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♦功能材料与计算模拟♦

高温预熔化晶界位错的结构组态转变的探究*

余一婉,覃默清,易小爱,廖 坤,高英俊**

(广西大学物理科学与工程技术学院,广西南宁 530004)

摘要:晶体材料的性能受其内部晶界特性的影响。在高温下,晶体材料在晶界上易发生预熔化。本研究采用晶

体相场(PFC)方法模拟高温二维六角晶体的晶界预熔化区在双轴加载作用下的结构演化情况。结果显示,晶
界位错会发生配对,形成具有对称结构的位错团,一对位错上下排列,另一对位错左右排列,构成4个位错的组

合。随着施加的应变增大,晶界位错预熔化区域横向扩展,其形状最初为棒状,逐渐转化为六边形,再转变成

“V”形,最后又收缩为六边形。晶界预熔化区的形状变化伴随着内部位错结构的转变,从而发生位错芯扩展,
原来上下配对的位错转变为并行排列的位错,左右排列的位错发生扩展滑移,并在左右两端萌生出一对新的位

错。当预熔化区域扩展达到横向最宽时,该区域发射一对位错,随后预熔化区域开始收缩,最后又恢复到初始

的形状。上述结果表明,位错结构的组态转变对晶体材料的高温变形机制能产生强烈的影响。
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  金属材料内部存在大量晶界,晶界的运动与晶体

自身的缺陷对材料性能起决定性作用[1]。晶界往往

是决定高温塑性性质的主导因素[2]。在纳米晶体材

料中,随着晶界密度的增加,晶界对力学行为的影响

就越显著[18]。晶界特性与温度密切相关,高温时晶

界会出现预熔化现象[9]。晶界预熔化现象是由晶界

的熔 点 低 于 完 整 晶 粒 的 熔 点 引 起 的。1948 年,

Chaudron等[10]首次用电镜观测到材料的晶界预熔

化现象。1997年,在0.5
 

Tm(熔点温度)下,Inoko
等[11]首次发现了铜薄膜的双晶晶界上出现外部应力

诱发预熔化的现象。2005年,Alsayed等[12]用显微

镜观察到晶界和大块胶体晶体中的预熔化现象。

2022年,Xiao等[13]用聚焦光束局部加热大块硬球胶

体晶体中的单个晶界,并用电镜观察单晶界的预熔化

过程。由于实验观测的局限性,研究者开始通过原子

点阵变化的计算和模拟来探究材料微观结构的演化。
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例如,Yang等[14]结合改进的遗传算法、混合型蒙特

卡罗方法和分子动力学来模拟晶界的预熔化。Bho-
gireddy等[15]利用障碍势进行晶界预熔化的相场建

模。Fensin等[16]利用分子动力学建模探究晶界预熔

化和晶粒聚结的结合作用。此外,晶体相场(PFC)法
也可研究高温晶界预熔化现象,该方法具有原子级别

的分辨能力,其不仅在材料纳米裂纹的微观缺陷上有

着广 泛 的 运 用,而 且 也 能 深 入 研 究 晶 界 预 熔 化

现象[1721]。
  Robbins等[19]应用晶体相场法探究晶界预熔化

行为时发现,大角晶界排斥和小角晶界吸引存在定性

的差异。Berry等[17]发现在低角度晶界的熔化过程

中,每个位错核径向熔化,直至相邻位错的熔化区域

合并,该熔化区沿晶界形成均匀的润湿层。Mel-
lenthin等[22]发现晶界预熔化区域发生从单个位错到

位错对的滞后结构转变,预熔化区以“池”的形式出现

在位错周围,没有均匀的液体膜。此外,随着熔点的

接近,晶界结构发生转变,出现位错配对,即两个位错

连接并被一个共同的液池包围。预熔化对晶界性能

的影响已经被广泛讨论[23],其中包括晶界扩散速率

的增强和晶界位错剪切阻力的显著降低。目前,配对

的位错预熔化区域在受到应变作用时的结构变化已

引起人们的广泛关注。Gao所在课题组[2427]采用晶

体相场模型研究了在应力作用下,对称倾侧小角晶界

位错的预熔化区域内位错对的萌生增殖、滑移、交滑

移、湮没等现象。本研究在施加双轴加载应变的条件

下,观察高温晶界预熔化区的位错配对,研究高温预

熔化条件下位错芯的扩展、位错增殖以及湮没等现

象,拟揭示高温晶界的位错结构的转变特性。

1 模型与方法

1.1 PFC模型

  PFC模型采用周期性的局部原子密度φ 作为序

参量。在晶体相中,局部原子密度φ 具有周期性特

征;在液相中,φ 为常数。在液固系统中无量纲纯物

质的自由能F [28]可构造为

  F=∫{φ2[γ+(Ɨ2+1)2]φ+
1
4φ

4}dr, (1)

式中,φ 为原子密度,参数γ 表征体系的温度参数,
Ɨ2 为Laplace算子。
  控制体系演化的无量纲动力学方程[29]为

  ∂φ∂t=Ɨ2(δF
δφ
)=Ɨ2{[r+(Ɨ2+1)2]φ+φ3}。

(2)

公式(2)的二维三角晶相φ 的单模近似解为

  φ=AT[cos(qx)cos(qy/ 3)-cos(2qy/ 3)/

2]+φ0, (3)
式中,x、y 为空间坐标,φ0 为平均密度,波数q=
 
3/2,AT =

4
15
(3φ0-

 
-36φ2

0-15r)
 

。公式(2)等

式右边的大括号部分是与时间有关的项。本研究采

用半隐式Fourier谱法[25]求解公式(2)。

1.2 样品制作和应变施加的方法

  为简明起见,本研究体系设置为二维双晶体系,
设置样品的尺度区域为Lx×Ly=512Δx×512Δy正

方形,满足周期边界条件。将样品区域分为3个矩形

区域:0<x<Lx/4,Lx/4<x<3Lx/4,3Lx/4<x<
Lx。基于公式(3),在0<x<Lx/4和3Lx/4<x<
Lx 区域范围内,设置取向角θ=

 

2°(θ为三角相原子

面与y 轴的夹角)的三角晶相结构;在Lx/4<x<
3Lx/4范围内,设置取向角θ=-2° 的三角晶相结

构,最后通过计算得到单相双晶的晶界取向差为4°。

  样品制备过程分为两个阶段:第一阶段制备低温

下的双晶样品,该样品制备的参数值为γ=-0.3,

φ0=-0.199,体系弛豫时间步长为5
 

000步;第二阶

段制备高温下的双晶样品,所选取的参数为γ =
-0.1,φ0=-0.199,体系弛豫时间步长为105步,直
至体系达到热平衡状态。

  在本研究的PFC变形模拟过程中,施加拉压双

轴应变作用于制备好的预熔化样品,示意图如图1所

图1 对样品施加双轴拉压加载应变的示意图

  Fig.1 Schematic
 

diagram
 

of
 

biaxial
 

loading
 

applied
 

to
 

the
 

sample

示。变形采用等面积条件假设[30,31],设ε
·
为无量纲应

变速率(本研究取ε
·
=6×10-6/Δt),应变ε=

 

ε
·
nΔt,n

为时间步长。根据等面积条件假设,变形微元面积

S 为

  S=ΔxΔy=Δx'Δy', (4)
式中,Δx和Δy为初始空间步长,Δx'和Δy'为变形
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后的空间步长,应变加载沿y 轴方向拉伸,经过n 个

时间步长后,空间步长采用公式(5)进行运算[25]:

  Δx'=Δx/(1+nε
·
Δt),Δy'=Δy(1+nε

·
Δt),
(5)

即可得到拉压加载的应变效果。为了表示加载应变

过程的位错Burgers矢量的变化,图2给出了6种可

能的位错Burgers矢量方向。

图2 二维六角晶格可能的Burgers方向

  Fig.2 Possible
 

Burgers
 

direction
 

of
 

twodimensional
 

hexagonal
 

lattice

2 结果与分析

2.1 样品晶界位错预熔化结构

  图3(a)为用PFC模拟得到的样品高温晶界位错

预熔化结构。由该图可见,在样品的一条晶界上,有

4个棒状的预熔化区域,2条晶界共8个预熔化区域。
每个预熔化区域内的位错组态由上下位错配对和两

侧位错配对的扩展位错组成,如黄色矩形框图中的位

错结构所示。在图3(a)中,红色方框区域给出黄色

配对位错,同样在预熔化区域内也出现上下配对的红

色位错(此处没有标出),这种上下配对的位错之间存

在一层错区域,该层错区域的细节如图3(b)和(c)所
示,它是由两侧的扩展位错的重叠区域产生,从而构

成复合扩展位错团(由4个位错组合)的芯结构,如图

3(a)黄色方框所示。

  图3(b)给出高温晶界位错预熔化区域的原子点

阵放大细节图。预熔化区域是关于y 轴对称的结

构。晶列在位错芯区域发生折断、不连续,其中位错

芯区域的底部明显多出了两列原子列,相当于预熔化

区域的晶体点阵多出了两个半原子面(线),而位错芯

的左右两侧的原子排列也发生了折断、不连续。例

如,穿出位错芯两侧的蓝色晶列线在位错芯区域发生

折断、不连续,左边有5条蓝色晶列线进入预熔化位

错芯区域,而从位错芯右边出来的蓝色晶列线变成了

4条,少了一条原子晶列,说明该预熔化区域是位错

的源。由于是5/4比例,说明该方向的位错是扩展型

的。同样,从预熔化位错芯区域左侧进入的黄色晶列

线为4条,而从右侧出来的黄色晶列线有5条,多了

一条晶列,说明该方向区域存在4/5比例的位错扩展

状态。从蓝色和黄色的晶列方向看,预熔化区域是一

个扩展的位错芯结构,左右各有4-5个原子距离的

宽度。该宽度的区域可看作是扩展位错的广义层错

区。这个扩展的位错芯区域把左右排列的一对不全

位错紧密地拴连在一起,构成了一个复杂的二维扩展

图3 高温晶界位错预熔化结构

Fig.3 Structure
 

of
 

dislocation
 

premelting
 

in
 

grain
 

boundary
 

at
 

high
 

temperature
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位错团结构,Gao等[24]和高英俊等[32]研究也发现有

相似的结构。

  图3(c)给出了配对位错预熔化区域的Burgers
矢量回路图,该图中的连接端点为A和B,说明配对

位错预熔化区域存在两个单位的柏氏矢量b1 和b2,

分别用蓝色和黄色的箭头表示。由图2可知,b1
→+

b2
→=  

3,0  ,其方向沿x 轴方向,与晶列的方向不

平行。由于x 轴方向不是晶列方向,因此不能沿x
轴方向滑移。

2.2 预熔化区域的位错组态演化

  对样品施加x 轴和y 轴方向的双轴应变,其中x
轴方向为压应变,y 轴方向为拉应变,观察在此双轴

拉压应变作用下,预熔化区的复合位错团结构随应变

增加的演化规律。图3(a)中红色方框和黄色矩形框

内部预熔化区域的原子晶格演化规律是一样的。但

为了研究需要,红色方框区域的晶格结构演化主要用

于展示预熔化区域初始阶段的演化细节;而黄色矩阵

框区域主要用于展示在施加应变的后期,预熔化区配

对位错结构的扩展、位错增殖和分离的细节过程,揭
示其中的演化规律。

2.2.1 预熔化区的横向扩展

  如图4(a)和(b)所示,在双轴加载的正应变条件

下,当ε=0.016
 

5和0.024
 

0时,图3(b)中的预熔化

区域abcdea发生了明显的变化,由棒状的五边形变

成了对称的钟型六边形abcdefa,其上部窄、下部宽且

关于y 轴对称。由上往下看,只有一条红色的晶列

进入预熔化区域abcdefa,且在该区域折断,但从预熔

化区域的底部出来却是3条红色的晶列线,即增加了

两条,表明该预熔化区域是竖直方向的两个刃型位错

的源。如图4(c)所示,当正应变增加到ε=0.030
 

0
时,图4(b)中预熔化区的形状发生明显变化,从钟型

的六边形变成了扁的六边形,预熔化区明显变宽。由

上往下看,原来有3条红色的晶列线从上部进入到预

熔化区域,从下部出来5条红色的晶列线[图4(c)]。
由图4(d)可见,从上部进入预熔化区域的红色晶列

线变成了7条,从下部出来的红色晶列线变成了9
条,而且预熔化区明显变宽,正六边形的预熔化区向

菱形状转变。因此,预熔化区域从初始的棒状结构变

成六边形再变为菱形,但区域的面积增加。预熔化区

域内的原子点阵排列较为复杂,是产生新位错的源

头。如图4(d)所示,当双轴加载的正应变(ε)增大,
上下排列的一对位错横向扩展,变成平行并列排列,

六边形预熔化区内有晶列特征;而六边形顶部区域b
的原子晶格出现了较为有序的点阵排列特征,表明原

来在顶角b点的上端位错已发生转移,与原来下部的

位错形成并排的扩展位错。由图4(d)可见,原图

3(b)中预熔化区域的侧向晶列穿过预熔化区域的特

征基本保持不变,即进入预熔化区域的蓝色和黄色晶

列数为5条,而离开该预熔化区域的晶列数则变为6
条。如果将初始的预熔化区域看作预熔化带,那么现

在为预熔化面结构,由一维扩展成了二维结构。

图4 图3(a)中红色和黄色方框预熔化区的放大细节图

  Fig.4 Enlarged
 

details
 

of
 

the
 

premelted
 

zone
 

of
 

the
 

red
 

and
 

yellow
 

box
 

area
 

in
 

Fig.3(a)

2.2.2 预熔化区扩展与位错萌生

  由图5(a)可见,当应变ε=0.042时,预熔化区

域进一步扩展,区域呈菱形。在竖直方向范围,从上

部垂直进入预熔化区域的红色晶列有11条,从下部

出来的红色晶列有13条,二者相差两条,说明预熔化

区域沿横向发生扩展,位错芯变宽,达到13个原子的

距离。两侧的蓝色和黄色晶列,进入预熔化区域的数

目为6条,出来的晶列数为7条,比图3(b)中区域变

宽,表明预熔化区域位错芯内的原子排列有序度降

低。在菱形预熔化区的位错芯,上部的原子排列显现

出较好的周期性结构,而菱形区域两侧和底部的原子

晶列排列模糊、有序度较低,这些区域是新位错萌生

的源头。这种二维预熔化区域可以看作是复杂的扩

展位错的位错芯或者面积层错(广义的)。由图5(a)
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清晰可见,晶列滑移沿蓝色和黄色的晶列方向,指向

菱形两侧的顶角方向。

图5 图3(a)中黄色和蓝色方框的预熔化区的放大细节图

  Fig.5 Enlarged
 

details
 

of
 

the
 

premelted
 

zone
 

of
 

the
 

yellow
 

and
 

blue
 

box
 

area
 

in
 

Fig.3(a)

  如图5(b)所示,随着应变增大到ε=0.045时,
预熔化区域的菱形形状进一步扩大,菱形的边长为

7-8个原子的宽度,而菱形的横向扩展达到15个原

子的宽度;从上部进入到预熔化区域的红色晶列线有

14条,从下部出来的红色晶列线有16条。此外,预
熔化区域的上部顶角区域的原子晶格排列较为整齐,
有序度较高,而菱形区域两侧顶角区域的有序度较

低,预熔化区域形状呈现出“V”形,并且向“V”形进

一步发展。由图5(c)可见,预熔化区域的“V”形更加

扩展,横向达到20个原子的宽度。因此,预熔化的宽

度进一步扩大,而预熔化区域内形成了两个带状的子

预熔化区域,构成了“V”形的两个翼。由图5(c)可
见,abf端和def端的预熔化带状区域存在位错结

构,因此在扩展位错预熔化区域“V”形的端点处萌生

了一对新位错,详见图中绿色的位错符号。图5(c)
显示位错芯沿3个方向扩展,预熔化区呈现显著的

“V”形。这时由于预熔化区域横向扩展,原上下排列

的一对位错转变为左右并行排列的扩展位错,而在两

端ab和de萌生出一对新位错,准备脱离预熔化区。

  由图5(d)可见,在“V”形预熔化区两侧发生位错

发射时,“V”形预熔化区的扩展位错横向收缩,宽度

由图5(c)的20个原子宽度收缩为9个原子宽度。
如图5(e)所示,由于向外发射位错,使得预熔化扩展

的区域收缩,由“V”形又转变为近似的正六边形,该
六边形预熔化区为扩展位错芯,内部晶格有序度下

降,转为混乱,同时伴随着位错芯结构的转变。由蓝

色框放大图5(f)可见,不同预熔化区发射的位错传

播相互靠近,即将发生湮没。

2.2.3 预熔化区的位错组态转变

  如图6所示,预熔化晶界位错组态演化过程可归

纳为几个步骤。低温小角度对称倾侧晶界上,位错对

不发生聚集,孤立排列[图6(a)];高温晶界的位错发

生聚集配对,由 4 个位错组合成位错团 结 构[图

6(b)];随后位错团发生了明显的扩展和变化,两个

上下排列的位错(黑色位错)经过横向扩展,发生并

合,而红色位错在滑移的同时进行扩展并相互交换位

置[图6(c)和(d)];在预熔化区域,位错团向两侧继

续扩展,在红色位错附近,萌生出一对新的蓝色位错

[图6(e)]。此时,位错团由8个位错组成,增殖了4
个位错。萌生的新位错对经过滑移,其中的一个孤立

位错分别与红色的孤立位错进行配对,而剩下的两个

新生孤立位错(蓝色位错)同样进行配对[图6(f)];
最后,在扩展位错的头部发生了位错对的发射和传播

[图6(g)]。
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  In
 

the
 

figure,the
 

black
 

symbol
 

represents
 

a
 

central
 

dislocation,the
 

red
 

symbol
 

represents
 

a
 

lateral
 

dislocation,and
 

the
 

blue
 

symbol
 

represents
 

a
 

new
 

dislocation.An
 

elongated
 

dislocation
 

symbol
 

indicates
 

that
 

the
 

dislocation
 

core
 

is
 

extended.
图6 预熔化区的位错组态演化示意图

Fig.6 A
 

schematic
 

diagram
 

of
 

dislocation
 

configuration
 

evolution
 

in
 

the
 

premelting
 

region

3 结论

  本研究采用晶体相场方法探究在双轴加载的拉

压应变条件下,高温配对位错预熔化区域的形状变化

及内部位错组态的演化过程,认为高温下配对位错的

预熔化区呈棒状,其内部包含4个位错组成的位错

团,具有纵向对称结构。其中一对位错上下排列,另
一对出现在该位错对的左右两侧的肩膀上,位错芯的

原子排列模糊不规则。施加应变作用后,位错团开始

横向扩展,上下一对位错靠近并转变成为并列平行的

位错对,位错团两侧肩膀的位错也发生侧向扩展。预

熔化区由开始的棒状转变为近似六边形,然后变为菱

形。随着应变进一步的增大,预熔化区由菱形转变为

“V”形。在“V”形的预熔化区两端,萌生出一对位

错,此时位错团的组态转变为3组配对的位错,预熔

化区横向扩展达到最宽。随后,“V”形的预熔化区两

端发射位错并开始收缩,又由“V”形转变为六边形,
最后又恢复到原来棒状的位错团结构。上述分析说

明,预熔化区内部原子晶格较软,原子位错振动强烈

且容易发生晶列滑动,引起局部滑移,导致预熔化区

扩展,萌生新的位错。
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Study
 

on
 

Transformation
 

of
 

Configuration
 

Structure
 

of
 

Grain
 

Boundary
 

Dislocation
 

in
 

High
 

Temperature
 

Premelting
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Abstract:The
 

properties
 

of
 

crystal
 

materials
 

are
 

affected
 

by
 

their
 

internal
 

grain
 

boundary
 

characteristics.At
 

high
 

temperature,crystal
 

materials
 

are
 

prone
 

to
 

premelt
 

at
 

grain
 

boundaries.In
 

this
 

study,the
 

phase
 

field
 

crystal
 

method
 

is
 

used
 

to
 

simulate
 

the
 

structural
 

evolution
 

of
 

the
 

grain
 

boundary
 

premelting
 

zone
 

of
 

twodi-
mensional

 

hexagonal
 

crystals
 

under
 

biaxial
 

applied
 

strain.The
 

results
 

show
 

that
 

the
 

grain
 

boundary
 

disloca-
tions

 

will
 

be
 

paired
 

to
 

form
 

a
 

dislocation
 

group
 

with
 

a
 

symmetrical
 

structure.One
 

pair
 

of
 

dislocations
 

is
 

ar-
ranged

 

up
 

and
 

down,and
 

the
 

other
 

pair
 

of
 

dislocations
 

is
 

arranged
 

left
 

and
 

right,forming
 

a
 

combination
 

of
 

four
 

dislocations.As
 

the
 

applied
 

strain
 

increases,the
 

premelting
 

zone
 

of
 

grain
 

boundary
 

dislocation
 

expands
 

laterally.The
 

initial
 

premelting
 

zone
 

of
 

the
 

grain
 

boundary
 

is
 

rodshaped,which
 

gradually
 

transforms
 

into
 

a
 

hexagon,then
 

transforms
 

into
 

a
 

"V"
 

shape,and
 

finally
 

shrinks
 

into
 

a
 

hexagon.The
 

shape
 

change
 

of
 

the
 

grain
 

boundary
 

premelting
 

zone
 

is
 

accompanied
 

by
 

the
 

transformation
 

of
 

the
 

internal
 

dislocation
 

structure,thus
 

the
 

dislocation
 

core
 

expansion
 

occurs.The
 

original
 

upper
 

and
 

lower
 

paired
 

dislocations
 

are
 

transformed
 

into
 

paral-
lel

 

dislocations.The
 

left
 

and
 

right
 

dislocations
 

are
 

extended
 

and
 

slipped,and
 

a
 

pair
 

of
 

new
 

dislocations
 

is
 

gen-
erated

 

at
 

the
 

left
 

and
 

right
 

ends.When
 

the
 

premelting
 

zone
 

extends
 

to
 

the
 

widest
 

lateral
 

width,a
 

pair
 

of
 

dis-
locations

 

is
 

emitted,and
 

then
 

the
 

premelting
 

zone
 

begins
 

to
 

shrink
 

and
 

eventually
 

returns
 

to
 

the
 

initial
 

shape.The
 

above
 

results
 

show
 

that
 

the
 

configuration
 

transformation
 

of
 

the
 

dislocation
 

structure
 

strongly
 

af-
fects

 

the
 

deformation
 

mechanism
 

of
 

crystal
 

materials
 

at
 

high
 

temperature.
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phase
 

field
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