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用分子动力学方法研究了镍基单晶高温合金!+!,（%%!）相界面上三种各具特征的原子堆垛结构 - 能量学计算

发现，存在最优构型，动力学模拟显示不同构型的界面弛豫后，在相界面上都“成对”出现刃型错配位错 - 相关计算

表明体系能量、界面形成能及弛豫能都依赖于界面原子堆垛特征，而几何特征则具共性，即不同原子构型的界面具

有同一的应力释放模式 -
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! B 引 言

镍基单晶高温合金由于具有优异的高温力学性

能、良好的抗氧化性以及耐腐蚀能力，因而是航天、

航空工业领域中一类重要的高温结构材料，作为关

键部件用于航空发动机涡轮叶片 - 镍基单晶高温合

金由基体!相（C6 基固溶体）和!,析出相（C6$ D7 金

属间化合物）两相组成 - 本文取面心立方 C6 为模型

!相，晶格常数为 %B$*#:4，如图 !（5）所示（图中 !，"
标志原子层的类型）- !,相具有 E!# 型晶体结构，如

图 !（F）所示，D7 原子占据 C6$D7 单胞的角顶位置，C6
原子占据 C6$D7 单胞的面心位置（图中 #，$ 标志原

子层的化学及几何特征）- !,相 C6$ D7 晶格常数为

%B$*(&:4- 相关研究发现［!—*］，镍基单晶高温合金中

存在复杂的界面错配位错，实验工作［!—$］指出，界面

位错与高温合金的蠕变行为相关，第三代、第四代以

及第五代镍基单晶高温合金蠕变强度都密切联系于

界面位错网格［(，)］- 可以推断!+!,两相相界面的微

观结构对航空发动机叶片材料的耐温能力和力学性

能有很大影响，显然界面原子结构研究对高温结构

材料具有重要的理论意义和技术价值 -
目前关于界面的研究，多集中于金属3半导体界

面、陶瓷基层状复合材料界面以及金刚石+硅异质界

面［&，1］，而对于镍基单晶高温合金!+!,相界面的研究

却比较少，且由于实用高温合金材料化学组分和结

构复杂性，直接实验观测尚难以给出!+!,相界面原

子几何排布以及化学环境的细节 - 基于上述背景，

本文用分子动力学方法［!%］，在原子尺度上研究了!+
!,相界面上三种各具特征的堆垛结构，同时进行了

能量学分析计算 -

# B 模型与方法

实验表明，!与!,两相转变发生在沿［%%!］方向

约一个原子层的尺度上［!!］- 我们选取的模型示于图

# - 根据两相原子层结构特征，两相界面上原子层衔

接模式有三种，堆垛次序分别为：⋯ 5F5FG;G⋯，⋯

5F5;G;G⋯，⋯5F5G;G;⋯（见图 #），记以 D，H，I- 基于

上述模型，我们对镍基单晶高温合金的!+!,相界面

结构 进 行 了 模 拟 - 模 型 尺 寸 取 为：在 %，&，’（即

［!%%］，［%!%］，［%%!］）三个方向上!相分别为 )’，)’
及 ( 个原胞，在三个方向上!,相则分别为 )$，)$ 及 &
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图 ! "#（$）和 "#%&’（(）晶体结构

个原胞 ) 三个模型中包含的总原子数目以及 "# 和

&’ 原 子 的 原 子 数 目 均 相 同 ) 其 中 总 原 子 数 为

%*!+,-，!相含有 !%!.-. 个原子，!/相含有 !0*,-1 个

原子，!/相中 "# 与 &’ 原子数目比例为 % 2 ! ) 在分子

动力学模拟中，沿 !，" 方向采用周期性边界条件，

在 # 方向采用自由边界条件 )

图 - !3!/相界面上的三种界面构型

分子动力学（45’678’$9 :;<$4#7=）方法［!*］被广泛

应用于材料科学中微观尺度的计算机模拟 ) 随着计

算技术的发展，分子动力学方法和技术也随之发展，

并在材料的动态模拟中得到广泛应用 ) 本文分子动

力学模拟过程采用 >6$9 预测?修正算法［!-］，并通过

重新标定原子瞬时速度来保持系统温度恒定 ) 模拟

中采用 @5A69 和 BC6< 发展的 "#%&’ 原子间相互作用

势［!%，!.］，分子动力学弛豫的时间步长为 D E !*F !, = )
本文取 "#%&’ 晶格常数为长度单位，能量单位为电

子伏特 )

% G 结果与讨论

图 % 势能随时间的变化

!"#" 体系势能和界面形成能计算

图 % 示出弛豫过程中体系势能随弛豫时间的变

化趋势 ) 由图 % 可见，对于 &，H，B 三种构型，随着弛

豫时间的增加，势能变化曲线都逐渐呈线性变化 )
弛豫步数达 !**** 步左右时，势能变化趋于稳定 )
考虑到本文为准动态模拟（*I），因此可以基于原子

间相互作用势给出的能量作为构型稳定性的判据 )
定义界面形成能 $ J594$A#5<为

$ J594$A#5< K $=’$(，!3!/ F［$=’$(，! L $=’$(，!/］， （!）

式中 $=’$(，!3!/ 为!3!/相的体系能量，$=’$(，!和 $=’$(，!/ 分

别为孤立!相及!/相的能量 ) 三种构型的 $=’$(，!3!/
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和 ! !"#$%&’"(的计算结果列于表 ) * 结果显示 + 构型的

能量最低，其次是 , 构型，- 构型的能量最高 * 可以

认为：从基体析出!.相所形成的界面以 + 构型在能

量上最为有利 *

表 ) 三种构型的体系能量和界面形成能（" 为体系总原子数，

"!和 "!.分别为!相和!.相的原子数，# 为相界面的面积，能

量单位为 /0）

构型 !12%3，!4!. 5" !12%3，!5"! !12%3，!. 5"!. （! !"#$%&’"( 5#）5（/05($6）

- 7 898:;886 7 89<8):<= 7 898>=<>) 7 );9)8?=

+ 7 898=?<:8 7 89<8):<= 7 898>=<>) 7 );9@@)=

, 7 898:;;:@ 7 89<8):<= 7 898>=<>) 7 );9<6=6

!"#" 界面原子结构分析和弛豫能计算

基于弛豫状态界面原子格位能计算，在!5!.三
种构型的相界面上挑选出能量高于 7 898 /0 的原

子，相应的三维及平面图形示于图 8 * 易见大部分能

量较高的原子分布在边界以及沿［))?］和［) )?］方

向的区域 * 沿［))?］和［) )?］方向!5!.（??)）相界面

上三种构型的原子结构示于图 : * 模拟计算发现：不

同特征的界面构型体系，弛豫后在!5!.（??)）相界面

上都形成了“成对”出现的 +A#B/#1 矢量为 $ 56［))?］

和 $ 56［) ) ?］的 刃 型 错 配 位 错，位 错 的 间 隔 为

);98($*

图 8 相界面处能量较高原子的三维及平面图形 （%）和（%’）对应于构型 -；（3）和（3’）对应于构型 +；（C）和（C’）对应于构型 ,

为了反映弛豫前后的能量变化，定义弛豫能

! #/2/%1/为

! #/2/%1/ D ! #/2%E 7 !A(#/2%E * （6）

其中 ! #/2%E，!A(#/2%E 分别为弛豫后与弛豫前的体系能

量，弛豫能 ! #/2/%1/的计算结果列于表 6 * 由表 6 看出，

三种构型中 + 构型弛豫能量最大，, 构型次之，- 构

型弛豫能量最小 * 基于弛豫前后能量变化，可以认

为“成对”出现错配位错是!5!.（??)）相界面释放晶

格错配应力的一种有效方式 * 表 6 中相关能量计算

显示：界面堆垛取 + 构型有较高的出现率 * 界面原

子结构的优选可为第一原理电子结构计算提供几何

构型和原子学基础 *

表 6 三种构型的弛豫能（" 为体系总原子数）

构型 （!#/2/%1/ 5"）5/0

- ?9?886:=

+ ?9?:));8

, ?9?88=>6

8 9 结 论

本文设计了镍基单晶高温合金!5!.（??)）相界
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图 ! 三种构型的相界面沿［""#］和［" "#］方向的原子排列 虚线表示相界面 $ 垂直纸面方向堆垛次序为 %&’&%，图中给出 %& 两层

原子 $ % 层原子用实心表示，其中球形为 %( 原子，五边形为 )* 原子；& 层 )* 原子则用空心圆表示（注：将 % 层 )* 原子换为 %( 原子，

%( 原子换为 )* 原子便是 ’ 层 ）

面上三种不同原子构型（各具不同的原子层堆垛特

征），进行了分子动力学模拟 $ 计算发现界面上不同

原子构型的能量学参量（体系能量、界面形成能、弛

豫能）都依赖于界面原子堆垛特征，而几何结构则具

共性，相应的界面错配位错特征为“成对”出现大小

为 ! +,［""#］和 ! +,［" "#］的刃型位错 $

衷心感谢陈宏老师在镍基单晶高温合金相界面上错配

位错实验方面有益的讨论和帮助 $
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