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接触品质：采用界面工程实现材料超常力学性能 

新方法 
 

丁向东，李苏植，李恒，张祯，孙军 
(西安交通大学金属材料强度全国重点实验室，710049，西安)  

 

摘要：材料中广泛存在着不同类型的微观界面，界面的相对滑动伴随着晶格匹配、局域钉扎等诸多方面的演

化，将诱发丰富的界面动态效应，对材料的力学行为产生重要影响。如何调控界面的动态演化行为以大幅度

提升材料的力学性能，一直是领域内研究的难点和热点。西安交通大学孙军、丁向东创新团队以实现材料的

超常力学行为和高性能化为目标，提出了界面“接触品质”新概念并给予了定量表征，从“接触界面、晶内畴界

面、晶内滑移面”三方面，研究了接触品质主导的界面动态演化中的微观机制，取得了开创性成果。首先，提

出了“接触品质”新概念，揭示出二维材料奇特摩擦行为的微观机理，进而利用面内应变大幅度调控摩擦力，

实现了二维材料的超低摩擦；其次，发现梯度应变能够降低晶内界面的接触品质，诱发畴界或相界的连续翻

转，在低韧性金属和脆性陶瓷材料中实现了具有可回复性大应变的超弹性；进一步，利用加剧的化学成分起

伏增加位错滑移面接触品质，显著降低了位错滑移的平均速度，在纳米晶合金中实现了超高强塑性； 最后，

展望了接触品质这一概念在设计材料力学性能中的前景。该文以界面接触品质概念为切入点，发现和揭示了

一种获得材料超常力学效应的新途径。 
关键词：材料力学性能；界面工程；接触品质；超润滑；超弹性；超高强韧性 
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Contact Quality: A Paradigm for Achieving Superior Mechanical Behavior of 

Materials by Interface Engineering 
DING Xiangdong，LI Suzhi，LI Heng，ZHANG Zhen，SUN Jun 

(State Key Laboratory for Mechanical Behavior of Materials, Xi’an Jiaotong University, Xi’an 710049, China) 

Abstract: There are various solid-solid interfaces in materials, such as contacting surfaces, domain walls, phase 

boundaries, and dislocation glide planes. Under external load, the contact state can strongly affect the dynamic property 

of interfaces and thereby determine the mechanical behavior of materials. As such, how to effectively tune the contact 

state of the interface in order to significantly improve mechanical properties remains a cutting-edge research topic in 

materials science. To address this issue, we propose a new concept termed contact quality that can describe both the 

geometric and physical properties of an interface. This concept was applied to three representative types of interfaces 

as contacting surfaces, domain walls, and phase boundaries, and dislocation slip planes. First, the contact quality was 

introduced for characterizing interfacial interlocking coherence (geometric property) and local pinning strength 

(physical property). It revealed that the friction of 2D materials is governed by the contact quality. By applying in-

plane tensile strain to the graphene to lower the contact quality, a superlubricity with a friction coefficient of < 0.001 

was achieved. Secondly, triggering and modulating the superelasticity of materials was achieved by regulating the 

contact quality of domain and phase boundaries via strain gradient. It enabled non-hysteretic superelasticity in shape 

memory alloys and superelastic behaviors with reversible twining deformation in body-centered-cubic metals. 

Eventually, by introducing a strong compositional undulation into nanograins, the contact quality of the dislocation 

slip plane was modulated with reduced dislocation speed and improved tensile ductility. A new nanocrystalline alloy 

with ultrahigh strength and good ductility was developed. An outlook for achieving superior mechanical behavior of 

materials by interface contact quality engineering is provided. This work demonstrated new strategies for designing 
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advanced materials by engineering interface contact quality.  

Keywords: mechanical behavior; interface engineering; contact quality; superlubricity; superelasticity; ultrahigh 

strength and ductility  

 

固体材料中存在着各种类型的微观界面，如异

质接触表面、晶体内部的畴界面与位错滑移面等。界

面附近的电子、原子和晶格等微观结构相互关联，影

响界面的接触效果，赋予界面不同的几何属性和物

理属性。在外力作用下，界面的接触效果会显著影响

界面运动及材料力学行为。近年来，基于界面工程提

升材料的力学性能逐渐受到关注。如何有效调控界

面接触效果以获得超常力学性能，是世界前沿科学

长期研究的热点和难点。 

传统调控界面接触效果的策略大多基于界面

“接触数量”的改变（如界面接触面积等），这种“量”

的调控往往对力学性能的提升幅度较为有限。然而，

从“质”的角度调控（如界面晶格匹配度、局域钉扎

强度等）则有望在不显著改变“量”的情况下，大幅

提高材料力学性能。 

团队提出了可以定量描述界面接触效果的“接

触品质”新概念，并将其应用于接触界面、晶内畴界

与相界、位错滑移面三类典型的微观界面，利用应变

有效调控界面接触品质，揭示出若干调控界面运动

的新机制，获得了若干材料超常力学新效应，为高性

能材料的研发提供了新思路和新方法。 

1  界面接触品质 

近代摩擦学研究表明，三维固体材料在无磨损

情况下的摩擦行为往往与界面真实接触面积的大小

直接相关，即摩擦力主要依赖于接触界面的“量”[1][2]。

国际同行的实验表明二维材料的摩擦性能非常奇特，

远不同于块体材料[3]，引发了广泛关注。例如，随着

滑移距离的增加，摩擦力表现出先增大后稳定的演

化行为；摩擦力具有随层数降低而升高的厚度依赖

性。然而，基于接触面积的传统摩擦理论却无法适用

于解释二维材料奇异的摩擦现象。 

为了揭示二维材料界面摩擦行为的微观机理及

调控机制，团队研究了石墨烯在摩擦过程中界面接

触原子受力的统计规律。对于界面摩擦，利用分子动

力学模拟了探针在石墨烯/非晶硅基底上的摩擦行为，

分别使用 Tersoff[4]和 Stillinger-Weber[5]势函数描述

石墨烯中的C–C 共价键以及非晶基底和晶体硅探针

中的 Si–Si 共价键。采用 Lennard-Jones 势描述石墨

烯与基底、石墨烯与探针以及石墨烯层之间的范德

华粘附相互作用。为了模拟原子力显微镜测试表面

摩擦力的过程，在探针移动方向和上方分别耦合了

谐振弹簧，用于拉动探针及施加法向力。 

当探针在 1-4 层石墨烯上滑动时，会产生原子尺

度的粘-滑运动（stick-slip），整个摩擦行为呈现两个

不同阶段：在初始阶段，横向力的局部峰值随滑移距

离的增加而逐步增加；经历几个滑动周期后，粘-滑

行为达到稳定阶段，其峰值力保持恒定。这与块体石

墨上的传统粘-滑行为不同。探针每次粘-滑的滑移距

离约为 2.5 Å，相当于石墨烯的晶格间距。该原子模

拟首次重现了实验中观察到的两阶段摩擦行为[3]。原

子模拟结果还展示了摩擦力的层数依赖性，即随着

样品厚度增加，强化效应变弱，摩擦力减小；当厚度

达到四层时，强化效应几乎消失。为验证两阶段摩擦

并非由探针高速滑动产生的动态效应，开展了粘-滑

行为的准静态计算，发现两阶段摩擦特性仍然存在。

此外，通过计算粘-滑运动的能垒，确认在实验测试

的时间尺度下，该摩擦行为不是由热涨落驱动，而是

由外部作用力所驱动。 

早期研究将石墨烯等二维材料的摩擦强化效应

归因于褶皱效应[3]，即探针在滑动过程中易诱发二维

材料产生面外变形，导致截面真实接触面积的增加，

进而提高摩擦力。当前模拟观察到褶皱构型随探针

滑动而发生演化，发现较大的接触面积对应于更大

的摩擦力，这与褶皱增加的趋势保持一致。但是，通

过研究不同层数石墨烯的平均摩擦力与接触面积的

依赖关系，发现平均摩擦力的增加程度远大于接触

面积的增加幅度。具体来说，单层石墨烯相对于四层

石墨烯实际接触面积仅增加了 14%，而稳态阶段的

平均摩擦力却增加了 80%。这表明仅由石墨烯褶皱

引起的真实接触面积变化无法解释摩擦力的大幅增

加，石墨烯奇特的摩擦层数依赖性和摩擦强化效应

存在着额外的主导机制[6]。 

团队分析了界面处原子尺度相互作用力的分布。

在探针滑动方向上，探针与石墨烯相互作用力 Finteract

为石墨烯施加于探针所有原子的摩擦力fi
friction的总和。

选取单层石墨烯在粘-滑过程中四个典型时刻开展界

面受力分析，如图 1（a）所示。由于石墨烯与探针之

间存在晶体结构差异，四个时刻的原子摩擦力数值
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均呈现出近似随机分布的特征[6]。每个时刻的原子摩

擦力总和为负值，由此产生整体净摩擦力。分析受力

分布形貌，发现在摩擦强化阶段受力分布发生了明

显的演化，而在摩擦稳态阶段该形貌则几乎保持不

变[6]。 

追踪探针原子在摩擦过程的受力变化，发现其

中一部分原子的摩擦力在摩擦强化阶段逐渐增加，

并在稳态阶段达到饱和。表明这些位点的钉扎作用

随着滑移距离的增加而逐步增强，由此对整体摩擦

强化起着主要作用。然而，对于其它大部分原子，摩

擦力基本保持稳定，未发生摩擦增强效应。这些原子

对总体摩擦力有贡献，却并未对初始摩擦强化起作

用。 

 

图 1 提出界面“接触品质”概念并利用统计学参数峰度给

予定量表征[6] 

Fig. 1 Concept of interfacial contact quality and statistical 

parameter Kurtosis for quantitative measurement 

进一步观察表明，探针原子摩擦力的变化与其

所在的局部构型密切相关。当石墨烯局域构型能够

发生变化，将诱发探针原子界面摩擦力表现出强化

到稳态的演化效应；反之，探针原子界面摩擦力保持

稳态。考虑到探针、石墨烯和基底相互作用的复杂性，

局部接触环境差异较大，无法预判单个探针原子及

其周围环境将如何演化。尽管如此，当前的模拟已经

能够清晰地展示，当探针在石墨烯表面滑动时，界面

倾向于朝着更加公度（对应界面更加共格）和更强钉

扎（对应更深的局部能量势阱）的状态发生演化。 

综上，团队发现了主导二维材料界面摩擦行为

不在于接触的“量”，关键因素在于界面的“接触品

质”，即整个界面咬合作用的协同性以及上下表面原

子间的局部钉扎强度[6]。基于此，团队提出了利用统

计学参数峰度以定量表征接触品质（K=μ4/σ4，μ4 是

界面原子受力的四阶中心矩，σ 是原子受力分布的标

准差）。发现当界面的晶格匹配性越好、局域原子间

钉扎作用越强，其界面接触品质越好，对应的峰度数

值越大，界面摩擦力也越高，如图 1（b）所示。 

2 基于接触品质调控的超常力学行为 

2.1 应变调控异质界面接触品质实现超润滑 

基于以上原理，利用面内应变来调控接触品质，

进而改变其摩擦行为，实现了二维材料的超润滑。如

图 2 所示，原子模拟发现通过对石墨烯施加面内拉

应力抑制其柔性，能够降低界面接触品质，减小峰度

数值，从而降低界面摩擦力；相反地，施加压应变增

加界面接触品质，进而提高摩擦力。该模拟预测出应

变调控摩擦力的幅度可达数倍以上[6]。对探针的原子

摩擦力开展统计学分析表明，施加拉应变能够降低

界面原子的钉扎强度以及界面整体公度，导致界面

摩擦力的降低。 
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图 2 应变调控实现超润滑[7] 

Fig. 2 Superlubricity via in-plane tensile strain 

针对不同应变状态的石墨烯开展微纳米摩擦测

试，验证了理论预测结果，获得了与原子模拟相近的

结果。尤其是当拉应变达到 0.6%时，石墨烯界面峰

度数值显著下降，摩擦系数能够降低到 0.001 以下，

到达固体超润滑状态[7]，这为二维固体润滑剂的工程

应用提供了理论指导。 

该“接触品质”概念可推广至其他二维材料（如

二硫化钼）[8]，用以解释这些材料中的摩擦现象。更

为重要地，团队提出的接触品质概念及峰度表征不

仅适用于接触界面，还能够扩展到晶内畴界面、相界

面等微观界面，如后所述。 

2.2 应变调控晶内界面接触品质诱发超弹性行为 

畴界以及相界广泛存在于体心立方金属、铁弹

形状记忆合金、以及铁电材料内部。虽然畴界和相界

在外场作用下可发生移动，但是体心立方金属通常

难以发生超弹性变形，铁弹形状记忆合金虽有超弹

性但滞后大、能耗高，铁电材料畴翻转容易导致应力

集中开裂、且没有大变形回复能力。因此，如何提高

畴界与相界的可逆运动能力以获得超弹性变形，是

该领域长期研究的焦点与难题[9]。 

 

图 3 α-Fe 纳米线弯曲载荷诱发的孪晶结构及超弹性行为[10] 

Fig. 3 Unconventional twin structure and pseudo-elasticity of α-

Fe nanowire under bending  

团队通过分析了上述三类材料中界面的几何与

物理属性，发现均匀载荷下畴界与相界具有较高接

触品质、序参量在界面处突变，导致界面以整体、瞬

时的形式运动，但能垒高，难以实现低滞后可逆运动。 

团队利用梯度应变降低畴界和相界的接触品质，诱

发序参量在界面处连续转变，从而有效降低界面迁

移能垒，实现畴界与相界的低滞后可逆运动。 

首先，团队利用分子动力学方法分析了低韧性

的体心立方结构金属中梯度载荷作用下的畴结构。

如图 3（a） 所示，弯曲载荷作用下 α-Fe 纳米线中出

现了异常的{110}型界面结构。这类畴结构由一系列

局域的{112}孪晶堆叠组成，并在弯曲变形过程中呈

现出 W 形[10]。孪晶界原子排列复杂度的增加导致这

类界面具有低接触品质。进一步的研究发现，异常的

{110}型界面在弯曲变形过程中以间歇、连续的方式

形核扩展，并提高了界面能量的存储。如图 3（b）所

示，本征不具备超弹性的体心立方金属 α-Fe 纳米线

在弯曲载荷作用下出现了基于孪晶可逆运动的超弹

性效应，可回复角度达 80o。 

 

图 4 钼纳米线的超弹性行为及其微观结构演化[11] 

Fig. 4 Pseudo-elasticity and atomic configuration of Mo 

nanowire   
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团队进一步研究了包括 Mo、W 等体心立方金属

纳米线的变形行为，发现其均能在应变作用下诱发

奇异的孪晶结构以及超弹性行为，如图 4 所示[11]。

对于体心立方金属纳米线的超弹性行为，相较于在

{110}、{123}晶面的全位错滑移，不全位错沿<111>

滑移形成{112}层错更容易发生。同时，对比面心立

方结构，体心立方金属纳米线具有较高的孪晶形核

能垒以及较低的孪晶迁移能垒，致使体心立方金属

纳米线的超弹性具有较低的能量耗散以及应变硬化。

团队关于体心立方金属纳米线超弹性行为的理论研

究结果在钨纳米晶的实验中得到了证实[12]。 团 队

研究发现对于钨、钼等难熔体心立方金属纳米线，其

超弹性行为在 1500 K 的高温仍能保持[11]。此超弹性

温度高于绝大多数已知的高温形状记忆合金，为高

温超弹性合金的设计提供了理论指导[13, 14]。 

 

图 5 B2 至 B19 马氏体相变的尺度效应及相变序参量在表面

附近的连续转变[15]  

Fig. 5 Size effect and continuous variation in order parameter 

near the surface of B2-B19 martensitic transformation  

其次，团队在高比表面积的形状记忆合金纳米

颗粒中发现了表面应力能够诱发晶格应变梯度，使

结构相变的应变序参量出现连续转变，降低了界面

接触品质，从而诱发了一系列新颖的力学行为。利用

分子动力学方法系统研究了表面对温度驱动B2相至

B19 相马氏体相变的影响
[15]

。如图 5 所示，随着 B2

相颗粒尺寸的减小、比表面积的增加，其马氏体相变

温度逐渐降低，并与颗粒直径呈反比关系。在直径低

于 2 纳米的颗粒中，温度诱发马氏体相变被完全抑

制。对马氏体纳米颗粒相变序参量分析表明，相变应

变在趋近于表面时出现连续退化，即 B19 相呈现出

向 B2 相的连续转变。这一应变序参量连续退化层的

厚度约为 0.5 纳米，且与颗粒的直径无关，表明其主

要由表面应力主导。团队进一步研究了纳米尺度形

状记忆合金颗粒的应力诱发马氏体结构相变及其结

构演化过程[16]，发现应力诱发的 B2 至 B19 结构相

变在表面附近连续发生。在马氏体与母相的相界面

处，相变应变序产量发生连续的转变。朗道热力学模

型分析表明，表面应力主导的马氏体相与母相之间

的能垒随着比表面积的增加逐渐降低并消失。如图 6

所示，在 2 纳米这一临界尺寸下，表面梯度应变可完

全主导并改变材料的结构相变过程，材料出现应变

可达 8%的无滞后超弹性行为[16]。这与传统由一级结

构相变主导的应力诱发的大滞后超弹性行为截然不

同[17]。此研究结果在纳米钛镍合金中得到了原位 X

射线衍射实验证实[18, 19]。 

 

图 6 纳米形状记忆合金颗粒的无滞后超弹性[16]  

Fig. 6 Non-hysteretic superelasticity of shape memory alloy at 

the nanoscale 

最后，团队研究了本征脆性的铁电氧化物在弯

曲变形条件下的微观铁电畴结构,发现了极化序参量

在畴界处连续变化。利用分子动力学模拟，研究了钛

酸钡自支撑薄膜在 300 K 温度下对弯曲载荷的响应。

如图 7（a）所示，薄膜首先发生弹性变形并在达到临

界弯曲角后出现塑性变形平台。进一步的弯曲导致

弯矩的连续增加，在裂纹萌生后弯矩降低。在断裂前

卸载时，薄膜展示出超弹性行为，且与加载曲线基本

重合，总可回复应变达 10%。此过程的损耗因子约为

0.02，远低于小尺度的氧化锆形状记忆陶瓷与钛镍铜

形状记忆合金。图 7（b）进一步显示了弯曲载荷下
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铁电极化结构的微观演化过程。在加载前，薄膜中主

要包含极化向上或向下的 c 畴。随着弯曲载荷的增加

畴界移动，极化方向逐渐偏转形成 a 畴，在不同取向

的 a 和 c 畴之间产生了极化连续翻转的过渡区域。

这有效降低了畴界滑移的势垒，仅产生较低的界面

接触品质，避免了力学变形中畴直接翻转引发的裂

纹萌生，从而使得实验中钛酸钡薄膜在弯曲应变下

表现出较大的变形回复能力[20, 21]。 

 

图 7 钛酸钡薄膜弯曲超弹性行为及弯曲过程的极化结构[20] 

Fig. 7 Bending-induced superelastic deformation and the dipole 

configurations at different bending angles of BaTiO3 membrane  

除超弹性行为外，自支撑的铁电薄膜在实验中

可呈现自组装褶皱结构[22]。褶皱薄膜出现明显的由

压应变至拉应变的应变梯度。随着薄膜中最大应力

的增加，a 畴逐渐在表面附近拉伸区域融合。c 畴主

要出现在压缩区并呈现出增强的极化密度。除了极

化翻转，在 a 畴与 c 畴的过渡区域，出现了极化的连

续转动。团队进一步分析了拉伸以及压缩区域的面

内极化密度，发现在褶皱峰表面区域面内极化密度

随着应变增加提高，在褶皱谷表面区域面内极化密

度较低且随应变改变较小[22]。同时铁电极化密度与

应变梯度呈线性关系，表明褶皱过程中伴随着挠曲

电效应，其挠曲电系数约为 0.73×10-9 C m-1。 

2.3 成分起伏调控位错滑移面接触品质实现超高强

塑性 

强度和塑性是金属材料最为重要的两个性能指

标。一方面，需要更高的强度以支撑更大的外载；另

一方面，还需要更大的塑性变形能力以利于加工制

备以及在服役过程中抵抗裂纹的萌生和扩展。然而，

塑性变形的本质决定了强度的提高总是伴随着塑性

变形能力的下降。这种强度与塑性之间的倒置关系

成为了制约金属材料发展的瓶颈，同时也成为了材

料科学领域研究的核心科学问题之一[23]。细化晶粒

是提高金属材料强度最为有效的途径之一。随着晶

粒尺寸的减小，材料中晶界等界面缺陷的数量会显

著增加，从而有效阻碍位错运动，使材料的强度得到

提升。尤其是当晶粒尺寸细化至 100 nm 以下时（即

纳米晶体材料）,根据 Hall-Petch 关系可知，材料的强

度会大幅度提高，甚至可以使某些金属材料的强度

达到 2 GPa 以上[24, 25]。然而，伴随这种强度提升的

则是材料塑性的显著衰减。即便是塑性变形能力最

强面心立方(FCC)结构金属材料，在晶粒纳米化之后

其在拉伸状态下的塑性应变仅能达到~1%-3%[26-28]。

这主要是因为位错极难在细小的纳米晶粒内部有效

地塞积存留下来，致使晶内存储位错密度低，由位错

产生的应变硬化效应非常微弱[29]。这就导致高强度

纳米晶金属微观上塑性变形局域化，引起严重的应

力集中而断裂，致使塑性丧失。纳米晶金属的低塑性

严重影响了此类高强度材料的工业应用。因此，如何

有效地增加金属纳米晶材料的位错存储能力以提高

其拉伸塑性，是近 30 年制约纳米晶金属发展和应用

的关键瓶颈问题。 

基于上述分析不难看出，提高纳米晶材料塑性

的关键在于提高其应变硬化和/或应变速率硬化能力，

从而抑制塑性变形的局域化和塑性失稳。这其中的

核心问题是如何阻碍或迟滞位错滑移，使其从晶界

发射后能够被抑留在晶粒内部，从而实现位错在纳

米晶粒内部的有效存储。近期对以高/中熵合金为代

表的多主元合金的研究发现，成分起伏与位错在不

同尺度上的相互作用能够促进位错的存储和增殖，

实现材料强度与塑性的协同提升[30]。但是，多主元合

金性能的提升主要还是依靠若干已知的机制，如固

溶强化[31]、增加晶格摩擦阻力[32]或者利用化学短程

有序[33]等。这就掩盖了成分起伏本身的作用。而合金

的多主元特性又使成分起伏（如浓度波或短程有序
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团簇）中的化学短程有序结构变得非常复杂，这就使

澄清成分起伏与变形行为之间关系变得更加困难[34]。 

团队通过实验研究结合分子动力学模拟，发现

了纳米晶结构与三维成分起伏复合强韧化的新机制，

即：纳米尺度三维网络状成分起伏可促成位错滑移

面在三维晶格应变场上的明显起伏，导致位错滑移

面的接触品质在纳米尺度上产生显著波动，其发生

的空间尺度恰能与位错产生强烈交互作用，从而改

变位错的动力学行为，使位错运动呈现出迟滞、间歇、

缠结的特征，一方面促使位错在纳米晶粒内部有效

增殖存储，提高材料的应变硬化能力；另一方面，还

能提高位错运动的应变速率敏感性，提升材料的应

变速率硬化能力。 

基于上述提出的新机制，以镍钴（NiCo）合金作

为模型材料，利用脉冲电沉积工艺，在面心立方单相

二元固溶体合金中构筑出了由纳米晶粒（晶粒尺度

26nm）及其内部三维成分起伏（1-10nm 内浓度起伏

达±10%）组成的复合纳米结构（图 8），该合金内部

存在大量的本征的随机浓度起伏。 

 

图 8 合金内部成分起伏波动程度的三维原子探针结果[41]  

Fig. 8 Significant compositional undulations observed from 

three-dimensional reconstruction map by APT measurement  

由于 Ni-Co 的电沉积属于异常共沉积，因此镀

层的成分对镀液中 Ni/Co 离子比高度敏感[35]。在这

种情况下，镀液成分的微小改变都会导致镀层的成

分发生显著的变化[36]。这主要是由于镀液中 Co 离子

的浓度远低于 Ni 离子的浓度，因此 Co 的沉积由传

质（扩散）控制[36]。这样就使得阴极-镀液界面处的

离子浓度更容易受到镀液浓度变化的影响。按照菲

克定律，扩散到阴极表面的离子浓度与阴极附近的

浓度梯度密切相关。因此，阴极表面 Co 离子的沉积

速率由扩散层内的浓度梯度决定[37]。利用这一点，控

制电沉积过程中的传质过程，从而在微纳尺度上调

控合金中的成分起伏。首先，团队采用超高频率脉冲

电沉积[38]。高脉冲频率使得阴极附近扩散层的厚度

减小，同时也使得传质过程由非稳态扩散所控制[36]。

其次，团队利用自制的自动补加装置，每隔 300 s 向

镀液中补加一定量浓度的硫酸钴溶液。补加位置选

择在阴极附近，尽可能地靠近阴极板（阴极扩散层），

且每次补加的溶液体积各不相同。这种“随机”的补

加一方面可以使镀液中 Co 离子的摩尔浓度稳定在

0.1 左右，更重要的是，能够“扰乱”阴极附近区域

内 Ni/Co 离子比和离子的空间分布，进而造成扩散层

内 Co 离子浓度梯度的不断变化，最终导致阴极表面

Co 离子的沉积速率不断随时间变化，造成镀层成分

的波动[39]。而且由于超高脉冲频率和极短的脉冲导

通时间，使电沉积形核增强而已形成的晶核的生长

则受到抑制，进一步促进了原子尺度和纳米尺度成

分起伏的形成。通过上述方法，团队实现了在纳米甚

至原子尺度上对镀层的成分进行微观调控[40]。 

在此基础上，我们通过调节脉冲电沉积的工艺

参数，进一步强化了浓度起伏，并对其尺寸和浓度偏

离宏观成分的程度进行调控。基于 APT 方法重构原

子空间分布图得到的成分变化热感图可见（图 8），

Ni50Co50 合金中存在着明显的微纳尺度的成分起伏，

表现为大量的尺寸从几纳米到几十纳米不等富 Ni 区

或富 Co 区。以 Ni 原子的原子百分含量作为衡量成

分波动程度的参量，不同区域间成分波动和差异最

高达 10%。利用二维成分分布图及相应的原子空间

分布图对 Ni50Co50 合金中的成分起伏进行进一步地

分析表明，这种成分起伏并不是在固溶体合金中常

见的晶界偏析；相反，大量的富 Ni 区或富 Co 区交

替分布在纳米晶粒内部。 

团队借助计算机分子动力学模拟，分析和研究

纳米晶 NiCo 合金中位错与纳米-原子尺度成分起伏

之间的相互作用，揭示二者之间的作用机制和作用

机理。团队使用 Kim[42]开发的修正嵌入原子法

（MEAM）来描述Ni-Co体系中原子间的相互作用，

将模拟盒子的 x, y 和 z 方向分别取为[110],[1ത11]以及

[11ത2]，并构造了一个长度约为 30 nm 的<110>/2 刃位

错。在 100 K 温度下，团队让该位错在从 100 MPa 到

160 MPa 的恒定应力载荷下的运动。为了理解成分不

均匀性对位错动力学的影响，团队参考“均质”

Ni50Co50合金，通过沿 x 和 z 方向叠加两个正弦波来

引入成分的变化（仅限于分子动力学模拟中使用纳

米体积内所产生的统计成分波动）。正弦波的表达式

为 C = C0 sin (2πx/λ)，其中 C0（在本模型中假定原子
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浓度为 5 at%）是振幅，λ (10 nm)是波长。在位错滑

移面上，成分的变化可达±10 at%，与实验中观察到

的情况相接近。 

团队通过计算发现成分起伏的波动程度会影响

峰度，进而改变位错滑移面的接触品质。为了观察成

分起伏对位错滑移的影响，我们通过模拟在模型中

加入<110>/2 刃型扩展位错，并让其在 120 MPa 的恒

定剪切应力下滑移，进而观察 “均质”Ni50Co50合金

以及具有成分起伏的 Ni50Co50 合金中的运动情况（图

9）。同时还引入纯 Ni 作对比，模拟发现，在纯 Ni 及

“均质”Ni50Co50 合金中，位错均能够较为顺畅的发

生滑移，且在纯 Ni 中的平均滑移速度更快。相应的，

纯 Ni 中位错线在流畅滑移过程中始终保持近乎直线

的状态。而在“均质”Ni50Co50 合金中，在滑移过程

中位错线某些局部位置则会发生弯曲。然而，在具有

成分起伏的 Ni50Co50 合金中，位错的运动呈现出一种

“粘滞性”的特征，位错滑移断续而缓慢且随着合金

中 Co 含量的降低，位错滑移速度也持续减慢；同时

扩展位错的位错线发生明显的弯曲扭折。为了进一

步探究纳米晶 Ni50Co50 合金这种迥然于传统纳米晶

金属材料的应变硬化行为，我们进行了同步辐射高

能 XRD 原位拉伸实验，发现随着拉伸加载的进行，

纳米晶合金中的位错密度迅速增加，达到 1.18×1016 

m-2 的峰值，实现了位错在纳米晶粒内部的反应和塞

积。 

 

图 9 成分起伏波动程度对位错运动行为的影响[41] 

Fig. 9 The role of composition undulations on the kinetic 

behavior of dislocation  

通过室温单轴准静态拉伸实验，对其力学性能

进行了系统的测试。如图 10 所示，该合金具有优异

的综合力学性能：其屈服强度高达 1.6 GPa，而最高

拉伸强度则达到了 2.3 GPa。与此同时，合金仍能够

保持 14-16%的断裂延伸率。这表明纳米晶 Ni50Co50

合金在 2 GPa 的超高强度水平上实现了强度与塑性

的良好匹配，与这些传统的纳米晶金属材料相比，纳

米晶 Ni50Co50合金实现了强度和塑性的协同提升。相

比于均质材料，该新型纳米晶合金在抗拉强度提高

77%的同时，拉伸延伸率提升了 130%。测试结果表

明该合金达到了单相面心立方金属前所未有的力学

性能。 

 

图 10 成分起伏纳米晶合金超高强塑性[41] 

Fig. 10 Ultra-high strength and good tensile ductility of a new 

nanocrystalline alloy with composition undulations  

3 展 望 

本研究从接触品质角度提出了调控界面性能的

新思路。如何有效降低界面摩擦力实现固体超润滑

一直是摩擦学领域研究的前沿方向，未来研究仍需

继续推动超润滑从微观尺度向宏观尺度的跨越，探

索具有超低界面摩擦的新材料。此外，还需利用适当

的方式实现对摩擦性能的有效调控，以适用航天航

空、机械制造等关键领域的应用场景。 

通过调节晶体内部的畴界以及相界接触品质实

现对材料超弹性以及滞后行为的控制机理仍需进一

步的深入研究，探索其接触品质与界面处原子物理

及化学属性之间的关联，并阐明这类材料中界面运

动与位错等其他缺陷之间的耦合及竞争，可为材料
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超弹性行为的进一步设计提供思路。同时，拓展界面

接触品质调控的应用范围，有望在新型材料体系（如

二维材料以及卤化物钙钛矿材料）中诱发新奇的力

学-电学耦合行为。  

通过加剧成分起伏产生三维晶格畸变，增加位

错滑移面接触品质的起伏程度，实现了低拉伸塑性

纳米晶合金的超高强塑性。未来该项研究仍需做进

一步的延伸和深化，将纳米结构-纳米成分起伏复合

调控的合金设计理念由简单二元合金体系拓展到存

在化学有序的多主元合金体系，尝试通过多尺度成

分起伏叠加短程有序溶质原子团簇，进一步提高位

错滑移阻力，从而增强位错在纳米晶粒内部的有效

存储，探索通过调控非均质纳米结构实现多主元合

金强韧性协同提升的有效途径，尝试开发高性能新

型结构金属材料。 

4 结  论 

(1)发现了二维材料的摩擦行为不显著依赖于接

触面积，而主要由界面接触品质所主导，利用统计学

峰度对接触品质给予了定量表征。基于该机制，通过

施加面内拉应变降低界面接触品质，实现了二维材

料超润滑。 

(2)发现了梯度应变调控畴界与相界的接触品质，

从而诱发序参量连续转变，产生超弹性变形的新机

制。基于该机制，在不具有相变的体心立方金属中获

得了基于可逆孪晶变形的超弹性效应，解决了制约

形状记忆合金超弹性滞后大的难题，并在脆性铁电

陶瓷中发现了弯曲超弹性及自组装褶皱效应。 

(3)利用加剧成分起伏产生三维晶格畸变，增加

了位错滑移面接触品质的起伏程度，诱发位错出现

迟滞、间歇而曲折的粘滑运动，促进位错在纳米晶粒

内的存储和增殖，实现了低拉伸塑性纳米晶合金的

超高强塑性。 
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