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晶体相场模拟取向角对晶界湮没过程的影响*
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摘要:暰目的暱研究大角晶界的位错运动和相互作用,揭示晶界发射位错的内在原因。暰方法暱采用晶体相场模型

模拟不同取向角的晶界位错湮没过程。暰结果暱晶界湮没有如下主要过程:开始时位错沿晶界攀移,随后晶界发

生位错发射,位错运动方式由攀移转化为滑移;位错滑移穿过晶粒内部,在到达对面晶界处发生湮没;其余的晶

界位错仍作攀移运动,再次出现晶界发射位错;滑移位错与其它位错在晶内相遇发生湮没。暰结论暱位错在晶界

处湮没,自由能曲线的谷较浅,而在晶粒内部湮没,能量曲线的谷较深;晶界攀移的位错越多,能量曲线的峰

越高。

关键词:晶界暋 位错湮没暋取向角暋晶体相场模型

中图分类号:TG111.2暋暋文献标识码:A暋暋文章编号:1005灢9164(2016)05灢0437灢06

Abstract:暰Objective暱Thedislocationmotionsandtheirinteractionofgrainboundaryareana灢
lyzedtorevealtheintrinsicreasonofemissiondislocationofgrainboundary.暰Methods暱Grain
boundaries(GB)withdifferentorientationanglesunderstrainsaresimulatedbyphase飊field飊
crystal(PFC)model.暰Results暱TheprocessoftheGBdecaycanbedividedintoseveralmain
typicalstagesasfollows:DislocationclimbsfirstlyalongtheGB,andthentheGBemitspair
dislocationstoglideingraininsteadofclimbingalongGB;glidingforawhile,thedislocation
crossesthegrainandannihilatesattheoppositesideofgrainboundary.Theremainsofdisloca灢
tionintheGBcanstillclimbalongtheGB,andthentheGBemitsthedislocationstoglidea灢
gain.Glidingdislocationsencounterwithotherdislocationsinsidethegrainandtheannihilation
occurs.暰Conclusion暱ThevalleyfordislocationannihilationonGBisshallow,whilethatinside
thegrainisdeep.Themorethenumbersofdislocationforclimbingare,thehigherthepeakof
thecurveis.
Keywords:grainboundary,dislocationannihilation,orientationangle,phase飊field飊crystalmodel

0暋引言

暋暋暰研究意义暱通常晶体材料由大量晶粒组成,晶粒

之间因取向不同而形成晶界,位错在晶界上按特定方

式排列[1]。在外加应力作用下,晶界位错一般会攀移

或滑移,导致晶界运动甚至瓦解[2]。故晶界结构和其

运动方式会对晶粒长大有重要影响[3]。暰前人研究进

展暱由于晶界迁移过程涉及的原子运动很快,利用当
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前的实验手段很难实时观察晶界、亚晶界上缺陷的运

动。而依靠计算模拟实验可以得到材料微结构演化

的细节,填补实验的缺憾。与经典相场方法[4]不同,
先进的晶体相场方法(PFC)[5飊7],不仅能够模拟纳米

尺度的微观缺陷,还能够模拟扩散时间尺度(10-6s)
的位错运动,甚至用于研究位错运动对晶界的影

响[8]。暰本研究切入点暱虽然PFC方法已应用于研究

位错和晶界的运动[9],例如小角度晶界湮没的特

征[10]以及其它领域[11飊14],但大角晶界湮没情况还少

见报道。暰拟解决的关键问题暱应用PFC方法研究大

角晶界的位错运动和相互作用,揭示晶界发射位错的

内在原因。

1暋晶体相场模型

暋暋PFC模型引入具有周期结构特征的原子密度作

为相场变量[6],其表达式[7]可写成

暋暋氀(r
炦
)=暺

n,m
an,meiG

曻
·r

曻

+氀0, (1)

式中,an,m 为Fourier系数,G
曻

为倒格矢,r
曻

为空间位

置矢量。式(1)中右边第一项反映晶格原子的周期排

列结构特征,第二项氀0 反映液相的原子均匀无序特

征。此时体系无量纲的自由能函数F 可以写成[6]

暋暋F=曇氀
2 毭+(1+ Ñ2)[ ]2 氀+氀4

{ }4 dr, (2)

式中,毭是反映体系温度的参数。该自由能模型能够

自洽地包含例如晶粒取向,弹、塑性变形特性等晶体

结构的物理特征。

暋暋可用Cahn飊Hilliard动力学方程[6]描述保守的原

子密度场变量的演化:

暋暋灥氀
灥t=Ñ2毮F

毮氀
=Ñ2(毭氀+(1+ Ñ2)2+氀3), (3)

式中,t为时间变量。由式(2)得到稳定的三角相的

二维单模近似解氀为[6]

暋暋氀=A[cos(qx)cos(qy/ 3)-cos(2qy/ 3)/

2]+氀0, (4)
式中,氀0 为原子平均密度,振幅 A =4/5(氀0 +1/3

-15r-36氀2
0 ),波矢q= 3/2。

暋暋由式(2)表示的自由能极小值,可得到对应的3
种平衡相,即液相(Liquid)、条状相(Stripe)和三角相

(Triangular)。在二维系统中,由各相的极小自由

能,并利用公切线法则确定相图[6]。

2暋计算方法

2.1暋数值计算与初始条件

暋暋对式(3)采用半隐式 Fourier谱方法[15]求解,其

离散形式为

暋暋氀k
曻

,t+殼t-氀k
曻

,t

殼t =-k2{[毭+(1-k2)2]氀焾k,t+殼t+

(氀)3焾k,t}。 (5)
整理后得

暋暋氀k
曻

,t+殼t=[氀k
曻

,t-k2 (氀)3焾k,t殼t]/{1+k2[毭+(1-
k2)2]殼t}, (6)
式中,氀k

曻
,t+殼t 为Fourier空间t+殼t时刻的原子密度,

氀k
曻

,t 为Fourier空间t时刻的原子密度,k
曻

为Fourier
空间的波矢。

暋暋本文采用文献[15]给出的方法进行样品制备。
表1给出了样品制备参数热学和力学参数,其中,t
为弛豫时间;晍毰为应变率,毴为晶界两侧晶粒取向

差角。
表1暋样品制备的热力学参数

Table1暋Parameterofthermodynamicsforsampleprocessing

Sample 氀0 毭 毴 t 晍毰
A 0.2636 -0.40 10曘 3暳104 6暳10-6

B 0.2636 -0.40 16曘 3暳104 6暳10-6

C 0.2636 -0.40 20曘 3暳104 6暳10-6

D 0.2636 -0.40 28曘 3暳104 6暳10-6

2.2暋外应变的施加

暋暋在外加应变作用下,晶粒会发生变形,引起晶界

和位错运动。在二维体系的变形过程中采用等面积

不变模型[16飊17],则有

暋暋殼x殼y=殼x曚殼y曚, (7)
式中,殼x、殼y为变形前的空间步长,殼x曚、殼y曚为变

形后的空间步长。设无量纲的应变率为晍毰,应变量

毰=晍毰n殼t,其中n为时间步数,殼t为时间步长。假设

在x方向上给体系一个拉应变,则有

暋暋殼x曚=(1+毰)殼x=殼x+n晍毰殼x殼t, (8)

暋暋殼y曚=殼y/(1+毰)=殼y/(1+n晍毰殼t), (9)
由此可见,在y方向上体系受到一个压应变。无量纲

应变速率设为晍毰=6暳10-6。 详细的二维变形的数值

算法见文献[17]。

3暋结果与分析

3.1暋样品的晶界位错结构

暋暋由图1可见,对称倾侧晶界的夹角越大,晶界的

位错排列越密,其中的8曘、16曘和20曘晶界位错排列较

为整齐,而28曘大角晶界的位错排列较为复杂,呈现

交错排列结构。
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(a)8曘,(b)16曘,(c)20曘,(d)28曘
图1暋晶界位错样品

Fig.1暋Sampleofgrainboundarydislocationstructure

3.2暋外加应变下晶界位错运动情况

暋暋由图2可见晶界的取向差为8曘时,晶界上分别由

4对位错对(标记为a1,a2,a3,a4 和b1,b2,b3,b4)排
列而成。位错通常在原子面滑移过程中,所需要的能

量要比攀移过程所需的能量要低很多。由于晶界位

错滑移,需要克服额外的变形作用,而晶界位错攀移

则不需要[9],所以随着应变的不断增加,首先位错沿

晶界进行攀移,当施加的应变足以克服晶界的额外阻

力时,左右两条晶界中各有部分位错有序地从晶界发

射,即晶界发射位错,余下的位错则继续沿晶界攀移;
从晶界发射的位错,继续滑移运动直至与极性相反的

位错相遇发生湮没。详细的晶界湮没过程,如图2
(a)~(i)所示。

暋暋(a)毰=0,(b)毰=0.0528,(c)毰=0.0984,(d)毰=1.050,(e)毰=0.1074,(f)毰=0.1194,(g)毰=0.1722,(h)毰=0.1812,
(i)毰=0.1986

图2暋8曘对称倾侧晶界位错随时间的演化过程

Fig.2暋Annihilationprocesssimulationofgrainboundaryatdifferenttimetanddifferentstrain毰at8曘
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暋暋由图3(a)可见,8曘晶界的湮没过程可分为4个阶

段:1)晶界位错攀移;2)位错分解、滑移、湮没;3)剩

余的晶界位错继续攀移;4)晶界位错分解、滑移、湮
没。而16曘,20曘,28曘的自由能曲线,出现了多个峰和

谷,有的峰很高,有的峰很低,有的谷很深,有的谷很

浅,说明晶界取向差越大,晶界位错越大,晶界位错湮

没的过程就越复杂。峰的高低,谷的深浅,反映了位

错同时湮没的数量和在不同位置的湮没情况。例如,
在晶界上湮没合并,谷较浅,在晶粒内部湮没,谷较

深,同时湮没的位错数目越多,谷越深;晶界同时攀移

的位错数目越多,峰越高。图3(b)存在3个较高的

峰和若干个较低的峰,以及若干较深的谷和较浅的

谷。图3(c)也有类似情况,存在4个较高的峰和4
个较低的峰。由于28曘大角晶界的位错排列较为复

杂,位错呈现交错排列结构,应变施加过程,位错没有

明显的攀移过程,因此,图3(d)的曲线只有一个较高

的峰,其余的峰都较低,这反映了大角晶界位错湮没

的能量变化特点。

暋暋由图4(a)可见,位错在大角晶界上十分紧密排

列。当毰=0.0306时(图4b),有位错开始沿着晶界

攀移。随着应变量的增加,位错沿着晶界攀移的数目

增加。当毰=0.0864时(图4c),晶界上位错攀移开

始分解。在毰=0.0888时(图4d),位错分解后在晶

粒内部 相 遇 并 湮 没 (图 中 白 色 圆 圈 处)。当毰 =
0.0984时,由图4(e)可见,晶界的曲折化趋势明显,
还能看见一个“突出的尖点暠(见白色圆圈处)。当毰=
0灡1050时(图4f),晶界曲折处“尖点暠发射位错,当
它滑移到对面晶界时,就与对面晶界相遇,可发生湮

没(图4g)。当毰=0.1188时(图4h),余下的位错在

晶界上又组成整齐的晶界。随着外加应变的逐步增

加,右侧晶界又会出现锯曲折的“尖点暠(图4h中圆圈

处)。在毰=0.1368时,图4(i)右侧的晶界“尖点暠发
射位错。当毰=0.1620时(图4j)发射的位错在另一

晶界上进行湮没。当毰=0.1698时(图4k),晶界上

还有8组位错对。随着应变的持续增加,这余下的位

错对可依次进行分解,随后发生湮没。
(a)8曘,(b)16曘,(c)20曘,(d)28曘

图3暋自由能随应变变化的曲线

Fig.3暋Freeenergy飊straincurves

044 GuangxiSciences,Vol灡23No灡5,October2016



暋暋(a)毰=0,(b)毰=0.0306,(c)毰=0.0864,(d)毰=0.0888,(e)毰=0.0984,(f)毰=0.1050,(g)毰=0.1122,(h)毰=
0.1188,(i)毰=0.1368,(j)毰=0.1620,(k)毰=0.1698,(l)毰=0.2424

图4暋晶界取向角为28曘的样品,晶界位错运动演化

Fig.4暋Dislocationannihilationprocesssimulationofgrainboundarywithdifferentstrain毰at28曘

4暋结论

暋暋采用晶体相场模型模拟不同取向差的晶界位错

演化湮没过程,主要结论如下:

暋暋1)晶界湮没主要特征阶段是,首先晶界位错攀

移,然后发生位错分解,位错由攀移运动转化为作滑

移运动;接着滑移位错穿过晶粒内部,直到在对面晶

界上湮没;剩余的晶界位错继续作攀移运动,然后又

出现位错分解作滑移运动,最后在晶内湮没消失。晶

界取向差越大,晶界位错越多,晶界位错湮没的过程

就越复杂。

暋暋2)体系自由能曲线出现了峰谷结构,反映了位错

同时湮没的数量和在不同位置的湮没情况。位错在

晶界上湮没合并,体系自由能曲线的谷较浅;在晶粒

内部湮没,曲线的谷较深;同时湮没的位错数目越多,
曲线的谷越深;晶界同时攀移的位错数目越多,曲线

的峰越高。
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