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摘要  在材料科学和工程领域，合金金属和纳米结构材料呈现出优异的力学和物理性能，

具有广阔的应用前景。众所周知，合金化通常用于改善材料性能，但对资源的依赖性相对

更大，不利于回收再利用。相反，通过调整材料内部的固有缺陷，即材料素化设计的纳米

结构材料，可同时实现材料性能提升，促进材料回收和再利用。Ni3Al 是 L12型结构的金属

间化合物，在航空航天工业中得到了广泛的应用。然而，较低的塑性变形敏感性和较高的

脆性开裂性严重限制了其工业应用。本研究中，通过素化设计，在 Ni3Al 中引入超晶格内禀

堆垛层错可显著地提高其强度和韧性。相较于孪晶，超晶格内禀堆垛层错的增强增韧效果

更为明显。含超晶格内禀堆垛层错和孪晶的纳米结构化 Ni3Al 的强度分别与面缺陷特征尺寸

的 1 次方和 1/2 次方成反比。此外，也可以通过面缺陷如复杂堆垛层错和孪晶来实现 Ni3Al
的硬化。面缺陷的尺寸效应和增强增韧增硬机理是由面缺陷对位错运动的阻碍作用和钉扎

效应以及面缺陷的再生所主导的，软/弱化效应主要归功于面缺陷的褪去和迁移。本研究可

为航空航天高性能纳米结构材料的设计提供了新的思路。 
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一、 引言 
  

长期以来，材料性能的提升往往依赖于合金化，但伴随的是材料成本不断攀升，材

料回收利用更加困难。而材料素化是有望解决这一问题的途径之一。素化通过跨尺度材

料组织结构的调控来减少合金元素的使用，同时实现材料性能提升，促进材料回收和再

利用[13]。晶体中的面缺陷是素化设计的基本单元，现有研究证实，纳米尺度孪晶能有

效的提升材料性能，但其变形常常和堆垛层错的行为混合在一起，对堆垛层错在缺陷调

控中所起的作用却不甚明确[4,5]。 
Ni3Al 是 L12 型结构的金属间化合物，因其具有优异的抗腐蚀、抗氧化、抗蠕变、

高强度和耐高温性能，在航空航天工业中得到了广泛的应用，是航空发动机叶片以及涡

轮叶片的主要材料。为了研究单晶(Single crystal, SC) Ni3Al 的结构和力学性能，国内外

学者们进行了大量的实验和理论研究。然而，其低塑性敏感性和较高的脆性开裂性严重

限制了其工业应用[68]。也有学者通过材料素化的概念来研究其性能，通过模拟计算结

果表明对于含有平行均匀分布孪晶界(Twinning boundary, TB)的 Ni3Al 纳米线，随着孪晶

界间距的减小，其强度、延性和断裂韧性会同时提高[9]。Ni3Al 的超晶格结构使其具有

其它特殊的面缺陷，如超晶格内禀堆垛层错(Superlattice intrinsic stacking fault, SISF)和复

杂堆垛层错(Complex stacking fault, CSF)等[10,11]。这使得 Ni3Al 的变形机制也要复杂于一

般的面心立方金属，当然这也同时使得存在更多的微结构来调控和改善其力学性能。研

究 Ni3Al 中孪晶，超晶格内禀堆垛层错和复杂堆垛层错的调控机理，将有助于更好地理

解纳米结构化 Ni3Al 的力学性能与微观变形机制。 
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二、 主要结论 
 

2.1  面缺陷增强增韧尺寸效应及分子机理 

 
纳米结构化 Ni3Al 纳米线的力学性能显著依赖于面缺陷及其间距，即面缺陷特征尺

寸，如图 1 所示。在 SISF-Ni3Al 和 TB-Ni3Al 纳米线中，SISF 和 TB 都实现了增强增韧

作用。当 SISF 的特征尺寸从 10.7 nm 减少到 0.9 nm 时，SISF-Ni3Al 纳米线的抗拉强度

从 16.76 GPa 增加到 18.84 GPa，增幅为 12.4%。在相同的特征尺寸范围内，TB-Ni3Al
纳米线的抗拉强度从 16.10 GPa 增加到 18.63 GPa，增幅为 15.70%。当面缺陷 SISF 和

TB 的特征尺寸分别小于 6.4 nm 和 2.1 nm 时，其 SISF-Ni3Al 纳米线和 TB-Ni3Al 纳米线

的抗拉强度都超过了 SC-Ni3Al 纳米线的抗拉强度。与其同时，SISF-Ni3Al 纳米线和

TB-Ni3Al 纳米线的抗拉强度与面缺陷特征尺寸满足 Hall-Petch 关系，并且分别与其特征

尺寸的 1 次方和 1/2 次方成反比。当面缺陷的特征尺寸分别小于 2.7 nm 和 2.1 nm 时，

SISF-Ni3Al 纳米线和 TB-Ni3Al 纳米线的均匀伸长率都要大于 SC-Ni3Al 纳米线的均匀伸

长率，即 SISF 和 TB 这两种面缺陷在实现增强的同时也实现了增韧效果。  

 

图1 纳米结构Ni3Al纳米线力学性能的尺寸效应 (a) 抗拉强度，(b) 均匀伸长率 

 

2.2  面缺陷增硬尺寸效应及分子机理 

 
    如图 2 所示，纳米结构 Ni3Al 的硬度和塑性区体积显著依赖于面缺陷的特征尺寸。

在特征尺寸的临界值，硬度接近最大值，而塑性区体积接近最小值。超过这个值，因塑

性区受到面缺陷的限制，其硬度遵循 Hall-Petch 关系。但在临界值以下，由于面缺陷不

能约束塑性区的扩展，呈现反 Hall-Petch 关系。硬度是材料抵抗塑性变形的一种量度，

塑性区体积越小，硬度就越高，这也就解释了塑性区体积和硬度之间的相反趋势。面缺

陷具有硬化和软化效应，前者指面缺陷对位错传播的阻碍、位错钉扎和 CSFs 的再生。

后者是 TBs 迁移和退孪晶以及 CSFs 的褪去。具体来说，对于 TB-Ni3Al，TB 特征尺寸

小于 5.2 nm 时，软化机制主导了塑性区的变形。TB 特征尺寸超过 5.2 nm，硬化机制是

塑性变形的主导因素。但 CSF 的软/硬化机理与 TB 不同，特征尺寸的临界值为 2.1 nm，



3 
 

低于这个值，软化机制（CSF 的褪去）主导塑性变形，超过 2.1 nm 后，变形主要受硬

化机制的影响，如 CSFs 阻碍位错的传播、位错钉扎和 CSFs 的再生。 

图2  纳米结构化Ni3Al的压入硬度/塑性区体积与面缺陷特征尺寸之间的关系 
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