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热障涂层体系层裂往往发生在热生长氧化铝层与镍基合金粘结层之间 ，

为 了理解这
一

金属／

陶瓷界面失效的物理机制 ，

人们针对相关金属／陶瓷界面的断裂问题开展了大量原子尺度模拟研

究
［
１
－ ２

］ 。 针对 Ｎ ｉ／Ａ Ｉ ２〇 ３界面的第
一

原理计算显示 ，

＿

定量的杂质稀土铪元素可提高该界面的黏附

性能及分离功
［
３

］
。 但第

一

原理方法受计算规模所限 ，
不易刻划较大尺度界面的失效行为 。 分子动

力学方法是
一种选择

，

其中界面势函数是
一难点

，
对系列金属／氧化镁 （氧化错 ）

，

经第一原理反

演得到的对势势参数已被证 明可以有效刻划界面黏附性能 ［
４ － ５

］ 。 因此本工作基于对势针对典型

的Ａｇ／Ｍ ｇＯ和 Ｎ ｉ ／Ａ Ｉ

２〇 ３的界面失效开展了系列原子尺度研究 。 分子动力学模拟结果发现金属／陶瓷

界面剪切本构呈周期准脆行为 ，
剪切

一

个周期 内界面剪应力逐渐增加达到剪切强度值后突然下

降 ， 界面剪切位移由之前缓慢连续增加突跳至下
一

个平衡位置 ，

呈阶越形式 ，

理想界面剪切是原

子断键机制 ； 对含有位错的缺陷界面 ， 界面强度和周期位移都减小 ， 界面位移从理想界面的阶越

形式变得相对连续化
，

界面剪切是位错滑移主导 。 对理想界面拉伸情况 ，

随厚度增加断裂灾变特

征变得显著 ；
含位错界面的强度也比理想界面降低 ，

灾变特征弱化 。 通过分析相关的能量机制 ，

揭示了微观界面失效行为的缺陷和厚度效应 ；
结合原子结合能和位错滑移力 的温度效应理论分

析 ， 以期理解宏观高温界面失效机制 。
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