
                          
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
                          

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

收稿日期:20 1 5-04-25
作者简介:黄世叶(19 9 3-),男,硕士,主要从事材料微结构演化的

研究。

*国家自然科学基金项目(51 1 6 1 003),广西自然科学重点基金项

目(201 2GXNSFDA05 300 1)和广西大学实验技能和科技创新能

力 训 练 基 金 项 目 (SYJN20 1 30408,20 1 304 1 0,20 1 304 1 2,

20 1 304 1 6)资助。

**通讯作者:高英俊(19 62-),男,教授,博士生导师,主要从事

纳米新材料设计与计算机模拟实验研究,E-mail:gaoyj @ gxu.

edu.cn。

广西科学 Guangxi Sciences 20 1 5,22(4):400~406

网络优先数字出版时间:201 5-08-25
网络优先数字出版地址:http://www.cnki.net/kcms/detail/45.1206.G3.201 5082 5.101 1.008.html

剪切应力作用下位错运动的晶体相场模拟*

Phase-field-crystal Simulation of Dislocation Gliding un-
der Shear Strain

黄世叶,刘晓骅,谢 森,柳钰玲,高英俊**

HUANG Shi-ye,LIU Xiao-hua,XIE Sen,LIU Yu-ling,GAO Ying-jun

(广西大学物理科学与工程技术学院,广西南宁 530004)
(College of Physical Science and Engineering,Guangxi University,Nanning,Guangxi,530004,

China)

摘要:【目的】研究剪切应变作用下晶体的位错攀滑移运动特征,揭示原子晶格势垒、剪切应变对位错运动特征的

作用机理。【方法】根据位错滑移运动,构建包含外力场与晶格原子密度耦合作用项的体系自由能密度函数,建
立剪切应变作用体系的晶体相场模型,模拟位错攀移和滑移运动,计算临界应变。【结果】位错攀移克服的势垒

大于滑移的阻力势垒;位错启动运动,存在临界的势垒;施加较大的剪切应变率作用,体系能量变化为单调光滑

曲线,位错以恒定速度作连续运动,具有刚性运动特征;剪切应变率较小时,体系能量变化出现周期波动特征,位
错运动是处于低速不连续运动状态。【结论】位错攀移和滑移运动特征与实验结果相符合。
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Abstract:【Objective】The feature and machanism of dislocation gliding and climbing movement
were studied under shear strain.【Methods】The free energy density functional is constructed in-
cluding the exerting shear force and atomic density term,and also the phase field crystal model
is established for the system of shear stain.The process of glide and climb is simulated and crit-
ical shear strain is calculated.【Results】Dislocation climbing to overcome the barrier is greater
than the slip resistance barrier.There is a critical barrier for activating dislocation movement.
The results show that the energy curves changing with time are monotonous smooth under
greater shear strain rate,and of rigorous character corresponding to dislocation movement,and
move with a constant speed;while under less shear strain rate,the energy change curves of sys-
tem present a periodic wave feature.There is a critical potential for dislocation starting move-

ment.【Conclusion 】 The results in these
simulations are in a good agreement with the
experimental ones.
Key words:dislocation glide,shear strain,simula-
tion,phase field crystal model

0 引言

  【研究意义】材料在介观和宏观尺度上的性能在

很大程度上由复杂的拓扑几何缺陷所决定[1,2],如空

位、空洞、位错、晶界和微裂纹等。这些缺陷起因于在
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原子尺度发生的复杂非平衡动力学过程[3~6]。金属

材料的加工变形过程与材料微观缺陷,特别是位错的

运动有着非常重要的关系。在目前情况下,材料的微

观结构的演化很难由实验实时观测到,因此,计算机

模拟实验已成为了解和认识这些微观信息的重要手

段和实验补充[7]。【前人研究进展】Elder 等[8~10]基

于密度泛函理论提出了晶体相场(Phase-field-crys-
tal,PFC)模型。PFC 模型既可以描述晶体学结构特

性以及原子尺度的行为,又可以揭示特征时间尺度为

1 0-6秒量级的原子、缺陷运动的行为。目前,PFC 方

法已成功模拟了位错滑移、攀移和亚晶界湮没[1 1,1 2]、
晶界位错预熔化[1 3]、异质外延生长[14,1 5]、晶体结构的

相转变[1 6]、韧性材料的微裂纹扩展与连通[1 7]、纳米

孪晶结构设计[18]等。在材料变形过程的位错运动研

究中,Elder 等[8]提出了一个施加外应变场的思想,
任秀等[1 9]通过引入变形等体积方案来施加压缩和拉

伸应变。【本研究切入点】目前还没有明确建立外加

剪切应变施加的数学模型和具体的耦合外力场的自

由能数学表述来研究位错运动。【拟解决的关键问

题】本文通过引入剪切外力场作用函数,构建包含外

力场与原子密度函数耦合作用的 PFC 自由能密度函

数,用于研究剪切应变作用下晶体的位错攀滑移运动

特征,揭示原子晶格势垒、剪切应变对位错运动特征

的作用机理。

1 PFC 模型

1.1 体系的自由能密度函数

  与传统的相场模型不同,PFC 模型的自由能密

度函数是通过自由能函数对保守的原子密度场变量

取极小值得到的。因此,该模型能够揭示晶体学结构

特性以及原子尺度的行为。对于固态金属材料,其原

子的位置不依赖于时间,呈规则排列。因此,要求相

场变量必须能够反映原子周期性排列的特征。引入

周期性相场变量,其局域位置的最大值对应于原子的

位置;而液相中的原子密度分布,不随时间变化,可看

成为常量[20~2 1]。符合这两方面要求的原子密度场函

数可作为相场变量,其表达式[1 6]写成

  ρ(r)=∑
n,m
a n,me iG

→
·r
→

+ρ0。 (1)

式(1)中,右边第 1 项反映晶格原子的周期排列结构

特征,第 2 项反映液相的原子无规则运动,平均值为

一个常量。考虑到外部应变势场的耦合作用情况下,
借鉴文献[17~22]引入外力场耦合作用的思路和方

法,本文在原有的 PFC 模型[8]自由能密度函数基础

上,引入外力场与体系原子密度耦合作用项,此时包

含外力场作用的体系无量纲的自由能函数可写成

  F =∫{ρ2 r +(1+▽2)[ ]2 ρ+ρ
4

4 +V±
·ρ}dr。

(2)
式(2)中,r 是反映体系的温度参量,▽ 2 为 Laplace
算子,V±·ρ为外加力场与样品原子密度函数的耦合

作用,V± 为外力场。该自由能模型自洽地包含了晶

体结构的物理特征,如多晶取向、弹性效应、弹塑性变

形等。

1.2 二维体系的极小自由能密度函数

  对二维三角格子体系的极小自由能函数的解作

单模近似,得到平衡时三角格子固相的原子密度函数

ρ,可写成单模形式[8]

  ρ(x,y)=A 0[cos (qx)cos (
qy
3
)-

1
2 cos

(2qy
3
)]+ρ0。 (3)

式(3)中,A 0 是一个特定常数,反映固相原子密度周

期结构的振幅,由自由能函数取极小值得到;ρ0 为反

映体系液相的原子密度分布平均值。将式(3)代入式

(2),对 A 0 和 q 分别求导数,求出极小自由能函数 F 0
和 A 0。由体系的极小自由能密度函数,可计算并画

出体系不同相区的相图。对于二维体系,相区有液相

和固相,固相有三角格子相和条状相两种。按照平衡

相图的计算方法得到二维 PFC 相图[8]。

1.3 动力学方程

  由于原子密度场ρ为保守场,所以演化的无量纲

动力学方程满足 Chan-Hilliard 方程[1 5]

   ρ t =
▽2δF
δρ
=▽2[(r +(1+▽2)2)ρ+ρ3 +V±]。

(4)

  采用数值求解的办法,在时间和空间对动力学方

程进行离散化处理。本文采用显型 Euler 迭代公

式[1 6]对数值进行求解

  ρ(t +Δt)=ρ(t)+
dρ
dt
·Δt。 (5)

式(5)中,Δt 为离散时间步长。为使数值解具有稳

定性,将 Laplace 算子作用考虑到次近邻格点[23,24]

  ▽ 2ρi =
1

(Δx)2
[1
2∑j (ρj -ρi)+

1
4∑n (ρn -

ρi)]。 (6)
式(6)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。利用可视化函数ρ x,( )y
得出原子密度函数分布图。
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2 样品制备与模拟实验

2.1 样品制备方法

  以二维三角晶相表征面心立方(FCC)晶格的

{11 1}平面作为模拟实验的结构体系。要在等效于

{11 1}平面的二维三角原子晶格点阵中产生单个孤立

的刃位错,可以利用三角结构的原子密度分布函数来

设置。可设置晶格常数不等的 2 个晶粒,在晶界上由

于原子错配排列形成一个孤立位错。例如,在双晶体

系,上半部分晶粒,采用波矢为 q 1 的原子密度函数分

布 P(q 1,x,y),使体系上半部分每行具有 N 个原子

排列;在体系的下半部分晶粒,采用波矢为 q 2 的原子

密度函数分布ρ q 2,x,( )y ,使体系下半部分每行具有

N + 1 个原子排列。在上下两部分晶粒的交接面上

取向相同,但由于晶格常数存在错配,因此,在晶界上

形成一个刃位错。在本文的双晶模拟样品制备中,取

q 1 =0.830,q 2 =0.8 14。这样,在 1 28×128 的二维三

角格子平面上,上半部晶粒的三角结构的原子密度分

布中,每排有 2 7 个原子;下半部晶粒的原子密度分布

中,每排有 28 个原子,错配度近似为ζ=(a 1-a 2)/a 1
=(q 2-q 1)/q 2=3%。由于晶界处的原子排列存在错

配,因此,存在较强的畸变能,经过大约 4× 1 0 4 时间

步的弛豫,可形成稳定的孤立位错结构。这时体系的

位错处于稳定状态,位置不随时间而改变。于是,用
于模拟位错运动的实验样品制备完成。PFC 模型中

的应变率和温度参数,可用与典型金属的熔点相对应

和时间尺度相匹配的物理单位表示。具体的参数值

选取见表 1。
表 1 不同温度条件的模拟参数

Table 1  Simulation parameters under different temperature

parameters

No. r ρ0 ρs 应变率 Strain rate.ζ

1 -0.4 0.446 0.345 3.34× 1 0-3/t
2 -0.4 0.446 0.345 3.5 7× 1 0-3/t
3 -0.4 0.446 0.345 4.00× 1 0-3/t
4 -0.4 0.446 0.345 6.6 7× 1 0-3/t

2.2 剪切应变的施加

  对制备的样品施加剪切应力作用(图 1)。考虑

到外加剪切应力作用引起样品内部的原子运动,将外

应力场与原子密度场进行耦合作用,要求外加应力场

的形式与原子密度场的形式能够相匹配。采用具有

单模近似的周期外力场作剪切应力场,就能使晶粒内

部位错附近的原子运动克服 Peierls 势,实现位错的

滑移运动[25]。

图 1 物理意义上施加剪切应变的示意图

  Fig.1 The sketch map of shear strain exerting on the

sample

  如图 1 所示,取原点位于样品中心,x 坐标轴沿

水平方向。设置体系上下两端液固相共存区邻近的

两行原子层为耦合外力场区域,周期外力场用 V±
(x,y)表示,上下外力场分别用V+ (x,y)和V- (x,

y)表示。借鉴文献[21,24]施加两个方向相反的剪

切应变的外力场的形式,V+ 和V- 分别设置为

  V+=A[cosq 1(x +na y.ζΔt)cos(q 1 y/ 3 )-

cos(2q 1 y/ 3 )/2]+ρl +…,y > 0,

  V-=A[cosq 2(x -na y.ζΔt)cos(q 2 y/ 3 )-

cos(2q 2 y/ 3 )/2)]+ρl +…,y < 0。 (7)
式(7)中.ζ为恒定剪切应变率,q 1 为上半部晶粒的波

矢,q 2 为下半部晶粒的波矢;n 为原子移动一个格子

距离所需的时间步;a y 是y 方向上原子间距;A 为外

力场的振幅强度(无量纲量),本文计算时取 A =1;

V+ (x,y)为沿着正 x 方向的作用力,作用在上半部

晶粒顶层的二原子层侧面上,V- (x,y)为沿着负 x
方向的作用力,作用在下半部晶粒底层的二原子层侧

面上。由于外力场的函数形式与原子密度场的形式

相似,因此,两者容易产生耦合作用。于是,体系原子

之间跟随着外力场的作用作耦合运动,可见施加应变

的物理效果。

3 结果与分析

  虽然剪切应变是直接施加在样品最上端和最下

端两层的原子层上,但是通过原子层间的耦合相互作

用,可将剪切应变逐层传递到刃型位错核心处作位错

运动。图 2 展示了外加剪切应变率为.ζ= 3.3 3 ×
1 0-3/t 时,位错的滑移和攀移运动过程,红色箭头为

位错初始所在的原子列。由图 2h 可见,经过 t =
36300 时间步,位错沿水平方向滑移了 2 6 个原子位

置,竖直方向攀移越过 9 个原子层。由此可见,因为

滑移的原子晶格阻力较小,滑移运动相对较为容易。

204 Guangxi Sciences,Vol.22 No.4,August 20 1 5



这一过程体系的自由能变化曲线如图 3b 所示。由图

3b 可见自由能曲线出现 9 个大的峰谷特征,这对应

于位错的攀移过程克服原子晶格的阻力势垒和应变

能的释放过程。9 个峰对应于位错攀移越过 9 层原

子层。从自由能曲线来看,位错每次攀移前能量都会

上升,而攀移过后能量下降。

图 2 位错的攀移和滑移位置随时间的变化情况

  Fig.2 Evolution of edge dislocation climbing and gliding

under shear strain with.ζ= 3.3 3× 1 0-3/t

  (a)t =300;(b)t =7500;(c)t =12300;(d)t =16800;

(e)t =20700;(f)t =26700 ;(g)t =33600;(h)t =36300。

  由图 3b 可见,位错滑移越过原子时的自由能变

化并不是很明显。相对于攀移过程,位错作滑移运动

时,原子晶格阻力较小,其能量变化较小,没有看到明

显的峰谷结构。从平均剪切应变曲线图 3 c 来看,在
位错开始运动前,平均剪切应变单调增加,位错开始

运动后,平均剪切应变出现大的波动,对应位错的攀

移运动。

  图 3 位错攀移时位置(a)、体系自由能密度(b)、平均剪

切应变(c)随时间变化曲线 (.ζ=3.33×10-3/t)

  Fig.3  The curve of dislocation climbing position(a),

free energy(b),average shear strain(c)vs time

  由图 4b 可见,当剪切应变率.ζ= 3.5 7 × 1 0-3/t
时,自由能曲线单调增加,出现 2 个较高的尖峰后,曲
线趋于平缓,但出现了连续的周期小峰结构。2 个尖

峰对应于攀移过程,与图 4a 中的 2 个位置平台对应。
位错的位置曲线的平均斜率对应的是平均滑移速度,
直线近似为匀速运动。由此可知,在较大应变率作用

下,位错运动是沿 x 轴方向的连续匀速运动,原子晶

格对位错运动的阻力可看成为常数,具有刚性运动

特征[10]。

  由图 5b 可见,当剪切应变率等于.ζ= 4.00 ×
1 0-3/t 时,自由能曲线在出现一个较大的峰后,陡然

下降,之后出现周期性的小峰谷结构,趋于平缓。对

应的位错滑移运动的位置变化曲线如图 5 a 所示,位
错首先沿 y 方向攀移一个原子层,然后再沿 x 方向进

行滑移,滑移位置随时间变化出现了一系列均匀台阶

状结构,表明位错在滑移的过程中,在每个滑移位置

304广西科学 201 5 年 8 月 第 22 卷第 4 期



上需要停留一定的时间,积累能量。当能量达到某临

界值时,位错越过原子晶格势垒,向前运动,然后释放

应变能。由于滑移停留的时间相同,于是自由能曲线

形成周期峰谷结构(图 5b)和位置曲线出现规则台阶

状结构(图 5 a)。从 5 a 可见,位错从 A3 运动到 B3 共
跨跃了 2 6 个台阶,平均速度为 0.001 3 3 ax/t。

  图 4 位错滑移时位置(a)、体系自由能密度(b)、平均应

变(c)随时间变化曲线(.ζ= 3.5 7× 1 0-3/t)

  Fig.4 The curve of dislocation climbing position(a),

free energy(b),average shear strain(c)vs time

  由图 6b 可见,当剪切应变率减小到.ζ= 6.6 7 ×
1 0-3/t 时,自由能曲线出现 1 个大的峰谷结构,而周

期排列的小峰谷结构减弱。对应的位错滑移运动的

位置随时间变化曲线如图 6a 所示,在整个过程中,位
错从 A4 运动到 B4,共有 2 6 个台阶,平均速度为

0.00289 ax/t。位错滑移的位置随时间的变化近似

是线性的,应变率.ζ越大,直线斜率越大,则滑移运动

的平均速度越大。图 6 可见,自由能曲线的峰谷周期

变化,与位错的滑移越过原子格点的台阶时间相对应

情况,符合得非常好。

  图 5 位错滑移时位置(a)、体系自由能密度(b)、平均应

变(c)随时间变化曲线(.ζ= 4.00× 1 0-3/t)

  Fig.5  The curve of dislocation climbing position(a),

free energy(b),average shear strain(c)vs time,

  由图 3~6 的自由能曲线可见,滑移运动引起的

自由能变化,只有在应变率稍大些的情况下,才能明

显地看到滑移运动的周期峰谷结构。这说明位错攀

移克服的势垒较大,较难启动攀移运动,而滑移的阻

力势垒较低,这些特征与实验结果是相符合的。由图

4b 和 5b 还可见,攀移的势垒高度大致是滑移势垒高

度的 3~5 倍。这是因为滑移运动只受到最近邻的原

子影响,而攀移运动需要克服多层原子的阻力。

  由图 3~6 可见,平均剪切应变随时间变化曲线

在初始阶段可近似看成是线性关系。经过一段时间

后,直线开始弯曲,转折点对应的平均应变量相当于
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临界剪切应变值γp,由此可得到γp 值(表 2),即位错

滑移的 Peierls 势垒。该应变临界值对应于施加的剪

切应变率.ζ,位错滑移所能克服的临界原子晶格势垒

大小。通过求平均剪切应变曲线的初始阶段的线性

斜率,得到作用在位错周围原子的平均应变率.γp(表
2)。由表 2可见,施加的.ζ越大,位错滑移所能克服的

临界势垒γp 就越大;且位错周围原子受到的平均剪

切应变率.γp 与外加应变率.ζ相比小 3 个量级,这说明

外部施加的应变率.ζ要比实际作用在位错周围原子

的应变率.γp 要大得多。根据图 3 ~ 6 的位置曲线,可
求出位错滑移的平均速度 v s。

  图 6 位错滑移时位置(a)、体系自由能密度(b)、平均应

变(c)随时间变化曲线(.ζ= 6.6 7× 1 0-3/t)

  Fig.6  The curve of dislocation climbing position(a),

free energy(b),average shear strain(c)vs time

表 2 临界应变时平均应变值γp、应变率.γp、位错平均滑移速

度 v s
Table 2 The critical potential of average strain γp,critical
strain rate.γp,and average sliding speed v s

.ζ(t-1) γp .γp (ts-1) v s (g.p./ts)

3.34×10-3 4.7×10-2 5.0×10-6 7.3×10-3

3.5 7×10-3 4.9×10-2 6.1×10-6 9.2×10-3

4.00×10-3 5.3×10-2 7.2×10-6 1 6.1×10-3

6.67×10-3 6.0×10-2 8.2×10-6 1 9.2×10-3

注:g.p.表示格子单元;ts 表示时间步。

Note:g.p.,lattice element;ts,time step.

  对于图 3~6 模拟的位错滑移运动曲线特征,可
以应用位错微观滑移机理解释[26,27]。剪切应变率较

小时,体系能量变化出现周期波动特征,位错滑移运

动是处于低速不连续运动状态,运动出现周期波动式

攀移或滑移运动,具有粘滞运动特征;施加较大的剪

切应变率作用,位错以恒定速度作连续滑移运动,具
有刚性运动特征。因为当剪切应力近似相等于滑移

应力时,位错可以突破晶格势垒启动滑移运动。在大

的剪切应力γ作用下,即γ γp 情况,晶格势垒γp 的

影响就变得次要了。

4 结论

  采用晶体相场模型模拟了剪切应力作用下的位

错运动,主要结论如下:

  1)滑移运动只受到最近邻的原子影响,而攀移运

动需要克服多层原子的阻力,因此位错攀移克服的势

垒较大,较难启动攀移运动,而滑移的阻力势垒较低,
攀移的势垒高度大致是滑移势垒高度的 3~5 倍。由

滑移运动引起的自由能变化,只有在应变率稍大的情

况下,才能明显地看到滑移运动的周期峰谷结构。

  2)位错启动运动时,存在临界的势垒。施加的.ζ
越大,位错滑移所能克服的临界势垒γp 就越大;且位

错周围原子受到的平均剪切应变率.γp 与外加应变率
.ζ相比小 3个量级,说明外部施加的应变率.ζ要比实际

作用在位错周围原子的应变率.γp 要大得多。

  3)剪切应变率较小时,体系能量变化出现周期波

动特征,位错滑移运动是处于低速不连续运动状态,
运动出现周期波动式攀移或滑移运动,具有粘滞运动

特征;施加较大的剪切应变率作用,位错以恒定速度

作连续滑移运动,具有刚性运动特征。

  4)位错攀移和滑移运动特征与实验结果相符合。
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