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摘要：【目的】研究一维纳米晶材料演化过程中的小角度晶界湮没过程，探究向错强度与阻尼系数对位错湮没的

影响。【方法】建立位错运动方程，计算模拟小角度晶界的晶格位错在外应力作用下发生的变化。【结果】随着切

应力增加，晶界由过阻尼运动变为无穷远的单向运动，向错强度越大晶界越难以湮没，并且晶界位错由同时湮没

转变为两端先湮没，中心后湮没；阻尼系数越大，湮没临界切应力越大，但到达一定值时，阻尼系数不再影响临界

值。【结论】晶界湮没存在临界切应力，向错强度主要影响临界切应力，阻尼系数主要影响位错初始速度和运动

停止时间。
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０ 引言

  【研究意义】纳米晶材料（ＮＣＭ）展现了优异的形

变特性，其变形机理已成为研究热点［１～ １５］。通常这
种材料是极硬或极脆的，但某些纳米晶金属、陶瓷、合
金甚至表现出超塑性，故有必要研究这类材料晶界位
错在应力作用下的演化机理。【前人研究进展】ＮＣＭ
的延展性可以通过控制剪切带中的局部位错流得以

实现，通常情况下，其塑性或超塑性变形机理是通过
晶格位错滑移、晶界位错滑移、晶界扩散蠕变、三叉晶
界连接扩散蠕变、孪晶化、旋转等之间的竞争来决定。
在本文中，我们考虑相对较大的晶粒（ｄ ＞３０ ｎｍ），
对于这种晶粒中，晶格位错的滑移占主导。传统的晶
格位错源［１ ６］作用，例如 Ｆｒａｎｋ-Ｒｅａｄ 源的作用，在纳
米尺度晶界效应的材料中受到抑制，但该类材料的阻
尼系数与向错强度会对位错滑移产生显著影响。在
这种情况下，ＮＣＭ 的晶界体积分数很高，能够作为
晶格位错源强烈影响塑性流。在多晶材料粗化过程
的内应力作用下，小角晶界经历结构转变。因此，自
然会考虑加载的 ＮＣＭ晶界在外应力、向错和阻尼作
用下经历怎样的显著改变。【本研究切入点】尽管文
献［１７］提出一个理论模型，用于描述在剪切应力作用
下，ＮＣＭ的小角晶界湮没过程，但没有对晶界位错
在切应力作用下的运动细节、向错强度和阻尼系数的
影响进行深入分析。本课题组曾对小角晶界的湮没
情况进行了研究，取得了系列成果［１８～２１］，但有些方面
还有待进一步探讨。【拟解决的关键问题】在文献
［１７］的基础上，通过数值模拟计算，引入向错强度和
阻尼系数的变化，研究切应力作用下的小角晶界的衰
变过程，揭示晶界位错的运动特征以及向错强度和阻
尼系数对位错滑移的影响。

１ 模型与方法

  考虑在三叉晶界连接处的小角晶界，如图 １ 所
示。在未施加剪切应力时，晶界位错直线排列，形成
位错墙，其间距为 ｈ ，晶界的长度为 ｄ 。位错的柏氏

矢量为 ｂ
→
。为明确起见，假设晶界的倾侧取向角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。

  对该体系施加切应力作用，将会引起位错发生位
移，设滑移系沿 ｘ 水平方向。为了获得位错的运动方
程，首先分析位错的受力。位错受到 ３ 种类型力作
用：外部施加的切应力，位错之间的相互作用力，位错

墙形成的向错偶极子的作用力。向错的强度用ω表
示，则第 ｉ 个位错的受力表示为

  Ｆｉ ＝ｂτ＋

Ｄｂ ２∑
Ｎ

ｋ ＝ １
ｋ ≠ ｉ

（ｘｉ －ｘｋ）｛（ｘｉ －ｘｋ）２ －（ｙ ｉ －ｙ ｋ）２｝
｛（ｘｉ －ｘｋ）２ ＋（ｙ ｉ －ｙｋ）２｝２

－

Ｄｂω（ ｘｉｙ ｉ

ｘ ２
ｉ ＋ｙ ２

ｉ
－ ｘｉ（ｙ ｉ －ｄ）
ｘ ２
ｉ ＋（ｙ ｉ －ｄ）２

）。 （１）

  设第 ｉ 个位错的坐标 （ｘｉ，ｙ ｉ）＝（ｘｉ，ｙ ｉ ＝ｉｈ），这
时小角晶界的第 ｉ 个位错的运动方程可写为

  ｍ ｄ２ｘｉ

ｄｔ ２ ＋β
ｄｘｉ

ｄｔ ＝Ｆｉ，ｉ ＝ １，２，…，Ｎ 。 （２）

  本文计算时假设晶界 Ｎ 有 １５ 个位错，位错质量

取ｍ＝ρｂ
２

２ ＝２．４× １０－１ ６ ｋｇ／ｍ，β为阻尼系数，取β≈

５×１０－５ Ｐａｓ。运用 ＭＡＴＨＥＭＡＴＩＣＡ ８．０ 计算软
件求方程的数值解，计算中所用的参数值如下：Ｇ ＝
８２× １０９ Ｐａ，υ ＝ ０．２９，ａ ＝ ２．８７ × １０－１０ ｍ，ｂ ＝
１
２ ａ
｛１１１｝＝２．５× １０－１０ｍ，Ｎ ＝１５，θ＝０．１（≈５.７°），

ω＝θ＝０.１，ｈ ＝ １０ ｂ。

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 ｔｒｉｇｅｍｉ-
ｎａｌ ｂｏｕｎｄａｒｙ

２ 结果与分析

２．１ 切应力对晶界整体运动的影响

  根据计算结果，该模型下的位错运动具有高度对
称性，即 ｘｉ（ｔ）＝ｘＮ－ｉ＋１（ｔ），ｉ ＝ １，…，８。为了表示方
便，只研究 ｘ １（ｔ）～ ｘ ８（ｔ）的情况。由图 ２ 可以看出

  １）剪切应力较小，τ＝０．５ ＧＰａ时，晶界位错排列
运动，由直线排列变成弧形排列，并且中间的位错 ｘ ８

走在最前，弧形的位错排列线出现来回复往运动情
况，最后在某一时刻静止，整个位错线保持向前凸的
弧形。

  ２）剪切应力增加到τ＝１．０ ＧＰａ 时，位错排列的
整体运动出现了新的现象。开始阶段，位错整体排列
线由直线形转变成弧形，向前突。然后两端的位错运
动加快，逐渐赶上中间的位错，位错排列线形成弓字

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



  （ａ）τ＝０．５ ＧＰａ，运动过程为①→②→③→④→⑤→⑥；（ｂ）τ＝１．０ ＧＰａ，运动过程为①→②→③→④→⑤→⑥→⑦→⑧；
（ｃ）τ＝１．３ ＧＰａ，运动过程为①→②→③→④→⑤→⑥→⑦；（ｄ）τ＝１.５ ＧＰａ，运动过程为①→②→③→④→⑤；（ｅ）τ＝１．５２５
ＧＰａ，运动过程为①→②→③→④→⑤→⑥；（ｆ）τ＝１．５４ ＧＰａ，运动过程为①→②→③→④→⑤→⑥→无穷远。
  （ａ）Ｗｉｔｈτ＝０．５ ＧＰａ，ｍｏｔｉｏｎ ｐｒｏｃｅｓｓ ｏｆ ｇｒａｉｎ ｂｏｕｎｄａｒｙ：①→②→③→④→⑤→⑥；（ｂ）Ｗｉｔｈτ＝１．０ ＧＰａ，ｍｏｔｉｏｎ ｐｒｏｃｅｓｓ ｏｆ
ｇｒａｉｎ ｂｏｕｎｄａｒｙ：①→②→③→④→⑤→⑥→⑦→⑧；（ｃ）Ｗｉｔｈτ＝１.３ ＧＰａ，ｍｏｔｉｏｎ ｐｒｏｃｅｓｓ ｏｆ ｇｒａｉｎ ｂｏｕｎｄａｒｙ：①→②→③→④→
⑤→⑥→⑦；（ｄ）Ｗｉｔｈτ＝１．５ ＧＰａ，ｍｏｔｉｏｎ ｐｒｏｃｅｓｓ ｏｆ ｇｒａｉｎ ｂｏｕｎｄａｒｙ：①→②→③→④→⑤；（ｅ）Ｗｉｔｈτ＝１．５２５ ＧＰａ，ｍｏｔｉｏｎ
ｐｒｏｃｅｓｓ ｏｆ ｇｒａｉｎ ｂｏｕｎｄａｒｙ：①→②→③→④→⑤→⑥；（ｆ）Ｗｉｔｈτ＝１.５４ ＧＰａ，ｍｏｔｉｏｎ ｐｒｏｃｅｓｓ ｏｆ ｇｒａｉｎ ｂｏｕｎｄａｒｙ：①→②→③→④
→⑤→⑥→ ｉｎｆｉｎｉｔｙ．
  图 ２ 晶界（红色晶界时刻为 ０．１ ｎｓ）各位错运动的位置随时间的变化（左图）和晶界位错排列形状随时间的演化（右图）
  Ｆｉｇ．２ Ｔｈｅ ｍｏｔｉｏｎ ｌｏｃａｔｉｏｎｓ ｏｆ ｅｖｅｒｙ ｄｉｓｌｏｃａｔｉｏｎ ｉｎ ｔｈｅ ｇｒａｉｎ ｂｏｕｎｄａｒｙ ｗｉｔｈ ｔｉｍｅ ｉｎｃｒｅａｓｉｎｇ（Ｌｅｆｔ ｃｏｌｕｍｎ）ａｎｄ ｔｈｅ ｓｈａｐｅ ｏｆ
ｄｉｓｌｏｃａｔｉｏｎｓ ｉｎ ｇｒａｉｎ ｂｏｕｎｄａｒｙ ｗｉｔｈ ｉｎｃｒｅａｓｉｎｇ ｔｉｍｅ（Ｒｉｇｈｔ ｃｏｌｕｍｎ）．Ｔｈｅ ｔｉｍｅ ｏｆ ｒｅｄ ｇｒａｉｎ ｂｏｕｎｄａｒｙ ｉｓ ０．１ ｎｓ
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形，然后又超过中间的位错形成向前凹的弧形。从图

２ｂ 中的④位错线形状看出，位错排列在折回运动中
速度依然是从中心位错到两端位错递增，再次形成弓
形排列和向前凸的弧形排列，最终以弓形排列振荡并
停止。

  ３）剪切应力增加到τ＝ １．３ ＧＰａ 时，结果与τ＝
１.０ ＧＰａ的情况类似。不同在于位错排列形成向前
凹的弧形，见图 ２ｃ中的④位错线形状后，以该形状做
复往运动并停止。

  ４）剪切应力为τ＝１．５ ＧＰａ时，晶界线也是由直
线形先变成向前凸的弧形，然后是弓形，再到向前凹
的弧形，最终保持向前凹的弧形静止，见图 ２ｄ。位错
排列振荡不明显，仅在第一次折回过程中便到达静止
位置。

  ５）剪切应力接近临界值τ＝１．５２５ ＧＰａ时，位错
排列在经历直线形、弧形、弓形和弧形的运动过程后，
不往回运动，很快到达静止位置，见图 ２ｅ。

  ６）当剪切应力达到τ＝１．５４ ＧＰａ时，开始阶段位
错排列呈现向前凸的弧形线，接着变成向前凹的弧形
线。位错线不断向前运动，最后又变成直线，所有的
位错肩并肩地一起向前不停运动，这时位错可以走向
无穷远，完全脱离原来的晶界，出现晶界衰落。

  ７）由图 ２ａ 可见，晶界位错位置随时间的变化呈
现阻尼衰减振荡的形式，开始出现 ３ 个明显的相对平
衡位置的振荡，但随时间增加振幅不断减小，最后振
幅趋于零，所有的位错停止不动。由图 ２ｂ 可见，剪切
应力增大，位错位移的阻尼振动更加明显，振荡的次
数明显减少，较快地达到平衡位置，保持不动。当剪
切应力增大到τ＝１．５４ ＧＰａ（超过临界切应力τｃ ），位
错位移曲线由阻尼振荡形式转变成单调增加形式，如
图 ２ｆ所示，而且整个晶界上的位错运动步调趋于一
致，远离初始位置，不会静止。整体来看，剪切应力越
大位错的平衡位置就越远。

２．２ 向错强度ω对晶界湮没的影响

  ω的正负表示向错的极性，绝对值的大小表征
向错的变形程度。根据公式（１），当ω不同时，位错的
受力也不同，晶界湮没的情况也就不同。我们选取不
同的ω值，分别计算出各个位错被释放的临界切应力
值，并将其绘制成临界切应力值τｃ 与第ｉ 个位错ｘ ｉ 的

关系图（图 ３），可以看出

  １）向错强度ω较小时，位错湮没临界切应力如图

３ 曲线①～③所示，各个临界值相同。向错强度ω＞
０．２０ 时，位错湮没临界值曲线出现了新的现象，如图

３（曲线④～⑥）所示，两端位错的临界值较小，中间位
错的临界值较大，临界值曲线形成向下凹的弧形

排列。

  ２）当ω较小时，整个晶界同时湮没，随着ω增大，
两端位错先湮没，随后向中心发展，中心位错最后发
生湮没。

  ３）随着向错强度的增大，各个位错的临界切应力
逐步增大，并且两端与中间的临界值差越来越大。这
说明向错强度越大，向错对位错运动的阻碍作用越
强，越是靠近晶界中部阻碍效果越明显。

  ①ω＝ ０．０５，②ω＝ ０．１０，③ω＝ ０．１５，④ω＝ ０．２０，⑤ω＝

０．２５，⑥ω＝ ０.３０

  图 ３ 第 ｉ 个位错ｘ ｉ 的临界切应力值τｃ 与向错强度ω的

关系

  Ｆｉｇ．３ Ｔｈｅ ｒｅｌａｔｉｏｎｓｈｉｐ ｂｅｔｗｅｅｎ ｃｒｉｔｉｃａｌ ｓｈｅａｒ ｖａｌｕｅτｃ ｏｆ

ｉ ｔｈ ｄｉｓｌｏｃａｔｉｏｎｘｉ ａｎｄ ｉｎｔｅｎｓｉｔｙ ｏｆ ｄｉｓｃｌｉｎａｔｉｏｎω

２．３ 阻尼系数β对晶界湮没的影响

  由之前的讨论得知，ω＞ ０．１０ 时，整个晶界同时
湮没。令β＝β０×ｑ，β０≈５×１０－５ Ｐａｓ，以 ｑ 为倍数，画
出第 ｉ 个位错ｘ ｉ 的临界切应力值τｃ 与阻尼系数β的
关系图（图 ４）。

  ①ｑ ＝ ０．７；②ｑ ＝ ０．８；③ｑ ＝ ０．９；④ｑ ＝ １；⑤ｑ ＝ ２，ｑ ＝

５，ｑ ＝ １０，ｑ ＝ ５０，ｑ ＝ １００

  图 ４ 第 ｉ 个位错 ｘ ｉ 的临界切应力值τｃ 与阻尼系数β的

关系

  Ｆｉｇ．４ Ｔｈｅ ｒｅｌａｔｉｏｎｓｈｉｐ ｂｅｔｗｅｅｎ ｃｒｉｔｉｃａｌ ｓｈｅａｒ ｖａｌｕｅτｃ ｏｆ

ｉ ｔｈ ｄｉｓｌｏｃａｔｉｏｎ ｘｉ ａｎｄ ｄａｍｐｉｎｇ ｃｏｅｆｆｉｃｉｅｎｔβ

  可以看出

  １）当阻尼系数的倍数 ｑ ≤ １ 时，如图 ４ 中曲线

①～④所示，随着 ｑ 的增加，各个位错湮没的临界切
应力值逐渐增加。

  ２）当阻尼系数的倍数 ｑ ＞ １ 时，如图 ４ 中曲线

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



⑤，它代表了当 ｑ ＝２，５，１０，５０，１００ 倍时的情况，无
论阻尼系数倍数如何变化，各个位错湮没的临界值
恒定。

  ３）图 ４ 中 ５ 条曲线都是平行于 ｘ 轴的水平线，说
明无论阻尼系数倍数为何值时，整个晶界同时湮没。

  继续研究在外切应力接近临界值τ＝１．５２５ ＧＰａ
时，不同阻尼系数下的中心位错的运动情况。由于阻
尼系数太大会导致无法在一副图内展示，故针对中心
位错讨论 ｑ ＝０．９，１，２，４，６，８ 的情况。

  由图 ５ 可知，随着阻尼系数的增加，位错运动的
初始速度逐步放慢，运动停止时间逐渐变长。图 ５ ａ
中，除了曲线 １ 湮没外，其余各个位错都将停止在相
同位置。图 ５ ｂ 中，除曲线 １ 和 ２ 湮没外其余曲线代
表的位错静止在相同的位置。经过验证，当 ｑ ＝０．７，

０.８，０．９，１，５，１０，５０，１００ 时也符合上述现象。

  （ａ）τ＝ １．５２４ →τ－
ｃ ，（ｂ）τ＝ １．５２５ →τ＋

ｃ

  １：ｑ ＝０．９；２：ｑ ＝１；３：ｑ ＝２；４：ｑ ＝４；５：ｑ ＝６；６：ｑ ＝８
图 ５ 阻尼系数β对中心位错湮没的影响

  Ｆｉｇ．５ Ｔｈｅ ｉｎｆｌｕｅｎｃｅ ｏｆ ｄａｍｐｉｎｇ ｃｏｅｆｆｉｃｉｅｎｔβｏｎ ａｎｎｉｈｉ-
ｌａｔｉｏｎ ｏｆ ｃｅｎｔｒａｌ ｄｉｓｌｏｃａｔｉｏｎ

３ 结论

  本文通过建立位错运动方程，计算模拟小角度晶
界的晶格位错在外应力作用下发生的运动，发现以下
现象：

  １）剪切应力较小时，晶界位错线脱离初始晶界面
后振荡并停止，不同的剪切应力对应的晶界运动形状
也不同；剪切应力超过临界值时，晶界不振荡，一直向
前运动到无穷远处，晶界湮没。

  ２）向错强度越大，其对晶界位错湮没的阻碍能力

越强，而且随着向错强度的增加，晶界由同时湮没转
变为两端先湮没中间后湮没。

  ３）阻尼系数较小时，阻尼系数越大，晶界湮没越
困难。当阻尼系数到达一定值时，阻尼系数不再影响
晶界湮没的临界值。

  ４）整体来看，阻尼系数越大，位错初始速度越小，
运动停止时间越长。但阻尼系数不影响晶界同时湮
没现象。未湮没的位错停止位置相同。
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