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超高强度马氏体钢的力学性能强烈依赖于逆变奥氏体的形状、尺寸及含量. 通常, 提高逆变奥氏体含量,

有助于改善超高强度钢的塑韧性. 对含 Cu马氏体淬火钢时效处理时, Cu粒子会在马氏体组织边界沉淀, 并

作为质点促进逆变奥氏体形核. 为了探索不同合金元素对逆变奥氏体在 Cu沉淀上异质形核的影响, 本文利

用第一性原理方法研究了合金元素 X (X = Cr, Al, Mo, W, Ni, Co, Mn)对 Cu/g-Fe界面性质的影响, 并分析

了合金原子替换界面处 Cu和 Fe原子前后界面的黏附功、界面能和电子结构. 研究结果表明, 合金元素 Cr,

Mo, W, Mn替换 Cu/g-Fe界面处 Cu原子时, Cu/g-Fe界面处产生强烈的 X—Fe共价键, 黏附功增大且界面

能减小, 显著提高界面稳定性, 促进g-Fe在 Cu沉淀上异质形核. 而替换界面处 Fe原子时, 界面稳定性变化

很小, 掺杂原子与相邻的其他原子成键较弱.
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1   引　言

随着高尖端领域对钢材性能要求越来越高及

轻量化需求上升, 具有高强度高塑韧性的马氏体基

超高强度钢广泛应用于航空航天、桥梁工程和军事

尖端领域 [1−4], 如应用于发动机罩、火箭和导弹的

外壳体、飞机起落架、机身骨架、高压容器组件、高

强度螺栓、大跨度悬索桥的缆绳等. 马氏体钢 [5−7]

具有超高强度的原因是多方面的, 主要包括马氏体

转变时在晶体内产生大量的微观缺陷 (位错、孪晶

及层错等)阻碍位错运动所产生的相变强化, 马氏

体形成后碳及合金原子向位错或其他晶体缺陷处

扩散偏聚、形成析出相钉扎位错的时效强化以及固

溶强化等, 而其高韧性主要源于逆变/残余奥氏体

对裂纹尖端的钝化及促进裂纹转向的作用.

马氏体组织内存在的大量位错及析出相是超

高强度钢具有超高强度的基础 [8], 但也因此损害了

马氏体钢的韧性. 向马氏体钢中添加一定量的合金

元素, 获得的超高强度钢能够同时拥有良好的韧

性. 合金化超高强度钢之所以拥有如此优异的性

能, 是因为合金元素能够参与相变而影响奥氏体含

量, 从而改变材料的力学性能. 大量研究 [9,10] 表明,

想要同时拥有高强度高韧性, 需要在马氏体钢中保

留一定量的奥氏体. Ni和 Mn是奥氏体形成元素,

能够增加奥氏体稳定性, 添加 Ni和 Mn元素使得
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超高强度钢中奥氏体含量增加, 从而提高材料韧

性. Tomohiko等 [11] 向超高强度 TBF钢中复合添

加 Al-Nb-Mo, 发现 Al元素促进大量的残余奥氏

体稳定存在, 而 Nb和Mo元素的加入细化了晶粒,

提高了 TBF钢的夏比冲击吸收值, 使材料获得了

优异的韧性. He等 [12] 对 13 Ni马氏体时效钢掺杂

合金元素做了大量实验, 结果表明 Ti元素的添加

使材料的强度很高, 但韧性极差. 而将 Ni元素含

量控制在 18%时, 可有效提高材料的延展性和韧

性. Machmeier等 [13] 还发现, 将 Cr元素含量从 2%

增加到 3%时, 超高强度钢中逆变奥氏体含量增

加, 虽然材料的强度有所下降, 但韧性大幅提高.

Gruber等 [14] 研究马氏体钢回火时发现, 沿着马氏

体板条边界形成许多逆变奥氏体薄膜, 这些逆变奥

氏体薄膜能够钝化裂纹 , 显著提高材料塑韧性 .

Govindaraj等 [15] 发现, 马氏体钢时效时在马氏体

板条边界会产生逆变奥氏体和 Cu沉淀, 析出 Cu

粒子不仅强化组织, 还作为逆变奥氏体的异质成核

位点, 促进富镍锰逆变奥氏体形核, 进一步提高马氏

体钢的塑韧性, 得到了高强度高韧性的马氏体钢.

Huang等 [16] 发现, 在时效初期, Cu粒子中富含 Ni,

Mn和 Al原子, 随时效时间延长, Ni, Mn和 Al原

子逐渐从 Cu粒子中被排出而富集在 Cu粒子界面

处, 表明 Cu粒子中部分 Cu原子被合金原子取代.

截止目前, 超高强度马氏体钢中不同合金化方

式对时效过程中 Cu沉淀上奥氏体异质形核的影

响尚不明确, 因此, 研究合金元素对 Cu沉淀上奥

氏体异质形核的影响对提高马氏体钢韧性具有重

要的理论及工程意义. 基于此, 建立了 Cu/g-Fe界

面模型, 利用第一性原理, 从原子尺度研究了合金

元素 X (X = Cr, Al, Mo, W, Ni, Co, Mn)对逆变

奥氏体在 Cu沉淀上异质形核的影响, 研究结果有

助于揭示含 Cu超高强度钢中不同合金化方式的

潜在影响. 

2   计算方法

使用基于密度泛函理论结合平面波赝势的

CASTEP软件 [17] 进行计算 , 选用广义梯度近似

(generalized gradient approximation, GGA)中的

(Perdew-Burke-Ernzerhof) PBE泛函 [18] 来表示交

互作用和关联效应, 采用超软赝势来描述原子核和

价电子的相互作用. 所有计算均在倒易空间上进

行, 通过布里渊区计算体系电荷密度及总能量, 晶

胞所采用的的 K点网格为 10 × 10 × 10, 表面模

型取 10 × 10 × 1, Cu(010)/g-Fe(010)界面模型

取 5 × 10 × 1. 计算中最大平面波截断能设置为

400 eV, 收敛条件是自洽计算的最后两个循环能量

之差小于 1 × 10–6 eV/atom, 作用在每个原子上的

力不大于 0.03 eV/Å, 内应力不大于 0.05 GPa. 

3   建立晶体模型

建立界面模型之前, 需优化晶胞获得能量最低

构型, 使 Cu和g-Fe单晶胞原子坐标、晶格参数均

达到稳定状态. 完全几何优化后, Cu的晶格参数为

a = b = c = 0.3629 nm, g-Fe的晶格参数为 a =

b = c = 0.3435 nm. 根据 Bitter和 Kaufmann[19]

的研究, 时效析出的 Cu和g-Fe基体之间的位向关

系为 (010)[010]Cu//(010)[010]g-Fe. 基于此位向

关系, 分别建立 Cu(010)面和 g-Fe(010)面的表面

模型. 

3.1    确定原子层数

研究 Cu(010)/g-Fe(010)界面性质, 需要先对

Cu(010)和 g-Fe(010)面表面能进行收敛测试, 确

定构建 Cu(010)/g-Fe(010)界面模型的原子层数,

使远离界面处的原子呈现体相特征. 随着表面原子

数目的增加, 对晶胞结构的描述越来越准确, 但是

消耗的计算时间和软件资源则会大大增加, 因此选

择 1 × 1单晶胞进行表面能收敛测试 .  Cu(010)

和g-Fe(010)表面均只含一种原子, 属于极性表面,

为了避免偶极矩效应的发生, 采用奇数层原子 [20].

表面能计算公式为 [21−23]
 

Esurf =
1

2A

(
Eslab −

Nslab

Nbulk
Ebulk

)
, (1)

Esurf Eslab

Ebulk Nslab Nbulk

式中,   表示所求体系的表面能 (J·m–2);   表

示切层后添加真空层表面体系的总能量 (eV);

 表示单晶胞体系总能量 (eV);    和   分

别表示添加真空层表面体系和单晶胞体系中原子

个数; A为表面面积 (nm2). 表 1为 Cu(010)和 g-

Fe(010)表面能随原子层数增加而不断收敛的变化

趋势. 从表 1中可以看出, 当 Cu(010)和g-Fe(010)

原子层数N在 7层时, 表面能分别收敛于 1.44 J·m–2

和 3.75 J·m–2. 因此, 选取 7层的 Cu(010)和 7层

的g-Fe(010)构建界面模型. 
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3.2    界面模型的构建

分别建立 7层的 Cu(010)和g-Fe(010)表面模

型, 并将 g-Fe(010)堆垛在 Cu(010)晶面上, 为了

消除上下表面之间的相互作用在晶体表面添加

15 Å的真空层, 最后以 2 × 1 × 1形式扩胞建立界

面模型, 共 28个原子. 结构模型如图 1所示, 假设

界面处Ⅰ和Ⅱ位置分别被合金 X (X = Cr, Al, Mo,

W, Ni, Co, Mn)替换一个 Cu或 Fe原子, 界面模

型一共有 14层原子, 固定上下各 4层原子, 保留

中间 6层原子充分弛豫, 图 2为 Cr原子替换一个

Cu原子后优化至平衡态的界面模型. 

4   计算结果与讨论
 

4.1    黏附功和界面能

界面的稳定性和结合强度可以用黏附功表示,

其定义为把一个界面分离成两个自由表面在单位

面积上所做的可逆功. 黏附功越大, 表明界面原子

之间相互的结合力越大, 即破坏界面所需要的能量

越多, 界面越稳定. 黏附功的计算公式为 [24−27]
 

Wad =
Eslab

Fe + Eslab
Cu − Etotal

Fe/Cu

A
, (2)

Eslab
Fe Eslab

Cu

Etotal
Fe/Cu

式中 ,    和   分别表示弛豫的、游离的 g-Fe

和 Cu板块的总能量;   表示该界面体系的总

能量; A表示界面面积. 通过 (2)式可以求出掺杂

后界面的黏附功, 合金元素替换 Cu(010)/g-Fe(010)

界面一个 Cu原子后的黏附功如图 3(a)所示. 未掺

杂时 Clean模型黏附功为 1.61 J·m–2, 掺杂后体系

的黏附功均得到提高, 其中掺杂 Cr原子体系的黏

附功达到最大值 3.87 J·m–2, 掺杂 Al原子的黏附

功提高程度最小为 1.86 J·m–2. 由于 Cr原子的半

径和 Cu原子接近, 替换 Cu原子对界面影响较小,

而 Al原子的半径比 Cu原子要大得多, 掺杂后引

起较大的结构应变, 同时增大了界面平衡距离, 削

弱界面处原子间的相互作用力. 因此, Cr原子掺杂

 

表 1    Cu(010)和g-Fe(010)表面能收敛趋势
Table 1.    Convergence  of  Cu(010)  and  g-Fe(010)
surface energy.

Number of pils N ECu
surf  /(J·m–2) EFe

surf  /(J·m–2)

5 1.41 3.79

7 1.44 3.75

9 1.43 3.76

11 1.44 3.75

 

(a)

I II

(b)

Cu原子 Fe原子 

图 1    (a) Cu(010)/g-Fe(010)界面结构示意图; (b) Cu(010)/
g-Fe(010)界面侧视图

Fig. 1. (a) Schematic structure for Cu(010)/g-Fe(010) inter-
face; (b) side view for Cu(010)/g-Fe(010) interface. 

 

Cu原子 Fe原子 Cr原子 

(a) (b)

图 2    (a) Cr替换Cu原子的Cu(010)/g-Fe(010)界面结构示

意图; (b) Cr替换 Cu原子的 Cu(010)/g-Fe(010)界面侧视图

Fig. 2. (a)  Schematic  structure  of  Cr  replacing  Cu  for

Cu(010)/g-Fe(010)  interface;  (b)  side  view  of  Cr  replacing
Cu for Cu(010)/g-Fe(010) interface. 
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图 3    (a) 合金元素替换 Cu后 Cu(010)/g-Fe(010)界面的黏附功与界面能 ; (b) 合金元素替换 Fe后 Cu(010)/g-Fe(010)界面的黏

附功与界面能

Fig. 3. (a) Work of adhesion and interfacial energy for Cu(010)/g-Fe(010) after replacing Cu atom; (b) work of adhesion and inter-
facial energy for Cu(010)/g-Fe(010) after replacing Fe atom. 
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体系的黏附功远大于 Al原子. 图 3(b)显示为合金

元素替换一个 Fe原子的情况, 掺杂 Ni和 Al后黏

附功降低, Mn, Cr, Co, Mo和W掺杂界面的黏附

功依次上升, 均提高界面稳定性, 但相对于界面处

Cu原子被替换时对黏附功的改变要小.

通过计算界面能可以进一步研究界面的稳定

性, 界面能越小, 界面越稳定, 越有利于 Cu析出成

为逆变奥氏体异质形核的核心. Cu(010)/g-Fe(010)

的界面能可通过 (3)式表示 [28−31]: 

γint = ECu
surf + EFe

surf −Wad, (3)

ECu
surf EFe

surf

Wad

式中,    和   分别表示 Cu(010)和 g-Fe(010)

表面的表面能;    为 Cu(010)/g-Fe(010)界面的

黏附功. 合金原子替换 Cu(010)/g-Fe(010)界面一

个 Cu, Fe原子后界面能的计算结果从图 3(a)和

图 3(b)可得出. 图 3(a)显示替换 Cu原子后界面

能的变化情况, 未掺杂时的 Clean模型界面能为

3.53 J·m–2, 掺杂 Cr原子时界面能为 2.54 J·m–2 (最

小值), Mo, Mn, W, Co, Al, Ni原子掺杂后体系的

界面能依次降低, 相较于未掺杂体系, 掺杂后体系

的界面能远低于未掺杂体系. 这些合金元素替换

Cu原子后均降低界面能, 使奥氏体在 Cu粒子上

的形核能力得到提高. 界面处 Fe原子被替换后体

系界面能的变化情况如图 3(b)所示, 掺杂 Al, Mo,

Co, Mn原子后体系的界面能要低于未掺杂体系,

其中Al原子掺杂体系界面能最低, 而掺杂Cr, W, Ni

原子后界面能反而上升, 提升奥氏体异质形核的难

度. 综上, 采用 Al, Mo, Co, Mn合金化, 有助于促

进逆变奥氏体依附 Cu析出形核, 从而提高逆变奥

氏体的数密度. 

4.2    电子性质

为了进一步了解界面的键合情况, 本文模拟计

算了 Cu(010)/g-Fe(010)界面的电子结构, 包括态

密度、布居数、键长和电荷密度, 从电子角度解释

界面的稳定性. 

4.2.1    分波态密度

图 4为合金原子替换 Cu(010)/g-Fe(010)界

面处一个 Cu原子前后的分波态密度图, 掺杂前的

态密度波峰较平坦, 而掺杂后局域尖峰增加, 表现

出较强的局域性. 由图 4(a)可知, 掺杂前仅在电子
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图 4    (a) 掺杂前界面的分波态密度; (b)—(h) Cr, Al, Mo, W, Ni, Co和Mn替换 Cu原子后界面的分波态密度

Fig. 4. (a) Partial density of states on the interface for Cu(010)/g-Fe(010) before doping; (b)–(h) partial density of states on the in-
terface for Cu(010)/g-Fe(010) after replacing Cu by Cr, Al, Mo, W, Ni, Co, and Mn, respectively. 
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态–3 eV时 Cu-d轨道与 Fe-d轨道产生杂化 , 形

成 Cu—Fe共价键, 但键性较弱. 掺杂 Cr, Mo和

W时 , 在电子态–7—0 eV范围内合金原子的 p,

d轨道和 Cu, Fe原子的 p, d产生强烈的电子轨道

杂化, 并伴随极强的电子峰, 形成强共价键, 其中

Cr原子与 Cu, Fe原子形成的共价键键性最强 ,

Mo, W原子掺杂形成的共价键稍弱之. Mn原子掺

杂后, 在电子态–4.2 eV时Mn-s轨道与 Fe-s, Cu-s

轨道重叠, 在–3, –1.3和 0 eV电子态时Mn-d轨道

与 Fe-d, Cu-d轨道重叠产生明显杂化, 形成较强

的共价键. Ni, Co原子掺杂后, 在电子态–4.2 eV

时 Ni-s,  Co-s轨道与 Fe-s,  Cu-s轨道重叠 , 形成

X—Cu, X—Fe共价键, 但重叠峰数量相较于掺杂

Cr, Mo, W, Mn时要少得多, 峰强度也较弱, 因此

形成的共价键更弱 .  Al原子掺杂后 , 在电子态

–3 eV时 Al-s轨道与 Fe-d, Cu-d轨道均产生杂化,

形成 Al—Fe共价键和微弱的 Al—Cu离子键.

图 5显示了 Cu(010)/g-Fe(010)界面处一个

Fe原子分别被不同合金原子替换的分波态密度图.

对比图 4可以看出, Cr, Mo, W替换 Fe原子和替

换 Cu原子的分波态密度图十分相似, 均在电子态

–7—0 eV范围内产生合金原子 p, d轨道和 Cu,

Fe原子 p, d轨道的杂化, 但替换 Fe原子时重叠

峰明显减少, 峰强度也较低, 表明此时形成的共价

键要弱于 Cu原子被替换时形成的共价键. Al, Ni,

Co原子替换 Fe原子后, 分态密度图中合金原子

和 Fe原子产生的轨道杂化很少, 表明两原子间相

互作用较弱. Mn原子掺杂时, Mn-s轨道与 Cu-s,

Fe-d轨道在电子态–5.5 和–4 eV处产生杂化, Mn-d

轨道与 Fe-d轨道在电子态–3, –1.2和–0.5 eV处也

产生杂化, 形成的较强的共价键.

综上, 合金原子替换 Cu原子后产生了较多的

轨道杂化, 其中 Cr原子与相邻原子产生键性最强,

Mo, W, Mn形成的共价键较强, Co, Ni形成的化

学键要稍弱, 掺杂 Al原子时键性较弱, 但相较于

未掺杂体系, 掺杂后体系化学键的键性均显著加强;

而替换 Fe原子后产生的杂化要少的多, 只有 Cr,

Mn掺杂体系的键性明显增强, 表明 Cu掺杂后的

界面稳定性要远强于 Fe掺杂界面, 这也验证了前

面黏附功和界面能的计算结果. 
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图 5    (a)掺杂前界面的分波态密度; (b)—(h) Cr, Al, Mo, W, Ni, Co和Mn替换 Fe原子后界面的分波态密度

Fig. 5. (a) Partial density of states on the interface for Cu(010)/g-Fe(010) before doping; (b)–(h) partial density of states on the in-
terface for Cu(010)/g-Fe(010) after replacing Fe by by Cr, Al, Mo, W, Ni, Co, and Mn, respectively. 
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4.2.2    布居分析及键长

态密度定性地描述原子间的键合情况 , 而

Mulliken布居数通过计算原子间的电荷转移可以

半定量地描述原子间的键合情况 [32]. 一般来说, 布

居数越大, 键合力越大, 表明原子间的交互作用越

强. 键长同样是衡量原子间稳定性的重要参数, 原

子间成键越短, 稳定性越高.

共价键是由共用电子对组成的, 所以共用的电

子对越多, 形成的共价键越强. 替换 Cu原子前后

的电荷布居数结果列于表 2, 可以看出, 界面处原

子间电荷转移发生显著变化, Cr, Mo, Ni, Co, Mn

失去电子转化为共用电子对的总电子数均高于未

掺杂时的界面, 提高了原子间的相互作用力, 使掺

杂体系的键性增强. Al, W提供的共用电子对要少

于掺杂前, 但从表 3可以看出, 掺杂后的键长明显

缩短 , 如掺杂前 Fe—Cu键长为 2.42 Å, 掺杂后

Al—Cu键长为 2.39 Å, W—Cu键长为 2.28 Å, 其

中W—Cu键长远低于 Fe—Cu键, 因此图 3计算

结果显示, 掺杂W元素后黏附功增大. Cr虽然转

移的电荷为 0.24, 但形成的键长为 2.06 Å, 远短于

其他合金原子的键长, 因此 Cr掺杂的界面是最稳

定的.
 
 

表 2    合金元素 X替换 Cu前后界面布居分析
Table 2.    Mulliken  population  analysis  on  the  interface

for Cu(010)/g-Fe(010) before and after replacement of Cu
by alloying element X.

Atom
Total

electron/e
Transfer
charge/e

Atom
Total

electron/e
Transfer
charge/e

Cu 11.14 –0.14 Fe 7.90 0.10

Cr 13.76 0.24 Fe 7.97 0.03

Al 2.89 0.11 Fe 8.04 –0.04

Mo 13.73 0.27 Fe 8.03 –0.03

W 8.01 –0.01 Fe 13.92 0.08

Ni 9.83 0.17 Fe 7.98 0.02

Co 8.74 0.26 Fe 7.96 0.04

Mn 6.55 0.45 Fe 8.00 0
 
 

表 4是替换 Fe原子时的电荷布居数, 转移的

电荷较少, Cr, Mn失去电荷分别为 0.14和 0.33,

高于未掺杂体系 . 其中 Mn原子失去的电荷为

0.33, 产生强大的吸引 Cu离子的正电场, 形成较

强的共价键. 从图 4(g)态密度图也同样得到, Mn

原子与相邻原子间有较多的电子轨道杂化, 这于前

面计算的结果也是相符合的. 而其他原子掺杂后没

有明显提高键性, 甚至使键长增加. 键长与形成共

价键的原子半径有关, 原子半径越大, 键长越长,

键能越小. Cu原子半径为 145 pm, Fe原子半径

为 126 pm, 替换 Fe相较于替换 Cu, 半径较小的

原子被替换时的形成的键能要低于替换半径原子

较大的. 

4.2.3    差分电荷密度

差分电荷密度可以清晰地得到成键电子耦合

过程中的电荷移动及成键极化方向等性质. 由前

面的计算结果可知, 当合金元素替换 Cu(010)/g-

Fe(010)界面的 Cu原子时, 界面的稳定性远高于

替换 Fe原子时的界面, 因此对 Cu掺杂后界面的

差分电荷密度进行了计算, 如图 6所示. 图中红色

表示电子缺失, 蓝色表示电子富集. 图 6(a)为掺杂

前的界面, 可以看出相邻的 Cu原子都失去电荷,

表现为带正电的电子核, 形成电荷贫化区, 使得

Cu原子间形成金属键. 界面处 Cu, Fe原子均表现

 

表 3    合金元素 X替换 Cu和 Fe前后界面原子键长
Table 3.    Bond length on the interface for Cu(010)/
g-Fe(010)  before  and after  replacement of  Cu or  Fe
by alloying element X.

键 键长/Å 键 键长/Å

Cu—Fe 2.42 Cu—Fe 2.42

Cr—Fe 2.06 Cr—Cu 2.48

Al—Fe 2.39 Al—Cu 2.53

Mo—Fe 2.23 Mo—Cu 2.57

W—Fe 2.28 W—Cu 2.57

Ni—Fe 2.31 Ni—Cu 2.48

Co—Fe 2.20 Co—Cu 2.41

Mn—Fe 2.13 Mn—Cu 2.47

 

表 4    合金元素 X替换 Fe前后界面布居分析
Table 4.    Mulliken population analysis on the inter-

face for Cu(010)/g-Fe(010) before and after replace-
ment of Fe by alloying element X atom.

Atom
Total

electron/e
Transfer
charge/e

Atom
Total

electron/e
Transfer
charge/e

Fe 7.90 0.10 Cu 11.14 –0.14

Cr 13.86 0.14 Cu 11.10 –0.10

Al 3.03 –0.03 Cu 11.11 –0.11

Mo 13.90 0.10 Cu 11.20 –0.20

W 14.09 –0.09 Cu 11.19 –0.19

Ni 11.04 –0.04 Cu 11.10 –0.10

Co 8.94 0.06 Cu 11.12 –0.12

Mn 6.67 0.33 Cu 11.18 –0.18
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为失去电荷, 但 Fe周围存在大量电荷, 并且沿着

Cu—Fe方向富集, 表明形成 Cu—Fe共价键. 当

界面处 Cu原子被替换后, 从图 6(b)—(g)可以看

出, 合金原子和 Fe原子之间的电荷密度增加, 表

明原子间相互作用加强. 其中 Cr, Mo, W, Mn与

Fe形成极强的 X—Fe共价键, 均显著提高界面稳

定性. 而合金原子与 Cu原子之间也存在电荷累积,

沿着 Cu-X方向, 形成强共价键. Al和 Ni原子与

Fe, Cu原子均存在少量电荷转移, 形成弱离子键,

因此掺杂Al, Ni的界面为离子键和共价键共存, 但以

共价键为主. 以Cr, Mo, W, Mn元素替换Cu(010)/

g-Fe(010)界面处的 Cu原子进行材料成分设计 ,

能够获得更稳定的界面. 

5   结　论

本文利用第一性原理方法计算了不同合金元

素分别掺杂 Cu(010)/g-Fe(010)界面 Cu和 Fe原

子的结合强度、界面能及电子结构, 探究了不同合

金元素对 Cu(010)/g-Fe(010)界面性质的影响, 得

出结论如下.

1) Cr, Al, Mo, W, Ni, Co, Mn替换 Cu(010)/

g-Fe(010)界面 Cu原子时, 界面的黏附功升高而

界面能下降, 显著提高界面稳定性, 提高逆变奥氏

体异质形核能力, 使逆变奥氏体更容易在 Cu沉淀

上形核, 而 Cr, W, Ni原子替换 Fe原子时, 界面能

上升, 提升奥氏体异质形核的难度, 不利于逆变奥

氏体的产生.

2) 替换 Cu原子后, Cr, Al, Mo, W, Ni, Co,

Mn原子与界面处 Fe, Cu原子电子轨道存在杂化,

而替换 Fe原子时, 很少轨道杂化, 原子间相互作

用较弱.

3) 掺杂前 ,  Cu(010)/g-Fe(010)界面处存在

Cu—Fe共价键. Cu原子被 Cr, Mo, W, Mn合金

原子替换时 , 界面处形成强 X—Fe共价键 , 且

X—Fe键共价性要远高于 Cu—Fe共价键 .  Al,

Ni掺杂时形成 X—Fe共价键的同时, 还有较弱的

离子键形成.
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First-principles study on effect of alloying elements on
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Abstract

The mechanical  properties  of  ultra-high strength martensite  steel  strongly depend on the shape,  size  and

content  of  the  reversed  austenite.  In  general,  the  plasticity  and  toughness  of  the  materials  can  be  improved

effectively by increasing the content of the reversed austenite. After aging treatment of Cu-bearing as-quenched

steel with martensitic microstructure, Cu particles precipitate at the boundary of martensitic structure and act

as heterogeneous nucleation sites to promote the nucleation of reversed austenite. In order to explore the effects

of different alloying elements on heterogeneous nucleation of reversed austenite on Cu particles, the effects of X

(X  =  Cr,  Al,  Mo,  W,  Ni,  Co,  Mn)  on  the  interfacial  properties  of  Cu/g-Fe  are  studied  via  first-principles
method.  The  adhesion  work,  interfacial  energy  and  electronic  structure  of  the  interfaces  before  and  after  the

replacement of Cu and Fe atoms at Cu/g-Fe boundaries are calculated. The results show that when the alloying
elements  replace  Cu  atoms  at  the  Cu/g-Fe  interface,  strong  X—Fe  covalent  bond  forms  at  the  Cu/g-Fe
interface, the adhesion work increases and the interfacial energy decreases, and thus improve the heterogeneous

nucleation  capability  of  reverted  g-Fe  on  Cu  particles.  When  Fe  atoms  at  the  interface  are  replaced,  the
stability of the interface changes little, and the bonding between the doped atoms and the neighboring atoms is

weak.

Keywords: first-principles, reversed austenite, heterogeneous nucleation, adhesion work
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