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晶界位错运动的空位晶体相场模拟*

VacancyPhase飊field飊crystalSimulationofDislocation
MotionofGrainBoundary

黄世叶,李胜男,胡绪志,孔令一,卢强华,高英俊**

HUANGShiye,LIShengnan,HUXuzhi,KONGLingyi,LUQianghua,

GAOYingjun

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

China)

摘要:暰目的暱研究不同形式的应力对位错运动形式的影响。暰方法暱通过添加空位自由能项修正晶体相场模型

(Phase飊field飊crystalmodel,PFC model),得到空位晶体相场法模型(Vacancyphase飊field飊crystalmodel,VPFC
model),并采用 VPFC模拟小角度晶界(GrainBoundary)在外加单方向应力作用下的变形过程。暰结果暱在外加

单方向应力作用下,小角度晶界位错组作攀移运动时系统自由能增加,位错组滑移时出现系统自由能下降和位

错反应等现象。x方向拉应力促使位错发生负攀移,压应力促使位错发生正攀移。暰结论暱VPFC模型可有效模

拟晶界位错、空位等微结构演化过程。

关键词:晶体相场暋位错暋应变暋晶界

中图法分类号:TG111.2暋暋文献标识码:A暋暋文章编号:1005飊9164(2016)05飊0459飊06

Abstract:暰Objective暱Theinfluenceofdifferentformsofstressondislocationmovementwas
studied.暰Methods暱Byaddingavacancyfreeenergyterm,weobtainedanew modelofvacancy
phase飊field飊crystal(VPFC),whichwasusedtosimulatethedeformationprocessoflow飊angle
grainboundaries(GBs)underasingledirectionstress.暰Results暱Thesimulationresultsshow
thatthefreeenergyofsystemincreaseswhendislocationsclimbonGBswhereasthefreeener灢
gydecreaseswhendislocationsglidewiththeappearanceofdislocationsreaction.Thetensile
stressofxdirectionpromptsdislocationstonegativeclimbing,andcompressivestressonthe
contrary.暰Conclusion暱TheVPFC modelcaneffectivelysimulatethemicrostructureevolution
processofgrainboundarydislocationsandvacancies.
Keywords:phase飊field飊crystal,dislocation,strain,grainboundary

0暋引言

暋暋暰研究意义暱晶界(GrainBoundary)是两个取向

不同的相邻晶粒之间的交接界面[1]。通常晶界上的

原子排列混乱、缺陷多、能量高,对材料力学性能影响

较大[2]。对于一般金属,晶界对位错运动起阻碍作

用。在室温下,对于一般金属材料晶界的存在本身就

是一种强化因素。利用晶界的上述特性控制晶界的
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演化是目前的研究重点。由于晶界迁移等演化所涉

及的时间尺度较小,在现有的实验条件下,很难直接

被观察到。因此,计算机模拟实验成为重要的研究手

段。暰前人研究进展暱近十来年采用计算机模拟材料

的微观结构演化的方法有很多种,如分子动力学、蒙
特卡洛方法、有限元分析方法等,此类方法在一定的

尺度范围内模拟得出较好的结果。但是,分子动力学

方法适用的特征时间尺度为10-14~10-12s,对于扩

散时间尺度(10-6s)的微结构演化并不适合。晶体

相场方法(PFC)[3飊4]是近年来提出的一种新的材料模

拟方法,它采用周期性原子密度函数为相场变量,通
过密度场与温度场、应力场等外场的耦合,引入动力

学方程。该方法可以分辨空间原子尺度及扩散时间

尺度的材料微观结构演化。目前晶体相场方法已经

被用于研究应力下的位错攀移和滑移[5飊6],外延生

长[7]、裂纹扩展[8飊9]、晶界预熔化[10飊11]等现象,模拟的

结果与实验结果符合。在最初的 PFC方法中,难以

模拟空位缺陷结构,说明这个模型存在一定的局限

性。为了弥补最初的 PFC 模型的不足,Chan等[12]

引进一个空位自由能项限制参数范围(非负数)。修

正后的 VPFC模型及其相图也随之发生变化,出现

空位相。暰本研究切入点暱对比PFC与 VPFC两个模

型在模拟位错运动演化过程中的现象,得出模型差

异,运用 VPFC模型模拟材料微观结构演化。暰拟解

决的关键问题暱通过添加空位自由能项修正晶体相场

模型(PFCmodel),得到空位晶体相场法模型(VPFC
model),并采用 VPFC模型模拟在外加单方向应力

作用下小角度晶界的变形过程。

1暋模型与方法

1.1暋模型介绍

暋暋最早的晶体相场模型是由 Elder等[3飊4]在2004
年提出的,它基于密度泛函理论得到的原子密度函数

氀作为序参量,以该序参量构建的自由能表达式为[3]

暋暋F=曇[氀
2

[r+(q2+ Ñ2)2]氀+氀4

4
]dr, (1)

暋暋式中,r是无量纲化的温度参数,q是原子间距。
增加了空位自由能项fvac(氀)后,系统总自由能变为

暋暋F=曇[氀
2

[r+(q2+ Ñ2)2]氀+氀4

4+fvac(氀)]dr,

(2)
其中空位自由能表达式为[13]

暋暋fvac(氀)=H(氀n -旤氀n旤), (3)
式中取n=3,H =1500,空位自由能表达式是一个

分段函数,当氀>0时,空位自由能为0;当氀<0时,

空位自由能为较大的正值。因此,这一空位项消弱了

氀的负值。这使得空位晶体相场模型组成的周期结

构与规则晶体相场模型有一些不同。与传统晶体相

场模型一样,空位晶体相场也采用C飊H 方程[14]控制

原子密度函数随时间的演化:

暋暋灥氀(x,t)
灥t =毩Ñ2毮F[氀]

毮氀(x,t), (4)

将原子密度函数代入到自由能表达式中,求出六角晶

格自由能函数极小值,得到平衡时六角晶格的单模原

子密度函数:

暋暋氀=A[cos(qx)cos(qy
3

)+1
2cos(2qy

3
)]+氀0,

(5)

暋暋式中A 为密度振幅,q为原子间距,氀0 为平均密

度。二维 VPFC模型相图[12]如图1所示。

图1暋二维 VPFC相图

暋 暋Fig.1暋 Two飊dimensionalphasediagram ofvacancy

phase飊field飊crystal

1.2暋样品设置

暋暋设置一个大小为Lx*Ly =512*512的样品,空
间步长设置为殼x=殼y=1,时间步长设置为殼t=
0灡0075。采用周期性边界条件。设置样品初始条

件:在样品0<x<Lx/4和3Lx/4<x<Lx 的范围

内晶粒取向为毴/2,在Lx/4<x<3Lx/4范围内的晶

粒取向为-毴/2(图2a)。经过一段时间(设置弛豫时

间步数为100000步)演化,系统达到稳定(图2b)。

1.3暋应变力的施加

暋暋给样品施加不同方向的拉和压应力,采用 VPFC
模型模拟晶界上的位错在应变作用下的运动过程,参
数见表1,其中毴为晶界取向差角,r为温度参数,氀0

为原子平均密度,E 为应变率。

暋暋在外应变条件下,晶界上的位错会因晶粒的变形

而运动,通过公式(2),计算整个加应变过程系统的自
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由能变化,并绘制系统自由能变化曲线;在曲线关键

的位置选取对应的晶粒演化图进行分析,并对每一个

位错进行编号;最后,对两个样品的晶粒晶列取向(二
维)进行简化分析。

图2暋样品设置(a)及弛豫过程的体系自由能变化过程(b)

暋暋Fig.2暋Preparedsample(a)andthefreeenergyofsys灢
temforrelaxationprocess(b)

表1暋样品制备参数

Table1暋Parametersofsamplepreparation

No. xdirection r 氀0 毴 E

A1 draw -0.4 0.16 4.4曘 1.6暳10-5

A2 press -0.4 0.16 4.4曘 1.6暳10-5

2暋结果与分析

2.1暋A1 组实验

暋暋如图3所示,通过对自由能曲线和演化图的分

析,可将演化过程分为4个阶段。第1阶段(图3a~
b),位错组在应变作用下攀移,两个晶粒的取向差稍

微减小。当应变达到0.1080(900000步左右)时,左
边1号位错组滑移出来,其余位错组继续攀移。第2

阶段(图3b~e),系统应变继续增加,左右晶界的位

错组都出现滑移。首先是左边位错组5向左滑移,随
后右边的晶界上位错组6,9和10都向右边滑移出

来。剩余位错组还在晶界上继续攀移。此外,通过观

察位错组1和位错组2,对比得出位错组攀移速度远

小于滑移速度。第3阶段(图3e~f),停留晶界上的

位错继续攀移,系统自由能累积上升。第4阶段(图

3f~i),原左边晶界上的位错组1至5都滑移到右边

晶界的附近停留(图3i)。而右边晶界上的位错组也

有部分滑移到原来左边晶界的位置,这时晶粒1,2的

取向差明显减小。位错组4到达右边晶界的位置后

继续向下攀移,攀移方向与位错组8相反,最后两个

位错组相遇湮没。

暋暋从能量的角度分析,图3k自由能曲线中的点

A~J分别对应于图3a~j。原子相互作用能可以分

为畸变能和原子势能。在原子数量和相对位置不变

的情况下,原子势能基本保持不变,系统能量变化的

主要贡献是畸变能。在第1阶段,位错受应变的作用

沿着晶界攀移,系统畸变能增加,对应的自由能曲线

能量呈上升趋势,在1号位错组滑移出晶界后,系统

自由能上升变慢。这是由于位错滑移出晶界后,晶界

上的位错组密度减小,畸变能也随之减小。第2阶

段,点B 位置自由能开始下降。对应的演化图3b
中,晶界上的位错组不断滑移出去,晶界上的畸变变

小,系统总自由能迅速下降,对应图3k曲线上的点

B~E。第3阶段,晶界上的位错继续攀移,能量积

累,曲线呈上升趋势,对应能量曲线上的点 E和 F。
第4阶段,位错4和位错8相遇湮没减少了样品的畸

变,系 统 自 由 能 出 现 微 小 的 下 降 (图 3k 中 的

点F~G)。

2.2暋A2 组实验

暋暋对样品施加x方向的压应力得到如图4的演化

过程,在这一过程中,位错组只在x方向压应力作用

下做攀移运动,并没有出现位错组滑移现象。而自由

能曲线也出现明显的拐点(自由能曲线中的 C、D两

点)。图4c中,在位错10的左右两边出现新的缺陷

(图中的放大区域),然后形成一对柏氏矢量相反的位

错组,最后在应力的作用下沿晶列方向滑移(图4d中

的红色位错)。注意到,位错组攀移的方向与 A1 样

品(受x方向拉应力)结果中攀移方向相反。
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暋暋(a)T=0(毰=0);(b)T=1096000(毰=0.1315);(c)T=1270000(毰=0.1524);(d)T=1380000(毰=0.1656);(e)T=
1601000(毰=0.1921);(f)T=1899000(毰=0.2278);(g)T=2023000(毰=0.2427);(h)T=2260000(毰=0.2712);(i)
T=2322000(毰=0.2786);(j)T=2352000(毰=0.2822);曲线上的点A~J分别对应着演化图(a~j);黄色箭头表示位错运动
方向
暋暋ThepointsonthecurveA~Jcorrespondtotheevolutiondiagram (a~j);Theyellowarrowindicatesthedirectionofthe
movementofthedislocation

图3暋加x方向拉应变样品演化过程(a~j)及系统自由能变化(k)
Fig.3暋Evolutionaryprocessofsamplewithtensilestressatx飊direction(a~j)andthefreeenergyofsystem(k)

暋暋(a)T=0(毰=0);(b)T=1250000(毰=0.1050);(c)T=1730000(毰=0.2076);(d)T=1916000(毰=0.2299);曲线上
的点 A~J分别对应着演化图(a~j);黄色箭头表示位错运动方向
暋暋ThepointsonthecurveA~Jcorrespondtotheevolutiondiagram (a~j);Theyellowarrowindicatesthedirectionofthe
movementofthedislocation

图4暋加x方向压应变作用样品的演化过程(a~d)及系统自由能变化(e)
Fig.4暋Evolutionaryprocessofsamplewithcompressionstressatx飊direction(a~d)andthefreeenergyofsystem(e)
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2.3暋简化分析结果

暋暋如图5a~b所示,虚线表示晶列方向,粗箭头表

示受力方向,细箭头表示位错组攀移方向。T型符号

表示位错组符号,即两个单刃型位错组成的位错组可

以等效为他们柏氏矢量总和的效果(图5c),具体公

式为[5]

暋暋b1+b2=d毴n=B, (6)

暋暋由图5a可知,样品受到x方向压应力作用,原子

在位错下方聚集,这时位错的半原子面向上增加,则
位错向上攀移。图5b中,晶列受x方向拉应力作用,
晶界两边的晶粒取向差变小,位错的半原子面向下运

动,则位错向下攀移。根据位错间距d 与柏氏矢量

B、晶粒取向差毴的关系:

暋暋d= B
2sin(毴

2
)
曋 B

毴
, (7)

暋暋取向差变小,位错间距变大,则晶界上的位错密

度变小,在没有位错反应的情况下,位错滑移出晶界

以减小位错密度。

暋暋在文献[6]中,作者采用PFC模型模拟双晶界在

应力作用下的位错演化实验,观察到x方向拉应力和

y方向拉应力的不同导致位错攀移的方向也不同,因
为拉应力促使负攀移的发生,而压应力则会促使正攀

移的发生。本研究中我们可以将样品受x方向压应

力与受y方向拉应力的效果等效,研究得到的结果表

明,x方向的拉应力和x方向的压应力在初始阶段位

错组攀移分别为负攀移和正攀移,与 PFC模型模拟

的结果相似。

暋暋VPFC模型的优势在于模拟空位结构,这是目前

PFC模型所不能模拟研究的微观结构。在最近一些

采用PFC模型模拟空位飊裂纹扩展的文献中,空位内

的密度值并非最低值,而是接近平均原子密度值。而

VPFC模型模拟得到的空位结构[15],空位内的密度

值是最低的零,更接近现实。

图5暋样品左边晶界受x方向应力的简化图(a~b)及位错组柏氏矢量合成图[16](c)

暋暋Fig.5暋Simplifieddiagramsoftheleftboundarysimplewithx飊directionstress(a~b)andthediagramofdislocationsBur灢
gersvectorcomposition[16](c)

3暋结论

暋暋本研究采用 VPFC模型模拟双晶界在单向应变

的作用下位错运动情况,揭示不同应力形式对位错攀

移和位错反应的影响。结果表明,样品受x方向的拉

应力促使晶界上的位错在初始阶段发生负攀移,随后

位错滑移并与其他位错相遇湮灭或合并;样品受x方

向压应力促使晶界上的位错在初始阶段反生正攀移,
位错没有滑移。VPFC模型的优势是模拟空位结构,
这一模型研究空位结构上的演化将会继续得以应用。
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