
第 38 卷    第 3 期                                 稀有金属材料与工程                               Vol.38,  No.3 
2009 年      3 月                        RARE METAL MATERIALS AND ENGINEERING                   March  2009 

 
微观相场法研究高铝 Ni75AlxV25-x 中 Ni3Al 反位缺陷 
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(西北工业大学，陕西 西安 710072) 

 
摘  要：采用微观相场法研究高 Al 浓度 Ni75AlxV25-x 合金析出相 Ni3Al 的反位缺陷随 Al 浓度增高的变化规律。选取在

1150 K 温度下时效从 8 at%Al 至 20 at%Al 的共 14 个合金作为研究对象。研究结果显示：此类型合金主要反位缺陷类型

是 VAl 、NiAl；随 Al 浓度增高，反位缺陷 AlNi 增高；而 NiAl、VAl、VNi  3 种反位缺陷变化与 Al 浓度和 Ni3V 析出与否

相关，Al 浓度稍低时，有 Ni3V 相析出，Al 浓度增高反位缺陷 NiAl 降低，VNi 升高，VAl 没变化；Al 浓度稍高时，无 Ni3V

相析出，Al 浓度增高反位缺陷 NiAl 稍有降低，VNi、VAl 明显降低。 

关键词：反位缺陷；L12 结构 Ni3Al；微观相场 

中图法分类号：TG111.2        文献标识码：A        文章编号：1002-185X(2009)03-0416-05    

 

反位缺陷可简单定义为对于包含 A 和 B 两种亚晶

格位置 A3B 型金属间化合物，A 原子占据 B 亚晶格位

置，即形成 B 位置反位缺陷，表示为 AB，相应地，B
原子占据 A 亚晶格位置，即形成 A 位置反位缺陷，表

示为 BA。反位缺陷是有序金属间化合物中的一种结构

缺陷，是点缺陷的一种，清楚反位缺陷，能更好地阐

释金属间化合物的性质。 
S. M. Foiles [1]用EAM法研究Ni3Al点缺陷，计算

结果表明反位缺陷形成能较低，反位缺陷是Ni3Al缺陷

的主要类型。R. A. Johnson[2]用EAM法研究Cu3Au反位

缺陷发现，偏离化学计量比伴随反位缺陷产生。C. L. 
Fu [3] 用第一性原理计算Ni3Al反位缺陷，同样发现反

位缺陷在Ni3Al中占较大分量。B. Meyer[4]用ab initio计
算B2结构NiAl缺陷，发现偏离化学计量比伴随反位缺

陷。J. A. Brown[5]用蒙特卡洛法NiAl低晶面指数缺陷

发现 NiAl反位缺陷。Y. Mishin[6]综合第一性原理，试

验和 EAM 法研究 Ni3Al ，发现反位缺陷。 A. O. 
Mekhrabov[7]等人研究L12结构Ni3Al添加第三组元的

有序化特征，系统说明了不同元素择优占位倾向并指

出V优先占据Al格点，H. F. Sluiter Marcel[8]和A. V. 
Ruban[9]致力于理论计算第三组元在Ni3Al中的择优占

位。V作为第三组元添加到Ni-Al合金，形成DO22结构

的Ni3V，可作为Ni基高温合金的强化相。陈律[10]用第

一性原理研究RuAl点缺陷，富Al时易形成Al反位，富

Ru时易形成Ru反位。 
现行的研究反位缺陷大多是借助于计算机，其方

法多为基于量子力学密度泛函的第一性原理，从头算

起能方法、EAM 势等，而常用的相关软件多为 Material 
studio、VASP 等，其方式是通过计算金属间化合物键

合的形成能来表征各种缺陷的大小。微观相场法多被

用于模拟组织演化[11~13]，据作者所知，用微观相场法

研究反位缺陷尚未见报道，这种方法可明确的表征反

位缺陷随时间的动态变化过程。本研究借助于微观相

场法，通过输入原子间相互作用势计算各原子占位几

率，通过占位几率值研究高 Al 浓度 Ni75AlxV25-x 合金

反位缺陷随 Al 浓度增高时的变化规律。 

1  理论模型 

微观相场方程由 Khachaturyan 创建，实际是

Cahn-Hilliard 扩散方程的微观离散格点形式，由 L. Q. 
Chen[14]等人做了发展。它以原子占据晶格位置的几率

为场变量来描述原子组态和相形貌，在三元系中分别用 

),( trPA , ( ),BP r t , ( )trP ,C 表示 A、B 和 C 原子在 t 时刻

占据格点位置 r 的几率，由于 ， ( , ) ( , ) ( , ) 1A B CP r t P r t P r t+ + =

所以每个格点上只有两个方程是独立的。假设以 A 原

子和 B 原子的占位几率为两个独立变量，önsager 型扩

散微扩散方程为[15]： 
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r( )L r rα β ′− 是与单位时间内 α和 β原子在格点位置
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和 r′ 上的交换几率有关的常数， , ,  A B Cα β = 或 ，

( ) ( ) ( )at
V r r V r r V r rαβ αβ αβ′ ′− = − + − ′ 是 α 和 β 之间在位

置 r 和 r′ 的相互作用能，其包括短程化学作用

和长程应力相互作用( at
V r rα β ′− ) )( el

V r rαβ ′− , F 为

体系的总自由能，在平均场近似下表示为： 
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方程(1)为一确定性方程，为描述形核过程，需添

加一随机项来模拟热起伏，使方程(1)变为一随机方

程，为此需添加方程： 

B2fξ (k , t) p k T L (k ) t μ (r , t)= Δ            (3) 

以满足形核要求。此项满足涨落-耗散理论，μ是
在 t 时刻和特定格点 r 处符合正态分布的随机数，其

均值为 0，标准差为 1，Δt 为时间步长，kB 为玻尔兹

曼常数，T 为绝对温度，L(k)和原子跃迁有关的常数，

Pf 为保持数值稳定性的修正因子。 
耦合方程(1)，(2)，(3)，作傅里叶变换，在倒易空

间中求解，然后经一次逆傅里叶变换转换为正空间下

的原子占位几率值。 

2  结果与讨论 

选择 Al 浓度从 8at%增高至 20at%，1150 K 温度

下时效的 Ni75AlxV25-x 合金为研究对象。为保证所研究

问题的代表性，首先选择合金为 8at%Al，此后在此基

础上依次增加 1at%Al，一共计算了包括 8at%Al 至
20at%Al 的共 14 个不同浓度的合金。此 Al 浓度范围

的 Ni75AlxV25-x 合金在 1150 K 下时效，随 Al 浓度增高

沉淀相逐渐从 DO22+L12 两相区向 L12 单相区过渡，根

据由平均场理论计算的相图， 1150 K 时约在

CAl=14.5at%时不再有 DO22 相从基体中析出，本实验

计算结果与此相图完全符合。 
图 1 是不同浓度 Ni75AlxV25-x 合金在 1150 K 时效

时平衡时的组织图。图中白色格点区域代表 DO22 结构

的 Ni3V，灰色区域代表 L12 结构的 Ni3Al。从图中可

以看出随 Al 浓度升高，Ni3V 逐渐减少至无，而 Ni3Al
相却越来越多。本研究旨在通过增加 Al 浓度，减少

Ni3V 相、增加 Ni3Al 相这一过程来研究 Ni3V 的析出

与否对 Ni3Al 相反位缺陷及 V 择优占位的影响。 
图 2 是 Ni75AlxV25-x 合金在 1150 K 时效时 Ni3Al

和 Ni3V 体积分数随时间和浓度的演化曲线。图中带数

字的箭头代表相应浓度下各相的体积分数。图 2a 代表

Ni3Al 体积分数，图 2b 代表 Ni3V 体积分数，Ni3Al 体
积分数增大，Ni3V 体积分数减小，在约 CAl=14.5 at%
时，Ni3V 体积分数基本达最小值，即基本没有 Ni3V
从基体中析出，与图 1 的组织演化图相对应。研究随

Al 浓度增大时的 Ni3Al 反位缺陷演化特征，可根据是

否有 Ni3V 从基体中析出分两部分来讨论。 
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图 1  Ni75AlxV25-x 合金在 1150 K 时效时不同浓度合金平衡时的组织图 

Fig.1  The equilibrium morphologies of Ni75AlxV25-x alloys aging at 1150 K: (a) x=8, (b) x=10, (c) x=12, (d) x=14, (e) x=15, and  

(f) x=17 
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图 2  Ni75AlxV25-x 合金在 1150 K 时效时 Ni3Al 和 Ni3V 体积分

数随时间和浓度的演化曲线(图中带数字箭头代表相应

浓度下的各相的体积分数) 

Fig.2  The temporal evolution curves of volume fraction of Ni3Al 

and Ni3V for different Ni75AlxV25-x alloys aging at 1150 

K(marked arrows stand for the relevant volume fraction): 

(a) Ni3Al and (b) Ni3V 

 
图 3 是 Ni75Al13V12 合金中各原子在 L12 结构的 Ni

位和 Al 位占位几率随时间的演化曲线。本实验计算步

数均为 50 万步，图 3 截取前 1 万步时的原子占位几率

演化曲线。从图 3 可清楚的看出，Ni、Al、V 3 种原

子在 Ni 位和 Al 位占位几率随时间延长的变化规律：

图 3 中细线型代表在 Ni 位各原子占位几率值，Ni 在
该位占位几率在初始阶段即迅速升高至接近平衡，而

Al 和 V 在此处同一时间均降低至接近平衡，Ni 在此

处占位几率值很高，其反位缺陷 AlNi、VNi 的值相对较

低，且平衡时 VNi 的值稍高于 AlNi；图 3 中粗线型代

表 Ni3Al 相 Al 位各原子占位几率值，在此位置，Al
和 V 占位几率随时间延长而增高，Ni 在此位置占位几

率随时间延长而减小，平衡时尽管 Al 的占位几率值较

高，但同时也存在着大量的反位缺陷 VAl、NiAl，并且

VAl 的值远远高于 NiAl。通过上述分析和图 3 可看出，

此合金主要反位缺陷类型是 Al 位的 VAl，其次是 NiAl

也较高，而 Ni 位的反位缺陷 AlNi、VNi 的值相对较低。 
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图 3  Ni75Al13V12 合金在 1150 K 时效时，Ni3Al 中 Ni，Al，V 3 

种原子在 Ni3Al 相 α和 β位占位几率随时间的演化曲线 

Fig.3  The temporal evolution curves of Ni, Al, V atom at the α 

site and β site of Ni3Al phase for Ni75Al13V12 alloy aging at 

1150 K 

 
2.1  有 Ni3V 析出时 Ni3Al 反位缺陷随 Al 增高的规律 

图 4 是 Ni75AlxV25-x 合金在 1150 K 时效、Al 浓度

在 8at%至 14at%范围内变化时，正位原子和反位原子

占位几率随 Al 浓度增高的变化曲线，因为各种原子在

不同的晶格位置占位几率值差别很大，很难用相同刻

度的纵坐标表示清楚反位原子随 Al 浓度增高的变化

规律，为便于观察和分析各种反位缺陷的演化特征，

本研究选择纵坐标的原则重在反映各种原子随 Al 增

高的变化规律。 
图 4a 是正位置的 Ni 和 Al 占位几率变化曲线。

NiNi 降低，AlAl 升高；图 4b 是 Ni3Al 相 Al 位置反位原

子 Ni 和 V 占位几率随 Al 增高的变化曲线。NiAl 降低，

VAl 基本不变。图 4c 是 Ni3Al 相 Ni 位反位原子 Al 和
V 占位几率。表示为 AlNi、VNi。观察图 4c 可知，二

者占位几率均随 Al 浓度增大而增大。 
本研究选择合金的一个原则是：Ni:(Al+V)恒为

3:1，即 Ni 浓度恒定不变，Al 浓度增高，对应的 V 浓

度减小。上述分析发现，无论 Al 作为正位置原子还是

反位置原子，其占位几率的值均随 Al 浓度增高而增

高；对应的 V 原子在 Ni3Al 相 Ni 位占位几率值却随着

V 浓度的减小而增高；尽管初始 Ni 浓度始终保持一定

比例不变，从上述分析可看出，Ni 原子无论作为正位

置原子还是作为反位置原子，其占位几率值均随 Al
浓度增高而降低。 
2.2  无 Ni3V 析出时 Ni3Al 反位缺陷随 Al 增高的规律 

图 5 是没有 Ni3V 从基体中析出时 Ni3Al 反位缺陷

随 Al 原子浓度升高的变化规律。图 5a 是 Ni3Al 正位
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原子 NiNi、AlAl 随 Al 增高的变化规律。从图中可以看

出，随 Al 浓度增高，Ni 原子占位几率稍有升高，对

应的 Al 原子占位几率升高幅度很大。图 5b 表示的是

Ni3Al 相 Al 位置反位缺陷的变化曲线。随 Al 原子浓

度增高，此位置 V 原子占位几率大幅度下降，而此位

置的 Ni 原子占位几率则稍有下降。图 5c 是 Ni3Al 相
Ni 位置反位缺陷随 Al 浓度增高的变化曲线。在此位

置，反位缺陷 VNi 下降，AlNi 升高。 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
图 4  有 Ni3V 析出时 Ni3Al 反位缺陷随 Al 浓度增高的变化 

规律 

Fig.4  Change law of antisite defect in Ni3Al phase with elevated 

Al concentration when there is Ni3V phase: (a) the right 

position atom, (b) the antisite defect at Al position, and (c) 

the antisite defect at Ni position 

 
从平均场计算的相图和图 1 的平衡组织演化图及

图 2 的各相体积分数来看，本节所研究的温度范围在 
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图 5  无 Ni3V 析出时 Ni3Al 反位缺陷随 Al 浓度增高的 

变化规律 

Fig.5  Change law of antisite defect at Ni3Al phase with elevated 

Al concentration when there is no Ni3V phase: (a) the 

right position atom, (b) the anitsite atom at Al site, and (c) 

the antisite defect at Ni site 

 
Ni3Al 单相区，由于 Al 浓度的增高和对应的 V 浓度的

降低，Ni3V 相慢慢减少至无。从上述两节的分析可知，

Ni3V 的析出与否对 Ni3Al 反位缺陷有较大影响。在有

Ni3V 相析出时，V 在 Ni3Al 的 Ni 亚晶格位置占位几

率会随着 Al 的增高和 V 的降低而增加，而在 Al 位置

则基本保持不变，这是一个奇怪的现象，一种可能的

解释是 Ni3V 和 Ni3Al 竞争形核长大，在此竞争过程中

Ni3Al 占据优势地位优先析出，而 V 原子则在 Ni3Al
晶界处偏聚，随时间延长逐渐在 Ni3Al 边界处析出，

而在此过程中，V 原子因为 Ni3V 的迟迟不能形核，会
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更多的跑到 Ni3Al 相中占据 Ni 和 Al 的位置，形成 VNi、

VAl 反位置缺陷；V 占据 Ni3Al 相亚晶格位置会导致

Ni3V 析出滞后，数量减少，而相应更多的 V 会占据

Ni3Al 相亚晶格位置。Al 浓度越高，Ni3V 析出越晚，

V 在 Ni3Al 中占位几率越高。 

4) V 在 Ni3Al 的 Al 位置占位几率远远高于其在

Ni 位置占位几率值，V 优先占据 Al 位置。 
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Microscopic Phase-Field Study of Antisite Defect of Ni3Al in High Al Concentration 

Ni75AlxV25-xAlloy 
 

Zhang Jing, Chen Zheng, Zhang Lipeng, Lai Qingbo, Xu Cong 
(Northwestern Polytechnical University, Xi’an 710072, China) 

 

Abstract: The microscopic phase-field method was employed to study the antisite defect of Ni3Al which precipitated from high Al 

concentration Ni75AlxV25-x alloy. Result shows that the main antisite defect type of this alloy are VAl, NiAl; with the increasing of Al 

concentration, the AlNi antisite defect also increases; while changes of the other three types antisite defect NiAl, VAl, and VNi are slightly 

complex for its dependence on the precipitation or not of Ni3V phase; at comparatively lower Al concentration, when there is Ni3V phase, 

NiAl decrease with elevated Al concentration, while VNi increase and VAl keeps unconverted; at comparatively higher Al concentration, 

when there is no Ni3V phase precipitated from the matrix, NiAl slightly decreases with elevated Al concentration while VNi and VAl 

decrease sharply. 
Key words: antisite defect; L12 structure Ni3Al; microscopic phase-field method 
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