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摘要：采用晶体相场法模拟大角度晶界在外加应力作用下的变形过程，研究外加应力方向对晶界结构及位错运

动的影响。研究表明：大角度晶界在应力作用下通过改变晶界曲率和位错运动使晶界发生迁移；晶界处位错形

核所需临界应变与体系所受应力方向有关，其中沿平行晶界方向比沿垂直晶界方向所需临界应变更大。研究结

果揭示了晶界是位错的源和汇，不仅能够产生位错，而且能够吸收位错。
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　　晶界是多晶材料内部晶粒之间的界面，其对多晶
材料的强度、塑性和断裂等力学性能有重要的影响。
由于晶界通常只有几个原子层厚，难以通过实验直接
观测，因此采用计算机模拟实验已经成为研究该原子
层次问题的重要方法［１］。在原子尺度模拟方面，分子

动力学［２，３］是常用方法之一，但该方法适用的特征时

间尺度主要在原子振动时间尺度（１０－１４～１０－１２ｓ），不

易拓展到扩散时间尺度（１０－６ｓ），并且，分子动力学要

求加载的应变速率很大（通常为１０７～１０１０　ｓ－１），与实

际工业上的应变速率（约为１００ｓ－１）相差甚远。

　　近年来，Ｅｌｄｅｒ等人［４，５］基于密度泛函理论提出
的晶体相场模型能够弥补分子动力学的不足。该模
型既可以描述晶体学结构特性以及原子尺度的行为，

又可以揭示扩散时间尺度的原子及缺陷运动的行为

特征，在研究纳米晶材料微结构演化方面有显著优
势［５，６］。目前，已有学者采用晶体相场法对纳米晶材

料进行研究。Ｈｉｒｏｕｃｈｉ等人［７］采用等体积假设对纳

米多晶的变形过程进行了研究。任秀等人［８］对纯物

质晶界结构及运动进行了研究。杨涛等人［９］对纳米
级亚晶结构及其在应力作用下的湮没机制进行了研
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究。然而采用晶体相场法对大角度晶界的变形过程
的研究甚少。

　　本文采用晶体相场法对大角度晶界的变形过程
进行模拟，研究外加应力方向对晶界结构及位错运动
的影响，并从能量变化角度分析变形过程中位错运动
和位错相互作用的机理。

１　模型与方法

１．１　晶体相场模型

　　与传统相场模型［１０～１３］不同，晶体相场模型采用
具有周期性的局域原子密度场变量作为序参量，能够
自洽地耦合弹性能、各向异性以及晶体学对称特性。
对于金属材料中的固相，其原子位置呈规则周期性排
列；而液相中原子位置随时间随机变化，所以表征液
相的原子密度为一个常数。因此，原子密度表达
式为［５］

　　ψ（ｒ，ｔ）＝∑
ｎ，ｍ
ａｎ，ｍｅｉＧ

→
·ｒ
→

＋ψ０ ， （１）

式中，Ｇ
→
为倒格矢，ｒ

→
为空间位置矢量，ａｎ，ｍ 为Ｆｏｕ－

ｒｉｅｒ系数。式（１）中等号右边第１项反映晶格原子的
周期排列结构特征；第２项ψ０ 为反映液相的原子密
度分布的平均值，是一个常量。在二维情况下，三角
固相的原子密度ψ的表达式为

［５］

　　ψ＝Ａ
ｃｏｓ　ｑｔ（ ）ｘ　ｃｏｓ ｑｔｙ／槡（ ）３ －
ｃｏｓ　２ｑｔｙ／槡（ ）３ ／
熿

燀

燄

燅２
＋ψ０ ， （２）

式中，ｑｔ＝槡３／２，Ａ＝４／１５（３ψ０＋ －１５γ－３６ψ槡 ２
０）

。

　　体系无量纲的自由能函数Ｆ可以写成［５］

　　Ｆ＝∫ψ
２ γ＋

（１＋!２）［ ］２ ψ＋ψ
４｛ ｝４ ｄｒ， （３）

式中，γ为与温度相关的参数；!２为Ｌａｐｌａｃｅ算子。

１．２　动力学方程

　　原子密度的演化用与时间相关的保守场Ｃａｈｎ－
Ｈｉｌｌｉａｒｄ动力学方程描述［５］

　　ψｔ＝
!２δＦ
δψ
＋ζ＝ !２｛ψ

３＋［γ＋（１＋

!２）２］ψ｝＋ζ， （４）
式中，ζ为满足两点相关性的Ｇａｕｓｓ噪声。

　　为了提高计算效率，对式（４）采用半隐式Ｆｏｕｒｉｅｒ
谱方法求解，整理可得［８］

　　ψ^ｎ＋１ ＝ ψ^ｎ－ｋ
２Δｔ^ψ

ｎ
３

１＋ｋ２Δｔ［γ＋（１－ｋ２）２］
， （５）

式中，^ψｎ＋１和ψ^ｎ分别为第ｎ＋１步和第ｎ步时原子密
度 ψ 在 Ｆｏｕｒｉｅｒ 空 间 的 变 换 形 式，其 中 ψ^ｎ ＝

∫ψｅ－ｉｋ
→
·ｒ
→

ｄｒ
→
；ｋ
→
为 Ｆｏｕｒｉｅｒ空间的波矢，且 ｋ２ ＝

ｋ
→

２ ；Δｔ为空间步长。

１．３　样品制备

　　根据Ｇｉｂｂｓ自由能公切线法［５］可得晶体相场模
型的二维相图（图１）。选取参数ψ０ ＝０．２９、γ＝－
０．２６，所选参数对应图１中的Ａ点。选取５１２Δｘ ×
５１２Δｙ的计算区域（其中Δｘ 和Δｙ分别为ｘ 方向和

ｙ方向的空间步长），利用式（２）得到含２条晶界的纳
米晶体的初始样品（图２）。图２中晶粒１和晶粒２
的取向角度分别为０°和２９°，晶界为非对称倾斜大角
度晶界，其旋转角为１４．５°、取向差θ为２９°。可见，
晶粒内部的原子规则排列，晶界处有几个原子层厚度
的晶格畸变。

图１　晶体相场模型的二维相图［５］

　　Ｆｉｇ．１　Ｔｗｏ－ｄｉｍｅｎｓｉｏｎａｌ　ｐｈａｓｅ　ｄｉａｇｒａｍ　ｏｆ　ｐｈａｓｅ　ｆｉｅｌｄ

ｃｒｙｓｔａｌ［５］

　　注：Ｌ、Ｓ和Ｔ分别表示液相、条状相和三角相。

　　Ｎｏｔｅ：Ｌ，Ｓ，Ｔ　ｉｎｄｉｃａｔｅ　ｌｉｑｕｉｄ，ｓｔｒｉｐ，ｔｒｉａｎｇｕｌａｒ　ｐｈａｓｅｓ，

ｒｅｓｐｅｃｔｉｖｅｌｙ．

图２　大角度晶界的形貌

　　Ｆｉｇ．２　Ｍｏｒｐｈｏｌｏｇｙ　ｏｆ　ｈｉｇｈ－ａｎｇｌｅ　ｇｒａｉｎ　ｂｏｕｎｄａｒｉｅｓ

１．４　变形模拟的数值化

　　在样品变形模拟过程中采用等体积假设［７］。若
对样品施加沿ｘ方向的拉伸作用，则ｘ方向的空间步
长在每个时间步均有一个增量ｄ＝εΔｘΔｔ，其中ε为
应变速率。当ｎ个时间步后，ｘ方向和ｙ方向的空间
步长［７］分别为

２１３ Ｇｕａｎｇｘｉ　Ｓｃｉｅｎｃｅｓ，Ｖｏｌ．２０Ｎｏ．４，Ｎｏｖｅｍｂｅｒ　２０１３



　　Δｘ′＝Δｘ＋ｎｄ＝Δｘ（１＋ｎεΔｔ）， （６）

　　Δｙ′＝ΔｘΔｙ／Δｘ′＝Δｙ／（１＋ｎεΔｔ）。 （７）

　　本文不涉及具体材料的物性参数，模拟所用参数
均已无量纲化处理，并将连续空间离散为四方格子，
计算时采用周期性边界条件；选取Δｘ ＝Δｙ ＝π／４，

Δｔ＝０．５，ε＝６．０×１０－６。在下文的研究中，用箭头
表示位错的运动方向，没有标箭头的位错表示静止。

２　结果与分析

　　从大角度晶界受到沿垂直晶界方向（即ｘ方向）
拉伸作用的演化图（图３）可见，随着变形的进行，应
力作用和位错塞积使得平直晶界变得弯曲，逐渐出现
褶皱（图３（ａ））；随着应变ε不断增加，在弯曲晶界的
尖点处位错形核（图３（ｂ）中圆形区域），然后发射进
入晶粒内部。其中一部分位错与另一条晶界发射的
位错相遇发生湮没（图３（ｃ）中椭圆区域）；其余位错
被对面晶界吸收（图３（ｄ）中位错Ｅ、Ｆ、Ｇ和 Ｈ）。同
时还观察到两个位错由于相互吸引而改变原来的滑

移方向，最后相遇并湮没（图３（ｄ）和（ｅ）中的椭圆区
域）。位错湮没的实质是两个Ｂｕｒｇｅｒｓ矢量相反的位
错相遇时两个多余半原子面组合成完整晶格的过程。
通过上述位错反应，晶粒内部的位错逐渐消失（图３
（ｆ））。随着变形的继续进行，晶界的尖点处再次形核
产生位错并发射进入晶粒内部，然后发生湮没（图３
（ｇ）和（ｈ））。从上述观察可见，晶界是位错的源和
汇，不仅能够产生位错，而且能够吸收位错，这与

Ｔｓｃｈｏｐｐ等人［１４］采用分子动力学的研究结果相一
致。图３（ｈ）中白色虚线表示变形初态的晶界所在位
置。可见体系在受到垂直晶界的变形作用时，晶界由
于曲率变化和位错运动而发生了整体迁移。

　　从图３中还可以观察到，在变形过程中进入晶粒

１内部的位错都进行滑移运动（图３（ｂ）中位错 Ａ１、

Ａ２、Ｂ１和Ｂ２），而进入晶粒２内部的位错都进行正攀
移运动，可见压应力有利于位错发生正攀移。同一晶
界向相同方向发射的位错是同号位错，如图３（ｂ）中
位错 Ａ１和 Ａ２；不同晶界相向发射的位错是异号位
错，如图３（ｂ）中位错Ａ１和Ｂ１，图３（ｃ）中位错Ｃ２和

Ｄ。故两晶界发射的位错在晶粒内部相遇直接湮没。

　　图４为大角度晶界受到ｘ方向拉伸作用时体系
自由能与应变的关系曲线，其中纵坐标为变形态自由
能与变形初态自由能之间的差值。为了方便对比，图

４中点Ａ～Ｈ与图３（ａ）～（ｈ）相对应。由图４可见，
在变形初始阶段，体系自由能单调增加，直到应变ε
＝０．０６６０时，体系自由能达到极大值（图４中Ｂ点）；
当一些位错从晶界处发射后，晶界释放了一部分弹性

图３　大角度晶界受ｘ方向拉伸作用的变形过程
　　Ｆｉｇ．３　Ｄｅｆｏｒｍａｔｉｏｎ　ｐｒｏｃｅｓｓ　ｏｆ　ｈｉｇｈ－ａｎｇｌｅ　ｇｒａｉｎ　ｂｏｕｎｄａ－
ｒｉｅｓ（Ｔｅｎｓｉｌｅ　ａｘｉｓ：ｘ－ａｘｉｓ）
　　（ａ）ε＝０．０４５０；（ｂ）ε＝０．０６６０；（ｃ）ε＝０．０７３５；（ｄ）ε＝
０．０８１０；（ｅ）ε＝０．０８７０；（ｆ）ε＝０．０９９０；（ｇ）ε＝０．１２９０；（ｈ）ε
＝０．１６５０．

　　图４　大角度晶界在ｘ方向拉伸作用下体系自由能与应
变曲线（图中点Ａ～Ｈ与图３（ａ）～（ｈ）相对应）

　　Ｆｉｇ．４　Ｅｎｅｒｇｙ－ｓｔａｉｎ　ｃｕｒｖｅ　ｏｆ　ｈｉｇｈ－ａｎｇｌｅ　ｇｒａｉｎ　ｂｏｕｎｄａｒｉｅｓ
ｄｕｒｉｎｇ　ｔｅｎｓｉｌｅ　ｄｅｆｏｒｍａｔｉｏｎ　ａｌｏｎｇ　ｔｈｅ　ｘ－ａｘｉｓ（Ｔｈｅ　ｐｏｉｎｔｓ　ｆｒｏｍ
Ａ　ｔｏ　Ｈ　ｉｎ　Ｆｉｇ．４ｃｏｒｒｅｓｐｏｎｄｉｎｇ　ｔｏ　ｐａｎｅｌｓ（ａ）～（ｈ）ｉｎ　Ｆｉｇ．３，

ｒｅｓｐｅｃｔｉｖｅｌｙ）
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畸变能，体系自由能快速下降。当位错进入晶粒内部
并通过位错反应（遇到异号位错后湮没或被晶界吸
收）全部消失后，此时体系自由能达到极小值（图４中

Ｆ点）。随着变形的继续进行，当应变增大到ε＝
０．１２９０时，晶界再次出现尖点，然后不断产生位错并
向晶粒内部发射（图３（ｇ）中圆形区域），对应的体系
自由能与应变的关系曲线先上升后快速下降（图４中

Ｆ－Ｇ－Ｈ段）。

　　从大角度晶界受到沿平行晶界方向（即ｙ方向）

拉伸作用的演化图（图５）可见，在变形初始阶段，平
直晶界的局部区域开始弯曲；当应变ε增大到０．０８７０
时，在弯曲晶界的褶皱处产生位错（图５（ｂ）中圆圈
处），且位错的Ｂｕｒｇｅｒｓ方向与ｘ方向近似平行。值
得注意的是，图５（ｂ）和图３（ｂ）中在同一晶界的同侧
产生的位错，其Ｂｕｒｇｅｒｓ矢量的方向不同，如图５（ｂ）
中位错Ａ与图３（ｂ）中位错Ａ１，以及图５（ｂ）中位错Ｂ

图５　大角度晶界受ｙ方向拉伸作用的变形过程
　　Ｆｉｇ．５　Ｄｅｆｏｒｍａｔｉｏｎ　ｐｒｏｃｅｓｓ　ｏｆ　ｈｉｇｈ－ａｎｇｌｅ　ｇｒａｉｎ　ｂｏｕｎｄａ－
ｒｉｅｓ（Ｔｅｎｓｉｌｅ　ａｘｉｓ：ｙ?ａｘｉｓ）
　　（ａ）ε＝０．０６６０；（ｂ）ε＝０．０８７０；（ｃ）ε＝０．０９９０；（ｄ）ε＝
０．１０８０；（ｅ）ε＝０．１２９０；（ｆ）ε＝０．１４２５；（ｇ）ε＝０．１５９０；（ｈ）ε
＝０．１７１０．

与图３（ｃ）中位错Ｃ２。从图５可见，在晶界处产生的
位错均通过负攀移的方式进入晶粒内部，说明拉应力
有利于位错进行负攀移。位错在运动过程中，遇到异
号位错发生湮没（图５（ｃ）中方框处），或被对面晶界
吸收（图５（ｅ）中位错Ｃ和Ｄ）。在应变较大时，晶界
为了释放弹性应变能，晶界曲率不断增大（图５（ｅ）～
（ｆ））。图５（ｈ）中白色虚线表示变形初态的晶界所在
位置。可见在受到平行于晶界方向的拉伸变形时，晶
界难以整体迁移。

　　图６为大角度晶界受到ｙ方向拉伸作用时体系
自由能与应变的关系曲线。对比图４和图６可见，两
者的体系自由能变化规律相似，但沿ｙ方向拉伸变形
时体系自由能变化峰值的应变值比沿ｘ方向拉伸变
形时更大。说明体系受到ｙ方向（即垂直晶界方向）
拉伸时位错形核所需的临界应变更大。

　　图６　大角度晶界在ｙ方向拉伸作用下体系自由能与应

变曲线（图中点Ａ～Ｈ与图５（ａ）～（ｈ）相对应）

　　Ｆｉｇ．４　Ｅｎｅｒｇｙ－ｓｔａｉｎ　ｃｕｒｖｅ　ｏｆ　ｈｉｇｈ－ａｎｇｌｅ　ｇｒａｉｎ　ｂｏｕｎｄａｒｉｅｓ

ｄｕｒｉｎｇ　ｔｅｎｓｉｌｅ　ｄｅｆｏｒｍａｔｉｏｎ　ａｌｏｎｇ　ｔｈｅ　ｙ－ａｘｉｓ（Ｔｈｅ　ｐｏｉｎｔｓ　ｆｒｏｍ　Ａ

ｔｏ　Ｈ　ｉｎ　Ｆｉｇ．６ｃｏｒｒｅｓｐｏｎｄｉｎｇ　ｔｏ　ｐａｎｅｌｓ（ａ）～（ｈ）ｉｎ　Ｆｉｇ．５，ｒｅ－

ｓｐｅｃｔｉｖｅｌｙ）

３　结论

　　本文采用晶体相场法研究了外加应力方向对大
角度晶界变形过程的影响。研究表明，在应力作用下
通过改变晶界曲率和位错运动可以实现大角度晶界

的整体迁移，而且垂直于晶界方向的拉伸作用有利于
大角度晶界的整体迁移；晶界处位错形核所需临界应
变与体系所受应力方向有关，其中沿平行晶界方向比
沿垂直晶界方向所需临界应变更大。研究结果揭示
了晶界能够产生和吸收位错。
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