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镍基合金广义层错能的第一性原理研究 
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摘 要：采用投影缀加波赝势和广义梯度近似方法计算纯镍以及含主要合金元素 Cr、Co、Nb、Mo、W、Ru、Re 
的镍基固溶体合金的广义层错能。计算结果表明：合金元素与镍的原子半径差值 ΔR 及价电子数差值 ΔV 同时影 

响镍基固溶体合金的层错能和不稳定层错能，且合金元素对合金层错能的影响更为显著；镍基合金中位错交滑移 

和攀移能力主要与合金不稳定层错能和层错能的差值有关，其中 Re、W 和 Mo 是镍基合金最有效的固溶强化合 

金元素。 
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First­principles study of 
generalized stacking fault energy in Ni­based alloys 
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Abstract: The generalized stacking fault energies of Ni and Ni­based alloys with alloying elements of Cr, Co, Nb, Mo, W, 
Ru  and Re were  calculated  using  first­principles based  on  the  projector  augmented wave method  and  the  generalized 

gradient  approximation.  The  calculated  results  show  that  the  stacking  fault  and  unstable  stacking  fault  energies  are 
affected by  the  atomic radii and valence differences (ΔR  and ΔV) between alloying elements and Ni,  and the  alloying 
elements affect  the stacking  fault  energies of Ni­based alloys more obviously. The capabilities of dislocation cross­slip 
and climb depend on the difference between the unstable stacking fault energy and the stacking fault energy of Ni­based 

alloys. Among the alloying elements, Re, W and Mo are the most effective for solid­solution strengthening in Ni­based 
alloys. 
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镍基高温合金在高温下具有高强度、高韧性、高 

导热性和良好的抗高温氧化特性，是一种十分重要的 

高温结构材料， 并已被广泛地应于涡轮发动机涡轮盘、 

燃烧室和涡轮叶片等航空航天领域以及能源与化学工 

业领域 [1−5] 。 镍基高温合金的强化主要是沉淀硬化和 

固溶强化机制。一般认为，合金的固溶强化效应与合 

金中溶质和溶剂原子之间的原子半径、弹性模量、电 

负性差异以及合金的晶体缺陷等因素密切相关；合金 

中溶质和溶剂原子之间的原子半径、弹性模量、电负 

性差异越大，合金的固溶强化效应越强 [6] 。近年来， 

随着计算方法和技术的不断发展，第一性原理计算已 

成为研究材料各种基本性质的一种重要手段。例如 
YU 和 WANG [7] 采用第一性原理的计算方法，研究了 

合金元素 Re、W、Mo、Ru、Co 以及 Cr 对镍基固溶 

体合金层错能和位错攀移速度的影响规律。 事实上， 材 

料的形变机制由其广义层错能决定，因此，要全面理 

解合金元素对镍基合金的强化效应，应该进一步研究 

合金元素对镍基固溶体合金广义层错能的影响规律。 
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SIEGEL [8] 研究了合金元素 Nb、W、Mn、Fe 以及 Cu 
对镍基固溶体合金广义层错能以及孪晶形成能力的作 

用规律。本文作者采用基于密度泛函理论的投影缀加 

波赝势方法和广义梯度近似法，研究镍基高温合金中 

主要合金化元素 Cr、Co、Nb、Mo、W、Ru 和 Re对 

镍基固溶体合金广义层错能的影响规律，并结合合金 

元素与镍的原子半径和电负性差异对镍基合金的强化 

效应进行讨论。 

1  计算方法 

计算采用基于密度泛函理论的  VASP  (Vienna  ab 
initio simulation package)计算软件包 [9] ；采用投影缀加 

波 赝 势 方 法 和 广 义 梯 度 近 似 形 式 的  Perdew­ 
Burke­Ernzerhof  (PBE)势函数来描述交换关联作 

用 [10−11] ，同时考虑电子自旋作用。计算中，平面波截 

断动能为 390 eV，电子步自洽循环计算的能量收敛判 

据为  10 −4  eV。布里渊区的积分采用  Monkhorst­Pack 
特殊  k  点网格方法 [12] ，并针对所选超胞选取一个 
8×8×2的 k网格。 面心立方结构镍的滑移面为{111}， 

滑移方向为〈112〉，因此，根据周期性边界条件 

建立一个以  ] 0 1 1 [  、  ] 2 11 [  和[111] 3个方向为坐标轴包 

含 12层(111)、共有 48个原子的超胞为计算模型，并 

沿[111]方向增加一个厚度大约为 12  Å 的真空层。在 

进行结构弛豫优化时，以超胞内所有原子在 3个方向 

上的Hellmann­Feymanlt力均小于 0.05 eV/Å作为收敛 

的判据。在计算广义层错能时，将超胞看成上、下两 

部分，7~12层为上半部分，1~6层为下半部分；然后， 

将上半部分相对下半部分沿  ] 2 11 [  方向滑移一定距 

离 f，其模型结构如图 1所示。计算滑移前、后超胞的 

总能量 E0 和 Ef 以及滑移面的面积 S， 并采用式(1)计算 

广义层错能 γGSF [13] ： 

γGSF =  (Ef − E0)/S  (1) 

本研究计算的镍基固溶体合金含有 Cr、Co、Nb、 
Mo、 W、 Ru以及 Re等镍基高温合金主要合金化元素， 

超胞中只置换滑移层面(111)上的一个镍原子，此时， 

镍基固溶体中合金元素的浓度为 2.083%(摩尔分数)。 

2  计算结果与讨论 

首先，计算纯镍的基态性质，使用  B i r ch ­ 
Murnaghan 状态方程拟合出镍的晶格常数、体弹性模 

图  1  镍基合金沿[111]方向投影的堆垛方式以及包含层错 

的 48个原子的超晶胞模型 

Fig.1  Stacking  sequence  projected  along  [111]  direction  of 

Ni­based  alloys  (a)  and  supercell  model  containing  48 

atoms (b) 

量、压力系数以及磁动量 [14] ，结果如表 1所列。从表 
1 可以看出，本研究的计算值与实验值以及采用其他 

方法计算的理论值相符合 [15−16] 。图 2所示为计算所得 

纯镍的广义层错能曲线，图中 bp 为肖克莱偏位错的柏 

氏矢量 1/6  ] 2 11 [  ，其大小为 a0/  6 。从图 2可以看出， 

在广义层错能曲线有两个重要的转折点，它们分别是 

本征层错能或层错能  γsf 以及不稳定层错  γus。不稳定 

层错能表示晶体在外力作用下 1/6  ] 2 11 [  肖克莱不全位 

错开动所需克服的势垒。LIU 和  XU [17] 的研究表明： 

裂纹尖端附近滑移面上肖克莱领先不全位错发生运动 

所需的临界应力强度因子与  us γ 成正比关系； 当领先 

不全位错开动后，滑移面上产生一个层错。此时，后 

续不全位错的运动同样存在一个临界应力强度因子， 

该临界应力强度因子与  sf us γ γ − 成正比关系。 若不全 

表 1  纯镍的晶格常数(a0)、体模量(B0)、压力系数(B0′)和磁 

动量(Mm) 

Table  1  Lattice  constant  (a0),  bulk  modulus  (B0),  pressure 

coefficient (B0′) and magnetic moment (Mm) of pure Ni 

Resource  a0/Å  B0/GPa  B0′  Mm /μB 
This work  3.523 9  188.0  4.96  0.60 

Theoretical [15]  3.524 3  180.0  0.60 

Experimental [16]  3.530 0  188.0
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图 2  纯镍的广义层错能曲线 

Fig.2  Generalized stacking fault energy curve of pure Ni 

位错通过束集而发生交滑移或攀移，后续不全位错也 

需克服  γus−γsf 的势垒后，才能形成全位错并进行交滑 

移或攀移。因此，广义层错能曲线中层错能 γsf 和不稳 

定层错能 γus 是影响晶体塑性变形的关键因素。从图 2 
还可以看出，镍的不稳定层错能并不是出现在  0.50bp 
位置而，是处在大约 0.54bp 的位置。本文作者计算得 

到的镍层错能为 135.98  mJ/m 2 ，与文献中理论计算值 
130.35 mJ/m 2 以及实验值 128 mJ/m 2 相吻合 [8, 18] 。 

表 2 所列为纯镍和 7 种不同镍基固溶体的层错能 

和不稳定层错以及两者的差值。从表 2可以看出，合 

金元素的加入使镍基固溶体的层错能以及不稳定层错 

能发生了变化，其中，Cr、Co、Ru以及 Re合金元素 

使镍基固溶体的不稳定层错能略有升高，而  Nb、Mo 
以及  W 合金元素使镍基固溶体的不稳定层错能略有 

降低。 合金元素的加入都使镍基固溶体的层错能降低， 

除 Cr 和 Co外，以上合金元素均使镍基固溶体合金的 

层错能显著降低。同时，合金元素的加入使得镍基固 

溶体的不稳定层错能与层错能之间的差值  γus−γsf 明显 

增加，以 Re元素的作用最显著，其次为 W和 Mo元 

素，而 Cr元素的作用最弱。图 3和 4所示分别为镍基 

固溶体合金的广义层错能和不稳定层错能与所加入合 

金元素与镍的原子半径差值  ΔR 和价电子数差值  ΔV 
之间的关系。从图 3 可以看出，随着所加入合金元素 

与镍的原子半径差值的增大，镍基固溶体合金层错能 

与不稳定层错能总体呈下降趋势，其中镍与钴之间的 

原子半径差值最小，而镍与铌之间的原子半径差值最 

大。在合金元素含量一定的情况下，镍钴固溶体合金 

的层错能和不稳定层错能最高，而镍铌固溶体合金的 

层错能和不稳定层错能最低。从图 4可以看到，除 Cr 
元素外，随着所加入合金元素与镍的价电子数差值的 

表 2  纯镍和镍基固溶体合金的层错能、不稳定层错能以及 

两者的差值 
Table  2  Stacking  fault  energies,  unstable  energies  and  their 
differences of pure Ni and Ni­based alloys 
Material  γus/(mJ∙m −2 )  γsf  /(mJ∙m −2 )  γus−γsf /(mJ∙m −2 ) 

Ni  281.94  135.98  145.96 

Ni­Cr  287.12  112.90  174.22 

Ni­Co  295.36  119.14  176.22 

Ni­Nb  235.52  43.77  191.75 

Ni­Mo  260.84  45.33  215.51 

Ni­Ru  284.86  97.10  187.76 

Ni­W  273.33  45.60  227.73 

Ni­Re  289.60  55.31  234.29 

图  3  镍基固溶体合金广义层错能与其合金元素与镍原子 

半径差值∆R的关系 
Fig.3  Relationship  between  generalized  stacking  fault 
energies and atomic radii difference between alloying elements 
and Ni 

图  4  镍基固溶体合金广义层错能与其合金元素与镍价电 

子差值∆V的关系 
Fig.4  Relationship  between  generalized  stacking  fault 
energies  and  valence  difference  between  alloying  elements 
and Ni
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扩大，镍基固溶体层错能与不稳定层错能总体也呈降 

低趋势，其中，镍与钴原子之间的价电子数差值最小， 

而镍与铌原子之间的价电子数差值最大。在合金元素 

浓度相同情况下，镍钴固溶体的层错能和不稳定层错 

能最高， 而镍铌固溶体的层错能和不稳定层错能最低。 

尽管 Cr、 Mo和W 3种元素与镍的价电子数差值相同， 

但此 3 种镍基固溶体的层错能和不稳定层错能却各不 

相同，这说明镍基固溶体的层错能和不稳定层错能是 

由所加入合金元素与镍的原子半径差值 ΔR 和价电子 

数差值 ΔV共同决定。 

镍基高温合金基体相镍基固溶体在应力作用下全 

位错总是分解为 2 个肖克莱不全位错中间夹带 1 个层 

错，而位错的交滑移或攀移均先通过肖克莱不全位错 

的束集而进行。因此，镍基固溶体合金的固溶强化效 

应与其广义层错能密切相关。如果这种机制占镍基固 

溶体合金位错运动的主导地位，镍基固溶体合金位错 

交滑移和攀移的能力将主要与其不稳定层错能与层错 

能之间的差值 γus−γsf  相关。从表 2可以看出，在包括 
Cr、Co、Nb、Mo、W、Ru 以及 Re 的镍基高温合金 

主要合金化元素中，Re、W和Mo是镍基高温合金基 

体相镍基固溶体固溶强化效果最为显著的合金元素。 

这一结论与 YU 和 WANG [7] 研究合金元素对镍基固溶 

体位错攀移速率影响规律所得出的结论是一致的。 

3  结论 

1)  镍基固溶体的层错能和不稳定层错能由所加 

入合金元素与镍原子半径的差值 ΔR 和价电子数差值 
ΔV共同决定， 并且合金元素对镍基固溶体层错能的影 

响更为显著。 
2)  镍基固溶体中位错交滑移和攀移能力主要取 

决于镍基固溶体不稳定层错能与层错能之间的差值， 

其中，Re、W和Mo是镍基固溶体最为有效的固溶强 

化元素。 
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