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摘要：用扩散界面相场模型研究刃位错对第二相形核析出长大的影响，建立含刃位错应变能的自由能函数，对刃

位错线附近的第二相形核析出长大过程进行研究和分析。新建立的自由能函数 能 有 效 地 对 刃 位 错 线 附 近 的 第

二相形核析出长大过程进行模拟。模拟结果与位错能理论及非均匀形核理论吻合得很好。
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　　位错是一种极其重要的晶体缺陷，对晶体的晶粒

长大、屈服强度、断裂强度、扩散、相变、再结晶、塑性

变形等有较大的影响［１，２］。近年来，许多研究者利用

相场方法研究位错对材料微结构演化的影响，如：Ｓ．
Ｙ．Ｈｕ和Ｌ．Ｑ．Ｃｈｅｎ［３］对 薄 膜 内 部 周 期 性 分 布 的 位

错对Ｓｐｉｎｏｄａｌ分 解 的 影 响 进 行 了 研 究；Ｌｅｏｎａｒｄ和

Ｒ．Ｃ．Ｄｅｓａｉ［４］对 薄 膜 和 体 材 料 中 位 错 线 附 近 的Ｓｐｉ－
ｎｏｄａｌ分解进行了研究；Ｄ．Ｊ．Ｓｅｏｌ，Ｓ．Ｙ．Ｈｕ和Ｙ．Ｌ．
Ｌｉ等［５］对 束 缚 的 薄 膜 内 的Ｓｐｉｎｏｄａｌ分 解 进 行 了 研

究；Ｓ．Ｙ．Ｈｕ和Ｌ．Ｑ．Ｃｈｅｎ［６］采用扩散界面模型对存

在结构缺陷的溶质演化进行了研究。然而采用相场

方法对于位错线附近的第二相形核析出长大的问题

则研究甚少。本文采用相场方法，构建含位错作用的

自由能函数对刃位错线附近的第二相形核析出长大

过程进行研究和分析。

１　相场模型与方法

１．１　含刃位错的自由能密度函数构造

　　材料微 结 构 演 化 的 驱 动 力 是 系 统 的 能 量 减 小。
系统的总自由能Ｆ由体自由能Ｆｂｕｌｋ ，界面能Ｆｉｎｔ 和

弹性应变能Ｆｅ　ｌ 组成：

　　Ｆ＝Ｆｂｕｌｋ＋Ｆｉｎｔ＋Ｆｅ　ｌ， （１）

体自由能决定于平衡相浓度场ｃ（ｒ
→
，ｔ），界面能 决 定

于平衡共存相的浓度场及界面形状与共同协定区域。

　　根据朗道自由能多项式理论，系统的体自由能密

度应该具有等深的双势井。构造体自由能密度函数

和界面能函数如下［３，７］：

　　ｆｂｕｌｋ（ｃ）＝－Ａ１（ｃ－０．５）２＋Ｂ１（ｃ－０．５）４，
（２）

　　ｆｉｎｔ（ｃ）＝β１ !ｃ　２， （３）
式中，Ａ１、Ｂ１ 和β１ 是参数。

　　刃位错的有效弹性应变能密度可表示为：

　　ｆｅ　ｌ＝ｆｃ＋ｆｄ＋ｆＩ， （４）
式中，ｆｃ是仅由浓度ｃ构造的能量项，ｆｄ 是与浓度成
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分项无关的位错能量项，可看成为一常数项。ｆＩ 是浓

度成分场与位错应变应力场相互作用能量项。ｆｃ 及

ｆＩ 的具体形式［４］为：

　　ｆｃ＝－２α
２

Ｐ０
（ｃ－０．５）２， （５）

　　ｆＩ＝－αｂ２π
２　Ｍ０
Ｐ０
ｃ ｙ
ｘ２＋ｙ２

。 （６）

由式（１）～（６）且对前面系数进行处理，得到存在位错

的情况下系统总自由能表达式为：

　　Ｆ（ｃ）＝∫
Ｖ

（－Ａ（ｃ－０．５）２＋Ｂ·（ｃ－０．５）４＋β２

（!ｃ）２－βαｃ
ｙ

ｘ２＋ｙ２
）ｄＶ， （７）

式 中，Ａ ＝１．０，Ｂ ＝２．５，β＝０．５，βα ≈ ［ｋＢ（Ｔｃ －
Ｔ）Ｎｖ］－１（Ｔ／Ｔｃ）１／２（Ｋ０／５）（Δａ／ａ）（Ｍ０／Ｃ０）。

１．２　系统演化动力学方程

　　定义浓度场ｃ（ｒ
→
，ｔ）的物理意义，第二相形 核 析

出长大就可以用其随时间和空间演化的动力学方程

来描叙。又由 于 浓 度 场 变 量ｃ（ｒ
→
，ｔ）为 保 守 场 变 量，

保守场变量随时间演化过程可用Ｃａｈｎ－Ｈｉｌｌｉａｒｄ方程

描述［８，９］，动力学方程可表示为：

　　ｄｃ
（ｒ
→
，ｔ）

ｄｔ ＝Ｌ !２［Ｆ
ｃ
］， （８）

式中，Ｌ为扩散迁移系数，与原子的扩散系数有关。

１．３　数值化处理

　　为求解复杂的动力学方程组（８）式，还必须将动

力学方程组在时空区间作离散化处理，即采用数值求

解的方法。在模拟中，这里采用Ｅｕｌｅｒ迭代公式［１０］：

　　（ｔ＋Δｔ）＝（ｔ）＋
ｄ
ｄｔ×Δ

ｔ， （９）

式中，Δｔ为 离 散 时 间 步 长，φ为 时 间 和 空 间 函 数。

此外，为使数 值 解 具 有 稳 定 性，需 将Ｌａｐｌａｃｅ算 子 作

用考虑到次近邻格点［９，１１］：

　　 ２＝
１

（Δｘ）２
［１
２Σｊ
（ｊ－ｉ）＋

１
４Σｎ
（ｎ－ｉ）］，

（１０）

式中，Δｘ为离散空间步长，ｊ和ｎ分别代表ｉ的最近

邻格点与次近邻格点。在二维情况下模拟刃位错线

附近的第二相形核析出长大，需将连续空间离散为四

方格子，采用周期性边界条件。这里模拟采用２５６×
２５６格子，在中心区放置一刃型位错，参数βα＝２．０。

选择初始浓度ｃ０＝０．２２时析出演化进行模拟，在模

拟过程 中 没 有 在 动 力 学 方 程 中 引 入 热 力 学 扰 动 项

ξ（ｒ
→
，ｔ）来促使形核等热涨落起伏过程。

２　模拟结果和分析

　　图１给出中心处存在一刃位错，初始浓度为ｃ０＝
０．２２情况下的溶质析出过程：

　　图１　中心处存在一刃位错时成分点为０．２２处的第二相

析出演化

　　Ｆｉｇ．１　Ｔｈｅ　ｓｅｃｏｎｄ　ｐｈａｓｅ　ｐｒｅｃｉｐｉｔａｔｉｏｎ　ｅｖｏｌｕｔｉｏｎ　ｗｉｔｈ　ａｎ
ｅｄｇｅ　ｄｉｓｌｏｃａｔｉｏｎ　ｉｎ　ｔｈｅ　ｃｅｎｔｅｒ　ｏｆ　ｔｈｅ　ｐｉｃｔｕｒｅ　ｗｈｅｎｃ０ ＝０．２２

（ａ）Ｔ＝１００，（ｂ）Ｔ＝１０００，（ｃ）Ｔ＝６０００．

　　图１中白色区为析出相，浓度场成分值越高颜色

越亮，浓度场成分值越底颜色越暗。图１说明，在存

在位错的情况下，即使没有热力学扰动依然能在位错

附近形核长大。由文献［１，２］可知，位错周围点阵引

起弹性应力场导致晶体能量的增加，即位错周围产生

的应变能使体系内能升高。由非均匀形核理论［１２］指

出固体中，存在各种缺陷，如位错、空位、晶界、层错、
杂质等。若在晶体缺陷处形核，随着晶核的形成，缺

陷将消失，缺陷释放能量以供新相形核需要，使临界

形核功降低，形核变得更加容易。

　　根据刃型位错的应力场理论［１，２］，给出刃型位错

各应力分量为：

　　

σｘｘ ＝－Ｈｙ
（３ｘ２＋ｙ２）
（ｘ２＋ｙ２）２

，

σｙｙ ＝Ｈｙ
（ｘ２－ｙ２）
（ｘ２＋ｙ２）２

，

σｚｚ ＝－ｖＨ２ｙ
（ｘ２＋ｙ２）
（ｘ２＋ｙ２）２

，

（１１）
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　　式中，Ｈ＝ Ｇｂ
２π（１－ｖ）

，Ｇ为切变模量，ｖ为泊松

比，ｂ为氏矢量。σｘｘ、σｙｙ 和σｚｚ 为３个正应力分量。根

据式（１１）可得σｘｘ，σｙｙ，（σｘｘ ＋σｙｙ）／２过位错中心沿ｙ
轴方向的曲线图，如图２所示。

　　图２　过位错中心沿ｙ轴方向σｘｘ，σｙｙ，（σｘｘ＋σｙｙ）／２曲线

　　Ｆｉｇ．２　Ｔｈｅ　ｅｄｇｅ　ｄｉｓｌｏｃａｔｉｏｎ　ｓｔｒｅｓｓ　ｄｉａｇｒａｍ　ｏｆ　ｃｒｏｓｓｉｎｇ
ｔｈｅ　ｃｅｎｔｅｒ　ｏｆ　ｄｉｓｌｏｃａｔｉｏｎ　ａｎｄ　ａｌｏｎｇ　ｔｈｅ　ｙ　ｄｉｒｅｃｔｉｏｎ

（ａ）σｘｘ ，（ｂ）σｙｙ ，（ｃ）（σｘｘ ＋σｙｙ）／２．

　　图２（ａ）为过位错中心的σｘｘ 曲线，图中纵坐标的

单位为Ｈ／２，应力大于０，说明应力方向与ｙ轴相同；
应力小于０说明应力方向为－ｙ轴方向。由图２及

式（１１）可知，当ｙ＞０时，σｘｘ ＜０；当ｙ＜０时，σｘｘ ＞
０。这说明正刃型位错的滑移面上侧为压应力，滑移

面下侧为张应力。即如图１中左侧位压应力，右侧为

张应力。图３（ａ）～（ｃ）分 别 为 存 在 单 个 刃 位 错 时 应

力σｘｘ、σｙｙ、（σｘｘ ＋σｙｙ）／２三维分布图。图３立体的展

示了存在单个刃位错时其应力的分布情况，在正刃位

错的上侧即模拟演化图的左侧其值大于０为压应力；
在正刃位错下侧即模拟演化图的右侧其值小于０为

拉应力。

　　由图１可见，第二相在正位错的下侧即模拟演化

图中的右侧受到位错张应力处析出形核长大，其中出

现半圆形的第二相析出相；在正位错的上侧即模拟演

化图中的左侧受到位错压应力处溶质被消耗减少，出
现颜色较深的区域。从图１可见，在析出的第二相周

边有一圈颜色较深的区域，是由于起始浓度场变量为

０．２２的成分点在自由能曲线上并不处于极小值处的

稳定态，于是在位错能的作用下，向能量极小值状态

演化。由于位错下侧的张应力，对其周围的溶质的吸

引作用，促使其周围的溶质向其扩散，促进在此处形

核长大，从而导致其周围的溶质浓度降低。

　　图３　存在单个刃位错时应力σｘｘ，σｙｙ，（σｘｘ ＋σｙｙ）／２的三

维分布

　　Ｆｉｇ．３　Ｔｈｅ　３Ｄｄｉｓｐｌａｙ　ｆｉｇｕｒｅ　ｏｆ　ｔｈｅ　ｅｄｇｅ　ｄｉｓｌｏｃａｔｉｏｎ
（ａ）σｘｘ ，（ｂ）σｙｙ ，（ｃ）（σｘｘ ＋σｙｙ）／２．

３　结论

　　应用扩散界面相场模型对位错线附近的第二相

形核析出长大过程进行研究的结果表明，由于位错的

点阵畸变所产生的位错能促使第二相在正刃位错的

下侧形核长大，位错释放能量以供新相形核需要，使

临界形核功降低，形核变得更加容易。由于正刃位错

下侧的张应力作用，第二相溶质原子逐渐向此处扩散

聚集，溶质浓度升高，从而促进第二相析出长大，析出

半圆形的析出相；由于正刃位错上侧压应力的作用，
此处第二相溶质原子逐渐向外扩散，溶质浓度降低。
这些结 果 与 位 错 能 理 论 及 非 均 匀 形 核 理 论 吻 合 得

很好。
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