在 0~50 GPa

压力范围内是动力学稳定的。 

2.4  电子结构 

材料的许多物理性质, 如电导率、热导率、化

学键强度等, 都可以通过其电子结构来预测。图 9 

和图 S3 分别给出了 Zr3InC2 和 Zr3AlC2 在 0、30 和

50 GPa 压力下, –4~4 eV 能量范围内沿着布里渊区

内各高对称点方向的能带结构, 水平虚线表示费米

能级。Zr3InC2 和 Zr3AlC2 的价带和导带在费米能级

上有明显重叠, 表明 Zr3InC2 和 Zr3AlC2 均具有金属

性质。随着压力从 0 GPa 增加到 50 GPa, 能带结构

变得更加松散, 费米能级以上的能带向高能区移动, 

而低于费米能级的能带向低能区移动 , 相邻能带

之间的重叠变大 , 表明压力引起的原子间距减小

显著增强了轨道之间的相互作用 , 化合物的键合

强度变大。 

电子态密度(DOS)能够反映化合物的成键特性

和结构特征。为了进一步研究压力对电子结构的影

响, 分别计算了不同压力下 Zr3InC2 和 Zr3AlC2 的

DOS, 结果如图 10 和图 S4 所示。选取费米能级附 
 

 
 

图 8  (a) 0、(b) 30 和(c) 50 GPa 压力下 Zr3InC2 的声子色散曲线 

Fig. 8  Phonon dispersion curves of Zr3InC2 at (a) 0 , (b) 30 and (c) 50 GPa 
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图 9  (a) 0、(b) 30 和(c) 50 GPa 压力下 Zr3InC2 的能带结构 

Fig. 9  Energy band structures of Zr3InC2 at (a) 0, (b) 30 and (c) 50 GPa 
 

 
 

图 10  (a) 0、(b) 30 和(c) 50 GPa 压力下 Zr3InC2 的态密度 

Fig. 10  Density of states of Zr3InC2 at (a) 0, (b) 30 and (c) 50 GPa 
 

 

近–8~8 eV 的 DOS, 虚线位置 E=0 eV 为费米能级。

在费米能级上的DOS不为零表明Zr3InC2和Zr3AlC2

具有金属性质。Zr3InC2 的总 DOS 主要由 Zr-d、In-p

和 C-p 贡献。进一步研究发现, 在费米能级处的导

电性主要由 Zr 原子的 d 轨道电子和 In 原子的 p 轨

道电子贡献, 而 Zr 原子的 d 轨道是影响 Zr3InC2 电

子传导行为的主要因素。C 原子的外层电子对费米

能级的总 DOS 贡献较小, 因此基本不涉及导电。态

密度分析表明, Zr-d 与 C-p 之间的杂化峰位于较低

的能量范围, 相比之下, Zr-d 与 In-p 之间的杂化峰

能量更高, 意味着 Zr-d 与 C-p 形成的化学键比 Zr-d

与 In-p 形成的化学键更强。 

图 10(b, c)分别为 30 和 50 GPa 压力下 Zr3InC2

的 DOS。在 30 和 50 GPa压力下, 费米能级附近 Zr-d

态的贡献仍然显著, 说明其主导了材料的导电性。

同时, In-p 在费米能级附近的贡献也略有增强。在

–5~0 eV 能量范围内, 压力使 Zr-d 和 C-p 的杂化增

强, 说明压力作用下 Zr–C 键的强度进一步增大。 

如图 S4 所示, 可以看出 Zr3AlC2 的总 DOS 

(TDOS)主要由 Zr-d、Al-p 和 C-p 轨道贡献, 随着压

力的增加, 费米能级附近的 DOS 峰值略有增强, 且

Zr-d 态在费米能级附近的占比依然显著, 表明 Zr-d

轨道在导电性中起主导作用。Al-p 轨道的贡献也进

一步增强, 而 C-p 轨道的贡献相对稳定。 

2.5  热力学性质 

MAX 相材料良好的热稳定性、高熔点等优异性

能使其在航空航天、核工业等方面有着重要应用[45]。

为了进一步了解压力对 Zr3InC2 热力学性质的影响, 

计算了 0~50 GPa 压力下的德拜温度和最小导热系

数, 以及常压下热膨胀系数和热容与温度的变化关

系, 结果如表 3、图 11 和图 12 所示。 

ΘD 可以反映材料晶体中的原子热振动以及原

子间作用力、弹性模量和导热性能[46-47]。由图 11(a)

可以看出, ΘD 随着压力的升高而显著上升, 这表明

Zr3InC2 的原子间作用力增强、弹性模量增大、导热

性能更好。由图 S5(a)可以观察到 Zr3AlC2 表现 
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表 3  0~50 GPa 压力下 Zr3InC2 和 Zr3AlC2 的 ρ、横向速度(vt)、纵向速度(vl)、平均声速(vm)、ΘD 和 Kmin 

Table 3  ρ, transverse velocity (vt), longitudinal velocity (vl), average sound velocity (vm), ΘD,  
and Kmin of Zr3InC2 and Zr3AlC2 under 0–50 GPa pressure 

MAX 
Pressure/ 

GPa 
ρ/ 

(kg·m–3) 
vt/ 

(m·s–1) 
vl/ 

(m·s–1) 
vm/ 

(m·s–1) 
ΘD/K 

Kmin/ 

(W·m–1·K–1)

Zr3InC2 

0 3375.40 6301.53 3820.01 4221.57 491.4 0.89 

5 3486.67 6461.24 3844.83 4256.71 501.2 0.92 

10 3588.36 6715.97 4001.02 4429.14 526.5 0.97 

15 3683.39 6846.77 4051.64 4488.03 538.2 1.01 

20 3769.65 6967.78 4065.94 4509.69 545.0 1.03 

25 3853.06 7143.07 4165.50 4620.38 562.5 1.07 

30 3931.13 7256.43 4200.63 4662.40 571.4 1.09 

35 4005.88 7360.26 4246.22 4714.42 581.2 1.12 

40 4078.30 7385.32 4190.43 4659.11 577.8 1.12 

45 4148.03 7585.61 4334.05 4815.97 600.5 1.17 

50 4215.80 7656.01 4356.83 4842.92 607.0 1.18 

Zr3AlC2 

0 3375.40 7176.31 4397.61 4854.54 573.2 1.05 

5 3486.67 7333.83 4464.07 4931.28 588.6 1.09 

10 3588.36 7543.72 4569.82 5050.55 608.6 1.14 

15 3683.39 7684.20 4616.35 5106.18 620.7 1.17 

20 3769.65 7822.28 4657.67 5156.31 631.7 1.20 

25 3853.06 7914.84 4652.82 5157.13 636.4 1.22 

30 3931.13 8037.75 4727.22 5239.38 650.9 1.25 

35 4005.88 8080.91 4698.41 5212.88 651.7 1.26 

40 4078.30 8123.75 4703.44 5220.42 656.5 1.28 

45 4148.03 8097.81 4625.81 5140.25 650.1 1.28 

50 4215.80 8109.87 4578.04 5092.24 647.5 1.28 

 

 
 

图 11  Zr3InC2的(a)德拜温度和(b)最小导热系数随压力变化

的关系 

Fig. 11  Variations of (a) Debye temperature and (b) minimum 
thermal conductivity of Zr3InC2 with pressure 

 
 

图 12  Zr3InC2的(a)热膨胀系数和(b)热容随温度变化的关系 

Fig. 12  Variations of (a) thermal expansion coefficient and  
(b) heat capacity of Zr3InC2 with pressure 

 
出不同的变化趋势, ΘD 最初逐渐增加, 但在压力达

到 40 GPa 时出现转折点, 出现下降趋势。这可能意

味着在更高压力下, Zr3AlC2 的晶格振动行为发生改

变, 原子间作用力减弱, 热稳定性有所降低。 

Kmin 定义为高温下热导率的恒定值。材料的

Kmin 是 TBC 研究的热点, Kmin 越小越适合作为 TBC

材料。Kmin>1.25 W/(m·K)的材料不太可能成为 TBC

应用的潜在候选者[48]。图 11(b)和图 S5(b)分别为

Zr3InC2 和 Zr3AlC2 的 Kmin 随压力的变化, 可以发现

Zr3InC2在 0~50 GPa 压力范围内 Kmin<1.25 W/(m·K), 

因此其在理论上可以作为潜在的 TBC 材料。相对而

言, Zr3AlC2 在 0~50 GPa 压力范围内的 Kmin 逐渐升

高, 其中在 0~30 GPa 压力范围内热导率始终较低, 

展现出较好的热绝缘能力, 在 30~50 GPa 压力区间
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内 Kmin 普遍大于 1.25 W/(m·K), 当压力超过 30 GPa

后 , Zr3AlC2 不太适合作为 TBC 应用的潜在候选

材料。 

图 12(a)为 Zr3InC2 的热膨胀系数。随着温度升

高, 材料的热膨胀系数逐渐增大。具体来说, 低于

400 K 时, 热膨胀系数的增长速度较快, 而在较高

的温度范围则逐渐放缓, 维持在 2.5×10–5 K–1 左右, 

趋于一个恒定值。这表明 Zr3InC2 在高温下具有较好

的热稳定性, 在高温环境中能够保持较为稳定的尺

寸和形状, 适用于需要在高温环境下长期工作的应

用场景。相比之下, Zr3AlC2 在低于 300 K 时也表现

出较快的热膨胀系数增长趋势, 高于 300 K 时, 其

增长趋势变得较为平缓, 其数值与 Zr3InC2 接近[49]。 

图 12(b)展示了 Zr3InC2 的热容(CV)随温度的变

化。在低温区域(200 K 以下), CV 随温度升高迅速上

升 , 符合德拜理论中的 T3 定律 ; 在中温区域

(200~600 K)时, CV增长变缓, 说明Zr3InC2的晶格振

动模式逐渐被激发, CV 变化接近饱和; 在高温区域

(600 K 以上)时, CV 逐渐趋于 Dulong-Petit 极限, 达

到恒定值(>250 J/(mol·K))。Zr3AlC2 的 CV 在低温区

域增长速率较快, 在高温条件下趋于稳定, 逐渐接

近 Dulong-Petit 极限, 然而, 与 Zr3InC2 相比, 其 CV

整体偏低(149.7 J/(mol·K))[49]。Zr3InC2 具有较高的

CV, 表明其具有良好的热稳定性, 在高温环境下能

够有效吸收热量。此外, 根据 Wiedemann-Franz 关

系 , 较高的 CV 通常对应较低的热导率 , 表明

Zr3InC2 可能在高温结构材料、耐热涂层(如 TBC)材

料等方面具有潜在的应用价值, 为其在航空航天、

能源及高温设备领域的应用提供了新的可能性。 

3  结论 

本研究基于 DFT 的第一性原理计算方法, 探讨

了压力(0~50 GPa)对Zr3InC2的晶体结构、力学性能、

电子结构和热力学性能的影响。声子色散曲线证实

了 Zr3InC2和 Zr3AlC2在给定压力范围内的动力学稳

定性。随着压力的升高, 弹性常数、弹性模量和泊

松比都呈线性增加。弹性模量结果表明, 压力增强

了 Zr3InC2 的抗压缩能力和刚度, 但对抗塑性形变

能力影响较小。Zr3InC2 泊松比分析显示, 其在常压

下表现出脆性 , 且随着压力增大 , 脆性逐渐降低 , 

40 GPa 时转变为韧性, 其中泊松比和柯西压力在

50 GPa 下的结果存在差异, 表明 Zr3InC2 在高压下

可能处于脆韧转变的临界区。经过对比发现 , 

Zr3InC2 的弹性常数对压力的敏感性高于 Zr3AlC2, 

表明两者在压力下有不同的响应。能带结构和态密

度的计算结果揭示了 Zr3InC2和 Zr3AlC2的金属性质, 

并指出 Zr 原子的 d 轨道对其金属行为起主要作用。

热力学分析表明, 升高压力显著提高了 Zr3InC2 的

德拜温度, 显示出优异的导热性能, 适用于高温环

境。此外, 根据最小导热系数、热膨胀系数和热容

推测在 0~50 GPa 压力范围内 Zr3InC2 在理论上可用

于 TBC 材料, 为 Zr3InC2 的潜在应用提供了重要的

理论依据。 

补充材料: 

本 文 相 关 补 充 材 料 请 登 录 https://doi.org/ 

10.15541/jim20250042 查阅。 
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图 S1  Zr3AlC2 在 0、30、50 GPa 压力下的体积模量(a~c)、杨氏模量(d~f)和剪切模量(g~i)的三维曲面图 

Fig. S1  3D surface plots of the bulk modulus (a-c), Young’s modulus (d-f),  
and shear modulus (g-i) of Zr3AlC2 at 0, 30 and 50 GPa pressure 

 

 
 

图 S2  (a) 0、(b) 30 和(c) 50 GPa 压力下 Zr3AlC2 的声子色散曲线 
Fig. S2  Phonon dispersion curves of Zr3AlC2 at (a) 0 , (b) 30 and (c) 50 GPa 
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图 S3  (a) 0、(b) 30 和(c) 50 GPa 压力下 Zr3AlC2 的能带结构 
Fig. S3  Energy band structures of Zr3AlC2 at (a) 0, (b) 30 and (c) 50 GPa 

 

 
 

图 S4  (a) 0、(b) 30 和(c) 50 GPa 压力下 Zr3AlC2 的态密度 
Fig. S4  Density of states of Zr3AlC2 at (a) 0, (b) 30 and (c) 50 GPa 

 

 
 

图 S5  Zr3AlC2 的(a)德拜温度和(b)最小导热系数随压力的变化 
Fig. S5  Variations of (a) Debye temperature and (b) minimum thermal conductivity  

of Zr3AlC2 with pressure  
 


