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摘要:暰目的暱研究晶体相场模型中的弹性相互作用过程。暰方法暱通过连续的密度场,采用晶体相场模型提取和

跟踪每个原子在时间演化过程中的位置,再通过求解PFC方程,并运用原子的位移来构建晶体的弹性能。最后

通过调优波动参量和阻尼参数毬,获得晶体的弹性及粘弹性行为特征。暰结果暱当毬=0.9时,在力F的作用下,

晶体响应是有弹性的。位置距离越远,其对应的应变越大,位移变化与原子对应位置大致成正比,具有弹性关

系;当毬=9时,在力F的作用下,位移变化与原子对应位置服从粘弹性响应关系。通过调优波动参量和阻尼参

数,获得晶体的弹性及粘弹性行为特征。暰结论暱改变阻尼参数毬后,可以采用晶体相场模型模拟晶体的弹性及

粘弹性行为。
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Abstract:暰Objective暱Simulationexperimentsareconductedinphase飊field飊crystal(PFC)model
toanalyzeelasticinteraction.暰Methods暱Throughthecontinuousdensityfield,thephasefield
modelisusedtoextractandtrackthepositionofeachatominthetimeevolution.ThePFC
methodisusedtosolvetheequation,andtheatomicdisplacementsareusedtoconstructthe
crystalelasticenergy.暰Results暱When毬=0.9,thecrystalresponseiselasticundertheactionof
forceF.Thefartherawayfromtheposition,thelargerthestrainis,andthechangeofdisplace灢
mentisroughlyproportionaltothepositionoftheatom.UndertheactionoftheforceF,the
changeofdisplacementandthepositionoftheatomcorrespondtotheviscoelasticresponse
when毬=9.Bytuningwaveparametersanddampingparameters,theelasticandviscoelasticbe灢

haviorsofcrystalsareobtained.暰Conclusion暱

Afterchangingthedampingparameter毬,the
phase飊field飊crystalmodelcanbeusedtosimulate
theelasticandviscoelasticbehaviorsofcrystals.
Keywords:phase飊field飊crystal,simulationexperi灢
ment,displacement,elasticity
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0暋引言

暋暋暰研究意义暱纳米晶体材料是近年材料学方面的

研究热点,它具有良好的形变特性,因此其形变机理

引起了人们的广泛重视[1]。要深入研究材料的变形

及其特性与机理,需要把宏观分析与微纳观分析结合

起来,在更深的层次上找到其变形机制[2]。现在,对
材料变形的研究早已深入到微纳观层次。纳米级微

裂纹的形核与扩展在金属材料微观缺陷中普遍存在,
并严重降低了金属材料的使用寿命[3],因此,研究纳

米级裂纹的萌生和扩展对预防材料的断裂,提高材料

的使用寿命具有重要意义[4]。暰前人研究进展暱近几

年,基 于 密 度 泛 函 理 论 建 立 的 晶 体 相 场 方 法

(PFC)[5],能很好地用于描述晶界和位错在扩散时间

尺度下的运动特征[6],可以用于模拟纳米级的微观结

构和演化过程[6飊8],并用于研究晶体弹性及粘弹性行

为。暰本研究切入点暱在当前的实验测量条件下,对材

料的纳米级行为很难原位观测[9],因此,发挥计算模

拟实验的优势,应用其研究微纳米尺度的结构就显得

极为迫切和重要[10飊12]。暰拟解决的关键问题暱应用

PFC方法模拟材料弹塑性变形,揭示该过程的原子

位移运动特征,研究材料的微结构和弹性及粘弹性行

为特征。

1暋PFC模型与方法

1.1暋PFC模型

暋暋PFC模型系统无量纲的自由能函数可以写成[8]

暋暋F=曇氀
2

[r+(1+ Ñ2)2]氀+氀4

{ }4 dr, (1)

式中,氀为局域原子密度;r为与温度有关的唯象参

数;Ñ2 为拉普拉斯算子。在单模近似下,可以求得

式子(1)的一个稳定特解

暋暋氀=A[cos(qx)cos(qy
3

)-1
2cos(2qy

3
)]+氀0,

(2)

式 中,氀0 为 平 均 原 子 密 度,A = 4
5氀0 + 4

15
-15r-36氀2

0 反映固相原子密度周期结构的振幅,
由能量函数取极小值,得到氀。
1.2暋动力学方程

暋暋采用保守场 Cahn飊Hilliard动力学方程[13]描述

原子密度随时间的演化。该方程具体表示如下:

暋暋 灥2氀
灥t2 +毬

毠氀
毠t =毩煥2毮F

毮氀
= 煥2{氀3 + [r+ (1+

煥2)2]氀}, (3)
式中,氀为局域原子密度,r为与温度有关的唯象参

数,表征体系的过冷度。Ñ2 为拉普拉斯算子,t为时

间变量。毩是一个运动的参量,毬是一个可调的阻尼

参数。

1.3暋数值计算方法

暋暋对无量纲动力学演化方程(3)采用二次半隐式傅

里叶伪谱方法[14]求解,其离散形式为

暋暋氀̂k(t+殼t)-2̂氀k(t)-̂氀k(t-殼t)
殼t2 +

毬氀̂
k(t+殼t)-̂氀k(t)

殼t =毩[-(1+r)k2+2k4+k6]·

氀̂k(t+殼t)-k2̂氀k
3(t), (4)

暋暋式中,̂氀k(t),̂氀k(t+殼t),̂氀k(t-殼t)为傅里叶空
间下的原子密度,k为傅里叶空间的波矢[13]。
1.4暋样品制备与应变施加

暋暋模拟设置一个长方形 [0,L=360]暳 [0,H =
100],使它满足四周边界都是零通量条件。固相基

体用三角相点阵表示,选取晶体平均原子密度为氀0=
0.31,温 度 参 数 r =-0.4。 计 算 模 拟 区 域 为

360殼x暳100殼y ,单位格子长度殼x=殼y=毿
8

。对

模拟所用参数进行无量纲化处理,并将连续空间离散

为正方格子分布。计算时四周边界采用周期性边界

条件,采用弛豫方法使系统能量达到稳定状态,样品

弛豫时间步长为50000步,最终得到的初始样品如

图1所示。

图1暋初始样品的二维图

Fig.1暋Twodimensionaldiagramofinitialsample
暋暋在变形过程中,如图2所示,x方向空间步长保

持不变,y方向空间步长随着应变速率在每一时间步

长下都有一增量d=晍毰n殼t,其中应变速率晍毰=6.5暳
10-4,n为时间步长数,殼t为时间步长,殼t=0.001。
采用补偿函数方法[14]施加应力作用于样品。假设原

子的垂直线最初位于x=L的位置,并进一步假设初

始原子密度轮廓沿着已知的原子线nclamp(y)=nOM

(x=L,y)。为实现水平速度氊=氊(t)ex ,通过调整

F=F0+V(t),施加拉应力作用于样品。表1中,A
样品表示进行弹性模拟,B样品表示粘弹性模拟。

图2暋沿x轴方向施加拉应变的示意图

暋暋Fig.2暋Schematicdiagramoftensilestrainappliedalong
xaxis
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表1暋不同的样品模拟参数

Table1暋Simulationparametersofdifferentsamples

暋样品Sample r 氀0 殼t 毩 毬
A -0.4 0.31 0.001 15 0.9
B -0.4 0.31 0.001 15 9

2暋结果与分析

2.1暋弹性模拟样品

暋暋由图3可见:1)当t=120000时,对应图3a,大
约2/3处位移为0,从右往左,位移慢慢增加,应变随

之增加,位移从0变化到4,最大位移为4,对应图4
中曲线1。2)当t=140000,对应图3b,位移从0增

到5,最大位移为5,对应图4中曲线2。3)当t=
160000时,对应图3c,位移从0变化到6,最大位移

为6,对应图4中曲线3。由图4可知:位移随原子位

置增加而减小。综上所述,当毬=0.9时,随着力F的

施加,位置变化小,位移变化也小,位置变化大,位移

也相应变大,位置越远,应变越大,位移和位置成正比

关系,形成弹性响应关系,晶体响应是有弹性的。

暋暋图3暋弹性模拟样品不同时刻原子位置与相对应的位移

暋暋Fig.3暋Atomicpositionandrelativedisplacementatdif灢
ferentmomentsofelasticsample

图4暋不同时刻的原子位置和位移关系曲线

暋暋Fig.4暋Theatomicpositionsanddisplacementcurvesat
differenttimes

2.2暋粘弹性模拟样品

暋暋由图5可见:1)当t=120000时,从右到左,位
移缓慢增加,位移从0变化到3,最大位移为3,对应

图6中曲线1。2)当t=140000,对应图5b,位移从

0增到4,最大位移为4,对应图6中曲线2。3)当t=
160000时,对应图5c,位移从0变化到7,最大位移

为7,对应图6中曲线3。由图6可知,位移随原子位

置增加而减小,但在位置3处,出现转折变化。综上

所述,当毬=9时,随着力F的施加,刚开始时,位置变

化小,位移变化也小且几乎不变,当该变量达到一定

程度,位移有一个跃迁的过程,位移变化相应也大,曲
线类似于折线。毬从0.9增加到9导致晶体出现粘弹

性行为,形成粘弹性响应关系。

图5暋粘弹性模拟样品不同时刻原子位置与相对应的位移

暋暋Fig.5暋Atomicpositionandrelativedisplacementatdif灢
ferentmomentsofviscoelasticsample

图6暋不同时刻的原子位置和位移关系曲线

暋暋Fig.6暋Theatomicpositionsanddisplacementcurvesat

differenttimes

3暋结论

暋暋应用PFC模型模拟研究材料弹塑性变形,得到

如下结论:1)当毬=0.9时,在力F的作用下,此时晶
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体响应是有弹性的。位置距离越远,其对应的应变越

大,位移变化与原子对应位置大致成正比,具有弹性

关系;2)当毬=9时,在力F的作用下,位移变化与原

子对应位置关系不服从弹性关系而是服从粘弹性响

应关系。表明改变阻尼参数毬后,可以采用晶体相场

模型模拟晶体的弹性及粘弹性行为。
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