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摘要：【目的】研究初始原子对亚晶界湮没机制的影响。【方法】采用晶体相场模型模拟亚晶界结构在应力作用下

的湮没过程，并从位错运动和能量变化角度对湮没过程进行分析，同时讨论初始原子在两晶粒交界处的对齐程

度对其后亚晶界湮没的影响。【结果】研究表明，初始晶界原子排列错位 １／４ 晶格常数时，首先位错在晶界处攀

移，然后位错同时分离成两个，一个分离出的位错停留于原位，另一个则进入亚晶内部进行攀移和滑移直至相遇

湮没，之后原来停留于原位的位错在攀移一段时间后也进入亚晶内部进行攀移和滑移，最终相遇湮没，形成单

晶。而初始晶界原子排列错位 １／２ 晶格常数时，湮没过程与初始晶界原子排列错位 １／４ 晶格常数时的情况存在

很大的差异。【结论】亚晶界湮没过程中，位错直接进入亚晶内部进行攀移和滑移，位错间发生复杂的相互作用，

最终位错全部湮没，形成单晶。同时体系能量将随应力的增加而波动下降，形成 ４ 个明显的峰谷。

关键词：晶体相场模型 亚晶界 初始原子对齐程度 应力诱发湮没
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  【研究意义】实际应用的金属和合金的宏观特性
来源于其微观结构，研究物质的微观结构以改善其宏
观性能对于设计与制造新材料具有重要意义。金属
和合金大多以多晶形式存在。多晶的性能与晶界结
构密切相关，而亚晶界作为一类重要的晶界，对多晶
材料有着重要影响［１，２］。【前人研究进展】亚晶界由
一系列位错按特定方式排列构成。亚晶界的结构及
其迁移方式对材料的力学行为有重要的作用［３～５］。
通常认为，亚晶界是一种位错源，应力作用时的位错
迁移会导致亚晶界的湮没［６～ １０］。在现有的实验条件
下很难直接观察到亚晶界上的位错分布及其在外力

作用下的运动。随着计算机技术的发展，计算机模拟
完全可以揭示原子尺度的现象和纳米尺度下亚晶界

结构的变化，弥补实验的不足。相场法是当今研究微
观组织演化的重要的数值计算方法［１ １］。与传统相场
法不同，基于密度泛函理论的晶体相场模型可以反映
原子空间尺度和扩散时间尺度上的现象，具有明显的
优势。晶体相场模型还可以自洽地耦合弹性应变、各
向异性和对称性等原子信息，自提出以来已有较多应
用［１２～ １４］。【本研究切入点】目前，运用晶体相场模拟
亚晶界演化的研究主要针对的是共格孪晶界［１５～２０］，
而对于非共格孪晶界演化的研究还比较少。【拟解决
的关键问题】本文采用晶体相场模型研究纳米尺度下
初始原子排列情况对亚晶界湮没的影响，从位错运动
和能量变化两个角度揭示两晶粒交界处的位错对的

湮没机制。

１ 模型与方法

１．１ 晶体相场模型

  晶体相场模型采用具有周期性局部时间的平均
密度作为序参量。这个序参量构造出的自由能密度
泛函自洽地包括了弹性应变等由周期性决定的性质。
对于晶相，其原子的位置是周期性排列的，因此采用
周期性对称的原子密度描述，即

  ρ＝∑
ｎ，ｍ
ｃ ｎ，ｍｅ ｉＧ

→
·ｒ
→

＋ρ０， （１）

上式与晶体点阵的周期性一致，ρ的最大值表示实际

空间中原子的位置。对于液相中的原子，其原子位置
随时间变化，运动规律随机，故采用恒定的平均密度

ρ０ 来描述。

  系统中的无量纲纯物质自由能可以构造为

  Ｆ ＝∫ρ
２ ε＋ １＋▽（ ）［ ］２ ２

ρ＋ρ
４｛ ｝４ ｄＶ ， （２）

式中，ｄＶ 为空间单位体积，ε是与系统温度有关的参
量，▽２ 为 Ｌａｐｌａｃｅ算子，系统的周期性由自由能中的
梯度项 ▽２

ρ和 ▽４
ρ决定。

  系统演化的动力学方程为

  ρｔ ＝
▽２δＦ
δρ

＋ζ＝▽ ２ ｒ ＋ １＋▽（ ）［ ］２ ２
ρ＋ρ｛ ｝３ ＋

ζ， （３）
式中，ｔ 为时间变量，δ为 Ｄｉｒａｃ 函数，ζ为 Ｇａｕｓｓ 随
机噪声。

  对（１）式的二维解进行单模近似可以得到

  ρ＝Ａ ｃｏｓ ｑ（ ）ｘ ｃｏｓ
ｑｙ
槡（ ）３ － １

２ ｃｏｓ
２ｑｙ
槡（ ）［ ］３

＋ρ０，

（４）

式中，ρ０ 为平均密度，Ａ 为振幅，波数 ｑ ＝槡３／２。
  由这个简单相场模型所构造的自由能函数存在

３ 种平衡相：液相、条状相和三角相。通过单模近似
法可以得到这 ３ 种相的平衡自由能密度，然后根据

Ｇｉｂｂｓ 自由能公切线法确定相图，如文献［２］中的图 １
所示。

１．２ 数值计算与参数设置

  对动力学方程（３）中的梯度项进行半隐式 Ｆｏｕ-
ｒｉｅｒ谱方法求解，其离散形式为

  ρｋ
→
，ｔ＋Δｔ －ρｋ

→
，ｔ

Δ ｔ ＝

－ｋ ２ ｒ ＋ １－ｋ（ ）［ ］２ ２
ρｋ
→
，ｔ＋Δｔ ＋ ρ（ ）

３
ｋ
→
，｛ ｝ｔ ，

整理合并可以得到如下形式

  ρｋ
→
，ｔ＋Δｔ ＝ ρｋ

→
，ｔ －ｋ ２Δｔ ρ（ ）

３
ｋ
→
，ｔ

１＋ｋ ２Δｔ ｒ ＋ １－ｋ（ ）［ ］２ ２ ， （５）

式中，ρｋ
→
，ｔ＋Δｔ 和ρｋ

→
，ｔ 分别为 Ｆｏｕｒｉｅｒ空间中 ｔ ＋Δｔ 和

ｔ 时刻的原子密度，其中 ｋ
→
为 Ｆｏｕｒｉｅｒ空间的波矢。

  在本文的模拟中，采用三角相表征晶体相。所选
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参数 ｒ＝－０．２５，ρ０＝０．２８５，位相差θ＝６．５°，空间步
长Δｘ＝Δｙ ＝π／４，时间步长Δｔ ＝０．５，边界条件为周
期性边界条件。初始条件按如下方法给出：对于

Ｌｘ ×Ｌｙ ＝２５６Δｘ ×２５６Δｙ 的区域，通过（４）式设置三
角相的取向在 ０＜ｘ＜Ｌｘ／４和 ３Ｌｘ／４＜ｘ＜Ｌｘ 的范

围内为θ／２，在 Ｌｘ／４ ＜ ｘ ＜ ３Ｌｘ／４ 的范围内为 －
θ／２。 同时，为了不影响晶界的性质，让体系经历 Ｔ＝
９００００ 时间步演化直至系统达到稳定。

  在变形模拟过程中采用等体积条件假设。施加

的应变ε＝ε
·

ｎΔ ｔ ，其中 ｎ 为时间步数，ε
·

为无量纲的

应变速率，在本文的模拟中取ε
·

＝ ６× １０－６ 。根据等
体积条件假设

  Ｓ ＝ΔｘΔ ｙ ＝Δｘ′Δ ｙ′ ，
式中，Δｘ 和Δ ｙ 为初始空间步长，Δｘ′ 和Δ ｙ′ 为变
形后的空间步长。经 ｎ 个时间步长后，空间步长分
别为

  Δｘ′＝ １＋（ ）εΔｘ ＝Δｘ ＋ｎε
·

ΔｔΔｘ，

  Δｙ′ ＝ΔｘΔ ｙ
Δｘ′ ＝ Δｙ

１＋ｎε
·

Δｔ
。

１．３ 初始晶界结构的设置

  在初始状态下对两个晶粒中的任一个沿晶界上
下平移，便可以得到在两晶粒交界处原子排列的错
位。为了对这种错位程度进行量化，本文采用原子偏
离对齐位置的距离 ｄ 占两排晶粒相对 ｙ 轴的距离的
百分比Ｇ 描述两块晶粒的对齐程度。

  图 １ 为两个晶粒交界处的晶界示意图。图 １（ａ）
和（ｂ）分别为原子在晶界处错位 １／４ 和 １／２ 晶格常数
的情况。其中令两行晶粒的垂直距离为 ｈ ，经过推算

可以得到 ｈ＝２π＝槡３ａ／２（ａ 为晶格常数）。令两行晶
粒相对 ｙ 轴的距离为 ｇ ，由边角关系可以得到 ｇ ＝
ｈ／ｃｏｓ θ／（ ）２ ＝２π／ｃｏｓ θ／（ ）２ 。如图 １ 所示，右方的
晶粒向下平移了一段长度为 ｄ 的距离，那么此时晶粒
的对齐程度就可以用 ｄ ＝Ｇ·２π／ｃｏｓ θ／（ ）２ 来表示。

图 １ 晶粒边界处示意图
Ｆｉｇ．１ Ｄｉａｇｒａｍｍａｔｉｃ ｓｋｅｔｃｈ ｏｆ ＳＧＢ

  （ａ）原子在晶界处错位 ａ／４ 的情况，（ｂ）原子在晶界处错
位 ａ／２ 的情况
  （ａ）Ｌａｔｔｉｃｅ ｍｉｓｆｉｔ ｏｆ ｉｎｉｔｉａｌ ａｔｏｍｉｃ ａｒｒａｎｇｅｍｅｎｔ ｅｑｕａｌ ａ／４，
（ｂ）Ｌａｔｔｉｃｅ ｍｉｓｆｉｔ ｏｆ ｉｎｉｔｉａｌ ａｔｏｍｉｃ ａｒｒａｎｇｅｍｅｎｔ ｅｑｕａｌ ａ／２

２ 结果与分析

２．１ 晶界原子对齐的湮没情况

  当体系中的初始原子在两晶粒交界处完全对齐，
也就是Ｇ＝０ 时，该情况与文献［１６］中方案 Ａ的情况
类似。晶界湮没能量曲线由两个峰和两个谷构成，与
文献［１６］报道的过程一致，见文献［１６］中的图 ４ 和图

５（ａ）。

２．２ 晶界原子在晶粒交界处错位 １／４ 晶格常数的湮
没情况

  初始条件下原子在两块晶粒交界处错位 ａ／４ 晶
格常数，也就是 Ｇ ＝ ０．２５ 时，亚晶界的湮没方式与

Ｇ＝０ 的情况相比发生了明显变化。

  体系达到平衡后，每条亚晶界上依然会存在 ４ 个
位错，体系内仍存在 ８ 个位错（图 ２（ａ），箭头表示位
错的运动方向）。这 ８ 个位错经过一段时间的攀移后
同时发生分离（图 ２（ｂ））。分离出的位错其中一个停
留于原位（图 ２（ｂ）中的 Ａ１、Ｂ２、Ｃ１、Ｄ２、Ｅ２、Ｆ１、Ｇ２、

Ｈ１），另一个进入亚晶内部进行攀移和滑移（图 ２（ｂ）
中的 Ａ２、Ｂ１、Ｃ２、Ｄ１、Ｅ１、Ｆ２、Ｇ１、Ｈ２）。这些进入亚
晶内部的位错在移动至晶粒中部后，两两相互吸引，
改变了原来的运动方向并逐渐靠近（图 ２（ｃ）和（ｄ）中
的 Ａ２、Ｂ１、Ｃ２、Ｄ１、Ｅ１、Ｆ２、Ｇ１、Ｈ２）。这些相互吸引
的位错相遇后便湮没消失（图 ２（ｅ））。这时，体系还
存在 ８ 个分解后的位错：Ａ１、Ｂ２、Ｃ１、Ｄ２、Ｅ２、Ｆ１、Ｇ２、

Ｈ１。这 ８ 个位错在体系发生第一次湮没后，进入亚
晶内部进行攀移和滑移（图 ２（ｆ），（ｇ））。当它们两两
相遇后发生湮没消失，体系形成单晶（图 ２（ｈ））。

  从能量角度分析该情况的整个过程（图 ２（ｉ））。
在 ８ 个位错第一次攀移的过程中，体系畸变程度不断
增加，畸变能上升，总能量也随之升高。当 ８ 个位错
同时分离时，位错进入亚晶内部，使体系的畸变程度
减小，畸变能下降，总能量开始降低。在第一次位错
相遇湮没时，总能量达到极小值。之后，剩余的位错
进行了一小段时间的攀移，总能量略有上升。剩余的
位错进入亚晶内部以后，总能量再次下降。待位错相
遇湮没后，体系形成单晶，总能量也下降至最低。

２．３ 晶界原子在晶粒交界处错位 １／２ 晶格常数的湮
没情况

  初始条件下原子在两块晶粒交界处错位 ａ／２ 晶
格常数，也就是Ｇ＝０．５ 时，与Ｇ＝０．２５ 的情况相比亚
晶界的湮没过程存在新的特点。

４５２ Ｇｕａｎｇｘｉ Ｓｃｉｅｎｃｅｓ，Ｖｏｌ.２１ Ｎｏ.３，Ｊｕｎｅ ２０１４



  图 ２ 初始晶粒错开 １／４ 时的亚晶界湮没情况（ａ～ｈ）和

体系能量随应变增加的变化（ｉ）

  Ｆｉｇ．２ Ａｎｎｉｈｉｌａｔｉｏｎ ｐｒｏｃｅｓｓ （ａ～ ｈ）ａｎｄ ｓｙｓｔｅｍ ｅｎｅｒｇｙ

ｖａｒｉｅｔｙ ｗｉｔｈ ｔｈｅ ｉｎｃｒｅａｓｉｎｇ ｓｔｒａｉｎ（ｉ）ｗｈｅｎ ｌａｔｔｉｃｅ ｍｉｓｆｉｔ ｏｆ ｉｎｉ-

ｔｉａｌ ａｔｏｍｉｃ ａｒｒａｎｇｅｍｅｎｔ ｅｑｕａｌ ａ／４

  弛豫至平衡状态后，亚晶界上的位错并未对称出
现，左边晶界出现 ４ 个位错，而在右边的晶界上出现
了 ５ 个位错（图 ３（ａ））。这些位错在湮没过程开始时
便进入亚晶内部并相互发生反应。首先位错 Ｂ 和 Ｈ
合并形成 ＢＨ（图 ３（ｂ），（ｃ）），之后 Ｄ 和 Ｆ 合并形成

ＤＦ（图 ３（ｄ），（ｅ）），然后 ＤＦ与 Ｇ合并形成 ＤＦＧ（图 ３
（ｆ），（ｇ）），ＢＨ 与 Ｅ合并形成 ＢＥＨ（图 ３（ｈ），（ｉ）），接
着 ＢＥＨ 与 Ｃ合并形成 ＢＣＥＨ（图 ３（ｊ），（ｋ）），ＤＦＧ与

Ａ合并形成 ＡＤＦＧ（图 ３（ｌ），（ｍ）），接下来 ＢＣＥＨ 与

Ｉ合并形成 ＢＣＥＨＩ（图 ３（ｎ），（ｏ）），最后 ＢＣＥＨＩ 与

ＡＤＦＧ相遇湮没消失，体系形成完整单晶（图 ３（ｐ），
（ｑ））。

  从能量角度分析该情况（如图 ３（ｒ）所示）。在整
个湮没过程中，能量以波动形式逐渐下降，存在明显

４ 个波动的深谷特征。直至体系形成单晶，能量下降
至最小值。

３ 结论

  本文采用晶体相场方法研究了初始条件下晶界

的原子排列的对齐程度对之后亚晶界湮没过程的影

响。结果表明：

  （１）若将两晶粒的晶界原子排列错位，使晶界处
的原子排列不对齐，将使亚晶界的湮没机制发生
变化。

  图 ３ 初始晶粒错开 １／２ 时的亚晶界湮没情况（ａ～ｑ）和
体系能量随应变增加的变化（ｒ）

  Ｆｉｇ．３ Ａｎｎｉｈｉｌａｔｉｏｎ ｐｒｏｃｅｓｓ（ａ～ｑ）ａｎｄ ｓｙｓｔｅｍ ｅｎｅｒｇｙ ｖａ-
ｒｉｅｔｙ ｗｉｔｈ ｔｈｅ ｉｎｃｒｅａｓｉｎｇ ｓｔｒａｉｎ（ｒ）ｗｈｅｎ ｌａｔｔｉｃｅ ｍｉｓｆｉｔ ｏｆ ｉｎｉｔｉａｌ
ａｔｏｍｉｃ ａｒｒａｎｇｅｍｅｎｔ ｅｑｕａｌ ａ／２

  （２）当原子在晶界处错位 １／４ 晶格常数时，亚晶
界的湮没变为两个阶段，位错分离与湮没的方式也发
生了变化：在第二阶段，８ 个位错同时分离出 ２ 个位
错，分离出的两个位错中，其中一个停留于原位，而另
一个进入亚晶内部进行攀移和滑移。这些进入亚晶
的位错在两两相遇后湮没。原来停留于原位的 ８ 个
位错在攀移一段较短的时间后也进入亚晶内部，之后
它们两两相遇后湮没，最后体系形成单晶。

  （３）当原子在晶界处的错位增加至 １／２ 晶格常数
时，整个湮没过程出现多个细节。样品的两条晶界
上，左边晶界上存在 ４ 个位错，右边的晶界出现了 ５
个位错，位错在湮没过程中直接进入亚晶内部并相互
发生反应，直至位错完全湮没，体系形成单晶，而能量
在整个过程中波动下降，出现 ４ 个明显的峰谷。
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