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摘要：【目的】探讨纳米晶材料中小角度晶界位错在应力作用下的演化机理。【方法】通过分析位错受力，建立动

力学方程，分析晶界斜排位错在受到外应力作用下的运动规律。【结果】晶界位错的 ３ 个部分结果不同，处在中

心位错以上的位错（第 １ 部分）在剪切应力不断增大的过程中，会经过滑移，波动，最后沿柏氏矢量方向滑移过

程；中心位错（第 ２ 部分）会经过滑移，波动，再滑移过程；中心位错以下的位错（第 ３ 部分）会先逆柏氏矢量方向

滑移，然后改变运动方向进行攀移，最后回到第 ５ 个位错的初始位置后沿柏氏矢量滑移。【结论】当晶界位错受

到外应力作用时，晶界会马上瓦解，外应力是导致晶界瓦解的主要因素。对比水平位错的晶界，斜排位错组成的

晶界瓦解不具有对称性，每个位错的运动规律都各有特点。
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０ 引言

  【研究意义】纳米晶体材料是近年的研究热
点［１～ １５］，它能展现出良好的形变特性，故其形变的主
要机理值得研究。一般的材料不会既具硬度又具韧
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性，但对于一些类似于陶瓷和合金的纳米晶体材料，
其在保证硬度的同时还具有很好的塑性。所以这类
材料晶界位错在应力作用下的演化机理更加具备研

究价值。【前人研究进展】一系列研究结果表明，纳米
晶材料所具有的塑性或者超塑性形变，其主要机理是

由于晶格位错滑移［１，２］、晶界扩散蠕变［３～５］、三叉晶界

连接 扩 散 蠕 变［６］、旋 转 变 形［７～ １０］、晶 界 位 错 滑

移［１０～ １４］、孪晶化［１５］等之间的相互竞争决定的。同

时，Ｇｕｔｋｉｎ等［１ ６，１７］］在此基础上研究了纳米晶材料在

塑性变形中晶界的转变，其中包括小角度晶界的湮

灭［１ ６］、大角度晶界的弯曲和变形塑性纳米晶体材料

中不全位错的发射［１７］。【本研究切入点】对于直径大

于 ３０ ｎｍ 的晶粒，晶格位错的滑移占主导地位。而

对于这种尺度晶界的研究，传统的位错研究方法［１８］

已不太适用。由于纳米晶体材料中具有很多的晶界
面，可以通过研究晶界处位错的流动来研究材料的可
塑性。而且纳米晶体材料中包含了很多由晶格位错
组成的小角度晶界，所以有必要研究小角度晶界位错
在外应力作用下的运动规律。文献［１６，１７，１９～２４］
已经研究了小角度晶界中水平位错在外应力作用下

的运动规律，而针对斜排位错的研究鲜见报道。【拟
解决的关键问题】通过建立动力学方程，研究纳米晶
材料中小角度晶界处斜排位错在外应力作用下的运

动规律。

１ 模型与方法

  考虑纳米晶材料样品中的小角度晶界模型，如图

１ａ所示。当不受到外应力作用时，位错在晶界处竖
直成直线排列，形成一排位错墙，位错的柏氏矢量与

晶界成一个夹角α。为研究方便，设α＝４５０，其间距

为 ｈ ，晶界的长度为 ｄ ，位错的柏氏矢量为 ｂ

。类比

于图 １ｂ 模型，假设斜排位错晶界的倾侧取向角θ满
足补偿关系：θ＋θ１＋θ２＝０和－θ＋θ１′＋θ２′＝０，（θ１，

θ２）和（θ１′，θ２′）为三叉晶界的取向参数，分别对应于
晶界上三叉点 Ａ和下三叉点 Ｂ。

  对于晶界斜排位错墙，在分析其位错运动规律之
前，需要对其进行受力分析。当施加外应力作用后，
这组位错共受到 ３ 个力的作用：１）外部施加的切应
力，２）位错之间的相互作用力，３）位错墙形成的向错
偶极子的作用力。由于所讨论的位错是斜排位错，所
以柏氏矢量方向与晶界的夹角α设为 ４５°，那么这时

位错的柏氏矢量表示为 （槡２
２ ｂ
，－槡２２ ｂ

，０）。

（ａ）斜排位错，（ｂ）水平位错

（ａ）Ｉｎｃｌｉｎｅｄ ｄｉｓｌｏｃａｔｉｏｎ，（ｂ）Ｈｏｒｉｚｏｎｔａｌ ｄｉｓｌｏｃａｔｉｏｎ
图 １ 三叉晶界连接处的小角晶界位错排列示意图

  Ｆｉｇ．１  Ｓｃｈｅｍａｔｉｃ ｄｉａｇｒａｍ ａｂｏｕｔ ｓｍａｌｌ-ａｎｇｌｅ ｇｒａｉｎ

ｂｏｕｎｄａｒｙ ｄｉｓｌｏｃａｔｉｏｎｓ ａｒｒａｎｇｅｍｅｎｔ ａｔ ｔｈｅ ｊｕｎｃｔｉｏｎ ｏｆ ｇｒａｉｎ

ｂｏｕｎｄａｒｙ

  由位错理论［２５］可以对如下几种情况的受力进行

推导：

  ａ）外部施加的切应力

  Ｆ剪＝ 槡２
２ ｂ －槡２２ ｂ（ ）０

０ τｘｙ ０

τｙｘ ０ ０
烄

烆

烌

烎０ ０ ０

烄

烆

烌

烎

ｉ
ｊ
ｋ
×ｋ＝

槡２
２ ｂτｙｘｊ

→

＋槡２２ ｂτｘｙ ｉ
→
， （１）

其中τｘｙ ＝－τｙｘ ＝τ。

  ｂ）位错之间的相互作用力

  如图 １ａ中所示的柏氏矢量与水平方向斜 ４５°的
位错可以分解为一个柏氏矢量沿 ｘ 轴正方向的水平
位错和一个柏氏矢量沿 ｙ 轴负方向的垂直位错。所
以可以通过求解水平位错间的相互作用力和垂直位

错间的相互作用力的受力，通过力的合成得到与水平
方向斜 ４５°的位错间的相互作用力。具体表达式为

  Ｆｘ ＝槡２２ Ｄｂ
２ （ｘ ＋ｙ）（ｘ ２ －ｙ ２）

（ｘ ２ ＋ｙ ２）２
， （２）

  Ｆｙ ＝槡２２ Ｄｂ
２ ｙ（３ｘ ２ ＋ｙ ２）＋ｘ（３ｙ ２ ＋ｘ ２）

（ｘ ２ ＋ｙ ２）２
， （３）

其中 Ｄ＝ Ｇ
２π（１－ν）

。

  ｃ）考虑到柏氏矢量斜 ４５°的位错可以分解为一个
柏氏矢量沿 ｘ 轴正方向水平的位错和一个柏氏矢量
沿 ｙ 轴负方向的垂直位错，仅柏氏矢量沿 ｘ 轴正方向
水平的位错受到向错作用力，则位错墙形成的向错偶
极子的作用力（向错强度用ω表示）：
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  Ｆｘ ＝槡２２ ｂＤω
（ （ｙ －ｄ）ｘ
ｘ ２ ＋（ｙ －ｄ）２ －

ｙｘ
ｘ ２ ＋ｙ ２）， （４）

  Ｆｙ ＝槡２４ ｂＤωｌｎ
ｘ ２ ＋（ｙ －ｄ）２

ｘ ２ ＋ｙ ２
＋

槡２
２ ｂＤω

（ （ｙ －ｄ）２

ｘ ２ ＋（ｙ －ｄ）２ －
ｙ ２

ｘ ２ ＋ｙ ２
）。 （５）

通过公式（１）～（５）的推导，就可以得到位错墙中第 ｉ
个位错的受力。结合公式（１），（２），（４）可得位错在 ｘ
轴方向上的受力：

  Ｆｘｉ ＝
槡２
２ ｂτ＋ Ｄｂ ２∑

Ｎ

ｋ ＝ １
ｋ ≠ ｉ

｛［（（ｘｉ － ｘｋ）＋ （ｙｉ －

ｙｋ））（（ｘｉ －ｘｋ）２－（ｙｉ －ｙｋ）２）］／［（（ｘｉ －ｘｋ）２＋（ｙｉ －

ｙｋ）２）２］｝＋槡２２ ｂＤω
（ （ｙｉ －ｄ）ｘｉ

ｘ ２
ｉ ＋（ｙｉ －ｄ）２ －

ｙｉｘ ｉ

ｘ ２
ｉ ＋ｙ ２

ｉ
），（６）

  结合公式（１），（３），（５）可得到位错在 ｙ 轴方向上
的受力：

  Ｆｙｉ ＝
槡２
２ ｂτ＋Ｄｂ ２∑

Ｎ

ｋ ＝ １

ｋ ≠ ｉ

｛［（ｙｉ －ｙｋ）（３（ｘｉ －ｘｋ）２＋

（ｙｉ － ｙｋ）２）＋ （ｘｉ － ｘｋ）（３（ｙｉ － ｙｋ）２ ＋ （ｘｉ －
ｘｋ）２）］／［（（ｘｉ －ｘｋ）２ ＋（ｙｉ －ｙｋ）２）２］）＋

１
２
槡２
２ ｂＤωｌｎ

ｘ ２
ｉ ＋（ｙｉ －ｄ）２

ｘ ２
ｉ ＋ｙ ２ｉ

＋

槡２
２ ｂＤω

（ （ｙｉ －ｄ）２

ｘ ２
ｉ ＋（ｙｉ －ｄ）２ －

ｙ ２ｉ
ｘ ２

ｉ ＋ｙ ２ｉ
）。 （７）

  设第 ｉ 个位错的坐标为 （ｘｉ，ｙｉ），这时小角晶界
的第 ｉ 个位错的运动方程为

  ｍ ｄ２ｘｉ

ｄｔ ２ ＋β
ｄｘｉ

ｄｔ ＝Ｆｘｉ
，ｉ ＝ １，２，…，Ｎ， （８）

  ｍ ｄ２ｙｉ
ｄｔ ２ ＋β

ｄｙｉ
ｄｔ ＝Ｆｙｉ

，ｉ ＝ １，２，…，Ｎ。 （９）

本文假设晶界位错 Ｎ ＝１１，初始条件：ｘｉ ＝０，ｘｉ ＝０，

ｙｉ ＝ｉｈ，ｙｉ ＝ ０。位错质量取 ｍ＝ρｂ
２

２ ≈２．４×１０－１６

ｋｇ／ｍ，β为阻尼系数，设β≈ ５ × １０－５ Ｐａｓ。运用

ＭＡＴＨＥＭＡＴＩＣＡ ８．０ 计算软件求方程的数值解。
计算中所用的各参数值为Ｇ＝８２× １０９ Ｐａ，υ＝０．２９，

ａ＝２．８７× １０－１０ｍ，ｂ＝ １
２ ａ
｛ ｝１１１ ＝２．５× １０－１０ｍ，Ｎ＝

１１，θ＝０．１（≈ ５．７°），ω＝θ＝０．１，ｈ ＝ １０ｂ。

２ 结果与分析

２．１ 同一切应力对不同位错运动的作用

  为了便于分析，选择晶界处位错组中几个具有代
表性的位错来分析。对照模型，晶界处 １１ 个位错依
次从下往上，仅选取位置排列在第 １，３，６，９，１１ 这 ５

个位置的位错考察其运动情况，其中将处在晶界中间
位置的第 ６ 个位错的初始位置定义为中心位错的
位置。

  当施加很小的剪切应力，如图 ２ ａ，τ＝０．２ ＧＰａ
时，位错组由于受到剪切应力作用将会沿柏氏矢量方
向滑移，则中心位错以上的位错会在合力的作用下向
柏氏矢量方向滑移，但由于剪切应力比较小，滑移到
一定距离后，会在一个固定的地方波动，如图 ２ ａ 中
的绿线和紫线。而中心位错以下的位错，在应力作用
下起初会逆着柏氏矢量方向滑移到一定位置，然后改
变运动方向滑移，在合力的作用下，位错会出现攀移
现象，如图 ２ ａ中的蓝线和橙线。中心位错本身受力
平衡，一直处在中间位错不动，当受到剪切应力后，平
衡被破坏，也会在柏氏矢量方向有一点波动。由于施
加的切应力比较小，波动不是很明显（如图 ２ ａ 中的
红线）。通过观察整个位错组，发现越靠近中心位错，
位错受到的合外力越小，位移距离也越小，越远离中
心位错的位错，所受到的合外力越大，位移距离也
越大。

  当增加剪切应力大小后，如图 ２ ｂ，τ＝０．６ ＧＰａ
时，中心位错及中心位错以上的位错会滑移更远的距
离，如图 ２ ｂ 中红线，紫线和绿线，而中心位错以下的
位错会攀移到第 ５ 个位错的初始位置，然后再开始沿
柏氏矢量方向滑移，如图 ２ ｂ 中蓝线和橙线。

  当施加比较大的剪切应力，如图 ２ ｃ，τ＝ １.５
ＧＰａ时，由于在这 ３ 个作用力中，剪切应力最大，所以
位错在 ３ 个力的作用下，最终都会沿着柏氏矢量方向
滑移。

２．２ 同一位错在不同剪切应力作用下的运动情况

  由 ２．１ 节的分析知，斜排位错组在同时受到剪切
应力、位错间相互作用力和向错作用力的时候，力的
分布不具有对称性。每个位错都具有独特的运动特
征。但这些位错也具有一些共性。依据这些共性，选
择 ３ 个具有代表性的位错进行分析，探索它们在不同
剪切应力作用下的运动规律（图 ３ 中的 ａ，ｂ，ｃ）。

  １）以第 ６ 个位错为中心位错，低于中心位错的都
具有类似的位移特征。以第 １ 个位错的位移为例，当
剪切应力比较小的时候，如图 ３ ａ１，τ＝０．２ ＧＰａ，位
错在开始运动的时候，受到位错间相互作用力和向错
作用力比较大，位错会逆着柏氏矢量方向运动，当运
动到一定距离后，由于位错间距的改变，位错间相互
作用力逐渐减弱，位错受力的作用逐渐平衡。当增加
剪切应力后，如图 ３ ａ２，τ＝０．６ ＧＰａ，位错又在以向
错作用力为主导力的作用下攀移到中心位错位置。
当继续增大剪切应力，如图 ３ ａ３，τ＝１．０ ＧＰａ，位错

８０５ Ｇｕａｎｇｘｉ Ｓｃｉｅｎｃｅｓ，Ｖｏｌ.２２ Ｎｏ.５，Ｏｃｔｏｂｅｒ ２０１５



  （ａ）τ＝０．２ ＧＰａ，（ｂ）τ＝０．６ ＧＰａ，（ｃ）τ＝１．５ ＧＰａ；（ａ）
（ｂ）（ｃ）中第 １，３，６，９，１１ 这 ５ 个位错的位移分别由蓝色、橙
色、红色、紫色、绿色线段表示。
  Ｔｈｅ ｆｉｖｅ ｄｉｓｌｏｃａｔｉｏｎｓ ｉｎ（ａ）（ｂ）（ｃ）ｎｕｍｂｅｒｅｄ ａｓ １，３，６，９，
１１ ａｒｅ ｒｅｐｒｅｓｅｎｔｅｄ ｂｙ ｂｌｕｅ，ｏｒａｎｇｅ，ｒｅｄ，ｐｕｒｐｌｅ，ｇｒｅｅｎ，ｒｅｓｐｅｃ-
ｔｉｖｅｌｙ．

图 ２ ５ 个位错的位移图
Ｆｉｇ．２ Ｔｈｅ ｄｉｓｐｌａｃｅｍｅｎｔ ｍａｐ ｏｆ ｆｉｖｅ ｄｉｓｌｏｃａｔｉｏｎ

回到初始中心位错位置后，在剪切应力的作用下，沿
柏氏矢量方向波动。最终当剪切应力达到一定大小
后，如图 ３ ａ４，τ＝１．５ ＧＰａ，位错最终会沿着柏氏矢
量方向滑移到无穷远处。

  ２）对于第 ６ 个位错，其在不同应力作用下的运动
情况如图 ３ ｂ 所示。位错在不受到剪切力作用的时
候保持受力平衡状态，当受到很小的剪切应力作用
时，如图 ３ ｂ１，τ＝０．２ ＧＰａ，位错有向柏氏矢量方向
滑移的趋势，当逐渐增大剪切应力后，位错在一段距
离内会波动滑移，还会有攀移现象，最终会平稳地沿
着柏氏矢量方向滑移，如图 ３ ｂ２，ｂ３，ｂ４。

  ３）中心位错以上的位错也具有类似的位移特征。
以第 １１ 个位错的位移为例，当施加的剪切应力比较
小，如图 ３ ｃ１，τ＝０．２ ＧＰａ，位移开始运动就沿着柏
氏矢量方向滑移，但由于剪切应力比较小，运动到一
定距离后，位错会在向错力作用下向 ｙ 方向中心聚
集，在 ｙ 方向稳定一段时间之后，再继续沿初始柏氏
矢量方向滑移。当继续增大剪切应力，剪切应力足以
抵消向错作用力的聚集作用，位错就会一直沿着柏氏
矢量方向滑移，如图 ３ ｃ２，ｃ３，ｃ４。

（ａ）第 １ 个位错，（ｂ）第 ６ 个位错，（ｃ）第 １１ 个位错
（ａ）Ｔｈｅ １ｓｔ ｄｉｓｌｏｃａｔｉｏｎ，（ｂ）Ｔｈｅ ６ｔｈ ｄｉｓｌｏｃａｔｉｏｎ，（ｃ）Ｔｈｅ １１ｔｈ ｄｉｓｌｏｃａｔｉｏｎ

  （ａ１）τ＝０．２ ＧＰａ，（ａ２）τ＝０．６ ＧＰａ，（ａ３）τ＝１．０ ＧＰａ，（ａ４）τ＝１．５ ＧＰａ，（ｂ１）τ＝０．２ ＧＰａ，（ｂ２）τ＝０．６ ＧＰａ，（ｂ３）τ＝１.０
ＧＰａ，（ｂ４）τ＝１．５ ＧＰａ，（ｃ１）τ＝０．２ ＧＰａ，（ｃ２）τ＝０．６ ＧＰａ，（ｃ３）τ＝１．０ ＧＰａ，（ｃ４）τ＝１．５ ＧＰａ

图 ３ 不同剪切应力作用下的位错位移
Ｆｉｇ．３ Ｔｈｅ ｄｉｓｐｌａｃｅｍｅｎｔ ｏｆ ｔｈｅ ｄｉｓｌｏｃａｔｉｏｎ ｕｎｄｅｒ ｓｈｅａｒ ｓｔｒｅｓｓ
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３ 结论

  本文通过建立动力学方程，分析晶界位错在受到
外应力作用下的运动规律，针对斜排位错得到如下
结论：

  １）斜排位错列在受到很小的剪切应力作用时，中
心位错以上的位错会沿柏氏矢量方向滑移；中心位错
以下的位错会逆着柏氏矢量方向滑移运动，而中心位
错基本稳定在初始位置。位错攀移到中心位错处，且
所有位错，距离中心位错越近，运动的距离越短，距离
中心轴线越远，运动的距离越长。

  ２）在剪切应力不断增大的过程中，中心位错以上
位错会继续沿着柏氏矢量方向滑移，一段距离后在 ｙ
方向上停顿，最终仍沿着柏氏矢量方向滑移；中心位
错以下的位错会经历反向柏氏矢量方向滑移，然后攀
移到第 ５ 个位错的初始位置，最后沿着柏氏矢量方向
滑移。
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