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双位错滑移运动的晶体相场模拟*

Phase飊field飊crystalSimulationofDoubleDislocationGli灢
ding

杨瑞琳,刘暋瑶,胡绪志,卢强华,高英俊**

YANGRuilin,LIUYao,HUXuzhi,LUQianghua,GAOYingjun

(广西大学物理科学与工程技术学院,广西南宁暋530004)
(CollegeofPhysicalScienceandTechnology,GuangxiUniversity,Nanning,Guangxi,530004,

China)

摘要:暰目的暱研究晶体位错运动对材料加工力学性能的影响。暰方法暱应用改进晶体相场(Phase飊field飊crystal,

PFC)模型,研究剪切应变作用下晶体的双位错的滑移运动特征。暰结果暱在应变作用下,体系的双位错只作滑移

运动,运动方向平行且相反,保持匀速运动,不出现攀移运动;应变率较小时,位错作滑移运动,越过势垒需要一

定孕育时间,此时滑移出现颠簸式运动特征;应变率较大时,位错滑移运动呈匀速直线运动。暰结论暱PFC模型能

较好地用于研究位错在应变作用下的运动。

关键词:晶体位错暋滑移暋应变暋晶体相场
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Abstract:暰Objective暱Theeffectsofcrystaldislocation movementon mechanicalbehaviorsof
materialsprocessingarestudied.暰Methods暱Thefeatureoftheglidingofdoubledislocationun灢
dershearstrainaresimulatedbytheimprovedphase飊field飊crystal(PFC).暰Results暱Thesimula灢
tionresultsshowthatthedoubledislocationofthesystemonlyglideswithoutclimbingunder
stress,andkeepsmovingataconstantspeed,whiletheirdirectionsareparallel,butopposite.
Whenthestrainrateissmall,itrequiresacertainincubationtimetoovercomethebarrier,

therefore,theslippingofdislocationlookslikeabumpyway.Whenthestrainrateislarger,the
dislocationglidesuniformlyinastraightline,whilethestrainrateisrelativelysmaller,thegli灢
dingisofthebumpymotion.暰Conclusion暱PFCmodelcanbewellusedtostudythedislocation
movementundertheeffectofstrain.
Keywords:crystaldislocation,gliding,strain,phase飊field飊crystal

0暋引言

暋暋暰研究意义暱材料内部的微观缺陷决定材料的宏

观性能[1飊2]。微观缺陷包括位错、空位、晶界、空洞和

微裂纹等。通常这些微观缺陷是在纳米尺度上发生

非平衡复杂动力学过程中生成[3]。金属材料的变形

加工与材料的位错等微观缺陷运动有密切关系。在

目前条件下,材料的原子尺度结构的演化很难被实验

原位观测到。因此,计算机模拟实验已成为精确揭示

这些微观缺陷运动的重要方法和实验补充[4]。暰前人
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研究进展暱相场法是当今研究微观缺陷结构演化的有

效计算工具[5飊6]。传统相场法[7飊8]建立在平衡态均匀

场基础上,该方法忽略了原子周期排列结构所产生的

物理特性,因此难以反映晶体周期结构特性以及纳观

尺度的缺陷行为,也无法从根本上揭示微观结构运动

过程中的动力学机理。最近,基于泛函密度理论的晶

体相场(Phase飊field飊crystal,PFC)模型[9飊11]引入周期

性局域密度场作为序参量,将晶相的密度场表示成周

期性函数形式,进而通过该密度函数反映晶体的周期

结构。该密度场很自然地与晶粒取向和位错的运动、
弹性效应等物理特性自洽地联系起来[10]。现在,

PFC模型已成功模拟了位错攀移、滑移和亚晶界湮

没[11飊12]、晶界位错预熔化[13]、异质外延生长[14]、晶体

结构的 相 转 变[15]、韧 性 材 料 的 微 裂 纹 扩 展 与 连

通[16]、纳米晶界结构设计[17]等。暰本研究切入点暱到
目前为止,应用PFC模型详细研究双位错运动还未

见报道。暰拟解决的关键问题暱应用改进 PFC 模

型[18]研究晶体的双位错在剪应变作用下的滑移特

征,揭示剪切应变作用对位错滑移的影响。

1暋PFC模型与方法

1.1暋体系的自由能密度函数

暋暋按照文献[10]的做法,用原子密度函数表示相场

变量,其表达式可写成

暋暋氀(r)=暺
n,m

an,meiG
曻
·r

曻

+氀0, (1)

式中,等号右边第一项是原子的周期排列特征项,第
二项是液相的原子无规项。参考文献[19]的思想和

方法,本文在原始的PFC模型基础上,加入体系原子

密度与外力场耦合的作用项,则体系无量纲的自由能

函数可以写成

暋暋F=曇氀
2 r+(1+ Ñ2)[ ]2 氀+氀4

4+Vext·{ }氀 dr,

(2)
式中,r为温度参量,Ñ2 为Laplace算子;Vext·氀为

外加力场与样品原子密度函数的耦合作用,Vext 为外

力场,其具体的数学表达式见文献[18]。该改进的自

由能模型自洽地包含了晶体周期物理特征。

暋暋平衡时的三角晶体相的原子密度函数氀可写成

单模形式

暋暋氀(x,y)=A0[cos(qx)cos(qy
3

)-

1
2cos(2qy

3
)]+氀0, (3)

式中,A0 是固相原子密度的振幅;氀0 为液相的原子

密度平均值。将式(4)代入式(2),对A0 和q分别求

导数,得到A0 的表达式为

暋暋A0=4
5

(氀0+1
3 -15r-36氀2

0 ), (4)

暋暋由体系的极小自由能密度函数可以得到二维体

系不同相区的相图。按照计算相图的方法[10]得到的

二维相图如图1所示。

L:液相区;S:条状相区;T:六角结构相区

L:Liquidphase;S:Stripephase;T:Triangularphase
图1暋二维PFC相图

Fig.1暋2DPFCphasediagram

1.2暋动力学方程

暋暋由于原子密度场氀为保守场,所以演化的无量纲

动力学方程满足Chan飊Hilliard方程[14]

暋暋灥氀
灥t=Ñ2毮F

毮氀
=Ñ2[(r+(1+Ñ2)2)氀+氀3+Vext],

(5)

暋暋为求解复杂的动力学方程式(5),还必须将动力

学方程在时间和空间进行离散化处理,即采用数值求

解的办法。在本文的数值求解中,采用显型Euler迭

代公式[8]

暋暋氀(t+殼t)=氀(t)+d氀
dt

·殼t, (6)

暋暋式中,殼t为离散时间步长。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[8]

暋暋 Ñ2氀i=
1

(殼x)2
1
2暺

j

(氀j-氀i)+1
4暺

n

(氀n -氀i
é

ë
êê

ù

û
úú) , (7)

暋暋式中,殼x 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ims灢
how出原子密度函数氀(x,y)分布图。

1.3暋样品制备

暋暋为方便起见,以FCC面心立方晶格的{111}平面

作为模拟实验的结构体系。要在等效于{111}平面的

二维六角原子晶格点阵中产生一对孤立的刃位错,可
以利用六角结构的原子密度分布函数公式(4)来设

444 GuangxiSciences,Vol灡23No灡5,October2016



置。在模拟区域上设置为双晶结构,晶界的取向差设

为毴=0.65曘。二个位错位于晶界上,该体系为双晶

结构,且晶界上各有一个孤立位错,形成位错对(如图

2红色的位错符号所示)。对于设定的r值,与之相

应的氀0 取值如图1所示,取在液固两相共存的边界

上。本研究详细的模拟参数如下:模拟区域设置为

256⊿x*256⊿y,单元格子⊿x=⊿y=0.75,时间

步长t=0.5,样品弛豫时间步数n=50000;固相区

的参数为(氀0,r)=(0.3642,-0.45),液相区的参数

为(氀0,r)=(0.4695,-0.45),得到的具有晶界位

错的样品如图2a所示。

1.4暋剪切应变的施加

暋暋PFC方法在固相与自由表面之间设置液相区域

与之衔接[10],这样就可以模拟晶粒在剪切应力作用

下的位错运动情况。图2b中给出了本模型施加剪切

应变的示意图。本研究采用文献[19]给出的外力场

的耦合方式,就可做到位错周围的原子克服 Peierls
势,实现位错攀移和滑移运动。

F1 和F2 为剪切应力,F1 = -F2

F1andF2aretheshearstrain,F1 = -F2

图2暋样品(a)及施加剪切应变的示意图(b)

暋 暋 Fig.2暋 Thesample (a)andexertingshearstrain
diagram (b)

暋暋在模拟刃型位错运动时,对图2的样品两侧应用

周期性边界条件。如图2b所示,x轴位于样品的中

心沿水平方向,样品分成上下两半,设置靠近上下两

端液相区的晶粒最外两原子层为耦合外力场区域,施
加的周期外力场用Vext(x,y)表示,具体施加的上下

外力场分别用V+ (x,y)和V- (x,y)表示(参考文献

[9]给出了剪切应变的外力场形式)。本文计算时设

A=1;作用力V+ (x,y)为沿正x方向,作用在晶粒上

半部顶层的二层原子上,而作用力V- (x,y)为沿负

x方向,作用在晶粒下半部底层的二层原子侧面上;
外力场施加作用时,每进行n个时间步的应变作用,
则让原子晶格弛豫运动,于是剪切应变逐渐传递到样

品中部的位错原子周围。由于外力场的函数形式与

密度场的函数形式相似,因此,两者可以产生耦合作

用。由于体系原子跟随着外力场进行耦合运动,于是

产生了施加剪切应变的物理效果。本文将施加的应

变率晍毰 设定在中间速应变率范围,如晍毰= (3.33暳
10-3 ~5.0暳10-2)/t,其中,时间t为无量纲。本研究

采用的应变率与实际符合。

2暋结果与分析

暋暋应用公式(5)~(7),可以计算位错的运动演化过

程。利用公式(2),可以计算体系自由能随位错运动

的变化情况。图3为不同的应变率作用下,样品中位

错的滑移运动的位置随时间的变化,其中位错1的x
和y 的坐标位于图的左边坐标,用蓝色和绿色表示,
位错2的x和y 的坐标位于图的右边坐标,用粉红色

和金黄色表示。当施加的应变率较大(晍毰=5.0暳
10-2/殼t)时,样品中二个位错都发生沿x 方向的运

动,但方向相反,而在y方向没有移动(图3a)。由此

可见,这二个位错只作滑移运动,没有攀移运动。当

应变率 较 小 (晍毰=2.0暳10-2/殼t、1.0暳10-2/殼t、

6灡7暳10-3/殼t和5.0暳10-3/殼t)时,位错只滑移运

动,没有攀移运动,施加的应变率越小,位错滑移走过

的距离越短(图3b~c)。当施加的应变率小于晍毰=
4灡0暳10-3/殼t时,位错静止,这二个位错位置保持不

变(图3e),表明位错没有发生滑移运动。这说明晍毰=
4灡0暳10-3/殼t是位错发生滑移运动的临界应变率。
此外,这二个位错运动方向平行且相反,由于不发生

位错攀移,因此不出现位错滑移交叉现象。由图3还

可见,在晍毰较大时,位错的滑移运动保持匀速运动,当
晍毰=5灡0暳10-2/殼t时,位错滑移速度近似为v=4.44
格/(100ts),当晍毰=2.0暳10-2/殼t时,位错滑移速度

近似为v=2.0格/(100ts);在晍毰较小时,滑移出现颠

簸运动特征,位错位移曲线出现较大的台阶特征

(图3d~e)。
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暋暋(a)晍毰=5.0暳10-2/殼t;(b)晍毰=2.0暳10-2/殼t;(c)晍毰=1.0暳10-2/殼t;(d)晍毰=6.7暳10-3/殼t;(e)晍毰=5.0暳10-3/殼t;
(f)晍毰=4.0暳10-3/殼t

图3暋样品在不同的剪切应变作用下位错位置随时间变化的曲线

Fig.3暋Samplesatdifferentshearstrainunderthedislocationpositionchangesovertime

暋暋图4给出了位错滑移运动过程中位错区域周围

的能量变化。由图4可见,这二个位错运动引起能量

的变化规律是明显不同的。当应变率晍毰较大时,在开

始阶段,体系自由能是单调增加的,在自由能曲线前

端会出现一个峰,然后趋于平缓(图4a),表明位错滑

移越过临界势垒后,滑移进入平稳运动阶段,这对应

于位错作匀速直线运动。由图4b可见,整个自由能

曲线呈现3个宽的峰和谷特征,在曲线中还存在许多

小的峰谷结构,这是位错翻过原子势垒而引起的;而
大的峰谷结构是由于双位错滑移运动引起液固界面

波动弛豫造成的。图4c与图4b有类似现象,但只存

在一个大的峰和谷,以及多个小峰谷。由图4d~f可

见,自由能曲线是单调增加的,且出现若干孤立的峰,
这表明在应变率较小的情况下,位错滑移运动过程越

过势垒需要一定孕育时间,因此,出现颠簸式的运动

特征。这在较大的应变率作用下并不出现。在本研

究条件下,没有观察到位错攀移运动,是因为本模型

实验的温度参数较小,温度较低,原子晶格结合能较

强,位错无法克服原子键阻力势垒,故位错不出现攀

移现象。当温度参数增加,原子键相互作用力减弱,
位错就可以出现攀移和滑移同时进行,文献[20]已有

这方面的报道。

暋暋(a)晍毰=5.0暳10-2/殼t;(b)晍毰=2.0暳10-2/殼t;(c)晍毰=1.0暳10-2/殼t;(d)晍毰=6.7暳10-3/殼t;(e)晍毰=5.0暳10-3/殼t;
(f)晍毰=4.0暳10-3/殼t

图4暋体系在不同剪切应变作用下的自由能曲线

Fig.4暋Freeenergyofthesystemundertheeffectofdifferentshearstrain
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3暋结论

暋暋PFC模型能较好地用于研究位错在应变作用下

的运动。在温度较低的条件下施加应变作用,当应变

率较大时,体系的双位错只作滑移运动,运动方向平

行且相反,保持匀速运动,不出现攀移运动;当应变率

较小时,位错滑移运动过程越过势垒需要一定孕育时

间,此时滑移出现颠簸式运动特征。这些结果与实验

结果相符合。
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