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♦功能材料与计算模拟♦

纳米孔洞发射位错的愈合机理研究*

易小爱,李依轩,黄宗吉,廖 坤,邓芊芊,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:孔洞影响材料的使用寿命,因此孔洞愈合的机理研究有重要意义。本研究采用晶体相场(Phase
 

Field
 

Crystal,PFC)模型,研究纳米孔洞缺陷在单轴压应变作用下的微观愈合过程中位错发射的特征。结果表明,在
压应变作用下,体系能量累积到某一临界值时,孔洞发生变形并长出凸口,在凸口处位错开始萌生。随着压应

变的增加,凸口处位错开始发射,使得孔洞不断缩小,最终通过该方式实现孔洞愈合。上述结果表明,位错发射

机制是纳米孔洞愈合的主要形式,对防止材料裂纹的扩展以及提高材料的寿命具有重要的理论意义。
关键词:PFC模型;应变;位错发射;孔洞愈合;纳米孔洞
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  裂纹等微结构对材料性质有重要的影响,如裂纹

扩展会引起材料的断裂等。为防止裂纹的扩展以及

提高材料的使用寿命,人们开始重视孔洞裂纹愈合研

究。例如,对陶瓷[13]、聚合物[4,5]和金属材料[6]进行

加热可使其裂纹愈合;对TiB2SiC陶瓷[7]可以通过

氧化反应形成氧化膜来防止其表面氧化,而对聚合

物[8]则可通过氧化还原反应刺激溶胶凝胶相变来控

制样品愈合;Kumar等[9]使用脉冲电流修复钢疲劳

裂纹孔洞,Chen等[10]采用高温空气热处理方法研究

Al2O3/TiC/TiB2 陶瓷材料的裂纹愈合效果,等等。
但在严苛的实验条件如高温、高压下,宏观实验过程

中不能实时观察材料微观结构的变化情况,而计算机

模拟方法具有安全性高且可以补充实验细节等优点,
因此已成为研究材料微观结构演化的有效方法之一。
例如,Li等[11]通过分子动力学模拟实现了剪切力作

用下铜板的裂纹愈合,Li等[12]通过分子动力学模拟

研究了压应力作用下金属铜内椭球孔洞的愈合,Xu
等[13]通过向错诱导实现纳米晶材料中的孔洞裂纹愈

合。分子动力学模拟[14,15]是研究材料微观结构的重

要方法之一,但该方法适用的时间尺度主要是原子振

动的时间尺度(10-15-10-12
  

s),难以拓展到原子扩

散的时间尺度(10-6
 

s),导致模拟的加载应变速率达

到107-109 量级[16],远远偏离实际工业生产的应变

速率(10-2
 

s-1)。
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  本研究使用晶体相场模型(Phase
 

Field
 

Crystal
 

model,PFC模型)对材料纳米孔洞愈合特征进行分

析。PFC模型是Elder等[17,18]基于密度泛函理论提

出的,该 模 型 已 有 广 泛 应 用,如 材 料 的 外 延 生

长[19,20]、相结构转变[2123]、裂纹扩展[2426]等现象的研

究,但是目前有关PFC模型模拟孔洞愈合方面的文

献报道较少。本研究利用PFC模型模拟在温度不变

的情况下对样品施加压应变的纳米孔洞修复实验,对
孔洞愈合的微观细节进行观察,旨在揭示受压应变下

的材料纳米孔洞愈合的微观机理。

1 模拟方法

1.1 PFC模型

  PFC模型不仅能够揭示晶体点阵周期性结构特

性,而且还能模拟原子尺度下的纳微结构演化[2729]。
对于固态晶体材料,可引入周期性原子密度函数

ρ(r)作为场变量。原子密度函数的极大值对应于原

子点阵的中心位置,其原子的位置呈周期性排列,则
周期性原子密度函数ρ(r)的表达式为

  ρr  =∑n·man,meiG·r +ρ0, (1)

式中,等号右边第1项反映了晶格原子的周期性排列

结构特征,其中an,m 为Fourier系数,i为虚数,G 为

倒格子矢量,r为空间坐标矢量;第2项ρ0 为均匀相

(如液相),表明原子密度均匀分布。系统无量纲的自

由能函数可以写成:

  F=∫{ρ2[γ+(1+Ɨ2)2]ρ+ρ4

4
}dr3, (2)

式中,γ 为与温度有关的参数,Ɨ2 为拉普拉斯算符。
在单模近似下,将六角晶相的自由能取极小值,可以

求得方程(2)的一个稳定特解,即六角晶相的原子密

度函数:

  ρr  =A cosqx  cos
qy
 
3  -12cos2qy 3  




 




 +

ρ0, (3)

式中,A=
4
5ρ0+

4
15

 
-15γ-36ρ20 ,反映了六角晶

相原子密度的振幅;x、y 表示密度波函数的空间坐

标;q=
 
3
2
,ρ0 为平均密度。本研究采用保守场动

力学方程[30]描述原子密度随时间的演化,该方程具

体如下:

  ∂ρ∂t=Ɨ2
δF
δρ
, (4)

式中,t为时间变量。采用半隐式傅里叶谱方法[31]求

解该动力学演化方程。

1.2 模拟实验样品的制备

  模拟实验样品区域的边界条件设置成周期性边

界条件,模拟区域为1
 

024×2
 

048的均匀网格,空间

步长Δx=Δy=
π
4
,时间步长Δt=0.05,孔洞半径

r=24。其中样品的温度参数γ=-0.5,原子平均密

度ρ0=0.36,孔洞处密度ρ1=0.6;样品的弛豫时间步

数为n=50
 

000
 

ts;晶粒取向角为0°。沿y 轴对样品

施加压应变,应变速率为ε
·
=6×106,应变增量Δε=

ε
·
Δt,总施加应变步数n=50

 

000
 

ts。经过n 时间步

长的压缩,可以得到变形后的x 轴和y 轴方向的空

间步长,分别如公式(5)和公式(6)所示:

  Δx'=Δx, (5)

  Δy'=
Δy
1+ε=

Δy
1+nε

·
Δt
。 (6)

2 结果与分析

  如图1所示,蓝色虚线表示总体系的自由能变

化;黑色实线是自由能斜率曲线,表示样品在施加压

应变过程中体系内部平均应力的变化趋势。曲线上

的点(A0,A,B,C……)对应后续图中的样品孔洞愈

合演化时刻。自由能斜率曲线A0 点到A点阶段表

示随着压应变的持续施加,曲线线性上升,该阶段变

形服从虎克定律,表现为弹性变形。B点到 K点阶

段表示位错形核并发射,孔洞收缩,该过程表现为塑

性变形。K点到L点阶段表示孔洞修复完成。后续

按3个阶段分析材料纳米孔洞愈合的模拟结果。

图1 自由能曲线和自由能斜率曲线

Fig.1 Free
 

energy
 

curve
 

and
 

the
 

slope
 

of
 

free
 

energy
 

curve
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2.1 纳米孔洞的形貌变化

  图2(a)为未加力前初始孔洞样品情况,对应于

图1中A0 点。在样品中心处预设一缺口,插图为缺

口放大示意图,黄线区域即是缺口边界,该缺口是边

长为4个格点的正六边形(l=4a)。由该插图放大图

可知,缺口竖直方向厚度为7层原子层,用蓝色箭头

标出。从时刻A0 点开始,沿y 轴方向在缺口处加压

应变。在A0 点→A 点的过程中,随着压应变的增

加,系统的自由能呈单调上升趋势。图2(b)对应于

图1中 A点时的样品情况。当加力时间为171
 

000
步时,在缺口竖直方向上的第3层和第5层原子面开

始凸出,第4层原子面凹陷,缺口呈阶梯状分布。如

图2(b)的插图(A2)所示,样品中心预设的缺口两侧

出现两组位错对,用粉色的“⊥”刃型位错表示,并在

附近用蓝色辅助线显示出位错的位置。

图2 A0 点初始孔洞样品(a)及A点样品的演化图(b)

  Fig.2 Initial
 

hole
 

sample
 

at
 

point
 

A0
 (a)

 

and
 

evolution
 

diagram
 

of
 

the
 

sample
 

at
 

point
 

A
 

(b)

2.2 位错发射与孔洞收缩

  图3对应图1中B点时的样品情况。如图3
(B1)所示,在181

 

000步时缺口的原第3层和原第5
层原子面向第4层原子面挤压,原第4层原子面在x
方向上两侧扩展并形成第一组位错团,原第4层原子

面开始消失,整个缺口面积减小。图3(B2)为将要发

射的两个位错团,该位错团分别由3个位错组成,用
粉色的“⊥ ”刃型位错表示。

图3 B点的样品演化图(n=181
 

000
 

ts)

  Fig.3 Evolution
 

diagram
 

of
 

the
 

sample
 

at
 

point
 

B
 

(n=
181

 

000
 

ts)

  图4(a)对应图1中C点时的样品情况。如图4
(a)所示,在压应变挤压作用下,缺口的第3层和第4
层原子面开始发生扩展,长出凸口。B点时形成的位

错团以位错发射形式从凸口两侧沿x 轴方向水平滑

移,构成滑开型位错。如图4(a)的插图(C2)所示,

a1、a2 分别表示发射的2个位错团。位错发射后,两
侧的a1、a2 位错团与缺口之间出现狭缝连线区域,该
区域形成4个双位错对。位错团a1、a2 的滑移方向

与压应变方向垂直,如黑色箭头所示。图4(b)为C
点时所对应样品的εyy 应变分布情况,拉应变区域为

黄色至红色,对应值为0-0.2;压应变区域为淡蓝色

至深紫色,对应值为-0.2-0;绿色为无应变区域,数
值为0,后续图中的应变场以该色标为准。位错团

a1、a2 的多余原子面区域颜色为蓝色,代表此区域原

子受到压应变作用;位错团头部区域颜色为红色,则
该区域受到拉应变作用。图4(b)插图(C1)是εyy 应

变分布图叠加原子密度的放大图,黄色线围成的孔洞

区域在εyy 应变分布图中本应该是绿色无应变区域,
但由于初始设置孔洞的密度并不为零,所以该区域存

在应变。压应变在缺口附近的位错团处形成应变集

中,提供位错团滑移所需要的能量。作用在位错团上

的总应力为斥力,当斥力大于滑移阻力时位错团从凸

口处发射,位错团运动方向与被修复原子面方向保持

一致,位错团做加速运动远离凸口。

  如图5(a)所示,随着压应变的持续作用,位错团

a1、a2 与缺口之间的狭缝连线区域愈合,表面能下降,
第一层原子面修复过程结束。孔洞的第3层和第4
层原子面持续扩展并形成梯形结构。如图5(a)的插

图(D2)所示,在凸口处狭缝区域愈合过程中,位错团

a1、a2 转变成由两个位错组成的位错对。在裂纹扩展

尖端形成位错对b1、b2,开启第二层原子面修复过

程。如图5(b)所示,已发射位错对仍处于应力集中

状态,受压应变作用。
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图4 C点的样品演化图(n=196
 

000
 

ts)
 

  Fig.4 Evolution
 

diagram
 

of
 

the
 

sample
 

at
 

point
 

C(n=

196
 

000
 

ts)

图5 D点的样品演化图(n=224
 

000
 

ts)
 

  Fig.5 Evolution
 

diagram
 

of
 

the
 

sample
 

at
 

point
 

D
 

(n=

224
 

000
 

ts)

  图6(a)表示孔洞的第二原子面收缩完成。由图

6(a)的插图(E1)可见,样品中心缺口厚度降低为5
层原子面,形成边长为3个格点的正六边形。在图

6(a)的插图(E2)中,共发射4个位错对a1、a2、b1 和

b2,位错对沿x 轴方向滑移。受压应变作用,b1 和b2

位错对与缺口之间的表面缝隙提前愈合。图6(b)中
缺口两侧的位错对a1、a2、b1 和b2 之间的距离逐渐增

加。如图6(b)的插图(G6)所示,缺口的第2层和第

3层原子面开始扩展,此时缺口扩展的长度比之前扩

展的长度长。凸口扩展的尖端形成2个位错对c1、

c2,在凸口扩展的尖端和初始端之间还存在2个位

错,凸口形成的位错对会对凸口产生一个回复力,因
此扩展的尖端宽度大于初始端宽度。随着压应变的

增加,作用在位错上的总应力增大,当其大于滑移阻

力时,缺口扩展的尖端处会发射位错对c1、c2,该过程

与修复第一层原子面阶段相似。凸口发射位错后,在
压应变作用下,裂纹张开位移减小,凸口初始端与尖

端之间的间隙提前愈合,导致凸口扩展的驱动力下

降,凸口扩展区域被逐渐挤压而消失,而凸口的闭合

导致自由能增长趋势的降低。E点到 G点阶段,在
凸口附近的区域内,由于位错受吸引力影响很难发

射,因此位错发射需要克服一定的晶格阻力。

图6 样品演化图

Fig.6 Evolution
 

diagram
 

of
 

the
 

sample

  图7(a)对应图1中 H 点的位置情况。如图

7(a)的插图(H5)所示,G→H 阶段持续进行凸口扩

展区域的愈合过程,样品表面能减少,发射位错对间

的距离与被修复原子面克服滑移阻力所需做功增加,
生成新的位错对d1 和d2。新位错对发射前,凸口的

扩展区域便已经愈合。图7(a)的插图(H6)显示出

样品中心缺口厚度减少为3层原子面。图7(b)中有

8处应力集中处,当压应变达到发射位错的临界应力
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强度时,开始发射位错。

图7 H点的样品演化图(n=333
 

500
 

ts)

  Fig.7 Evolution
 

diagram
 

of
 

the
 

sample
 

at
 

point
 

H
 

(n=
333

 

500
 

ts)

  图8(a)对应图1中I点的位置情况。由图8(a)
中插图可知,由于样品的边界性周期条件,发射的位

错对a1 和a2 与边界接触后运动方向发生变化,导致

两者按原来相反的滑移方向运动。如图8(a)的插图

(I7)和(I8)中所示,孔洞已经收缩为两层原子面,上
底为4个格点,下底为3个格点,发射新的位错对e1、

e2,在缺口底部存在两个位错。第5层原子面修复过

程非常短,没有产生大幅度的裂纹扩展现象。图

8(b)中有10处应力集中区域,这些区域间的距离随

应变施加而增加。

  图9对应图1中J点的位置情况。如图9所示,
中心缺口形状变为上底为3个格点、下底为5个格点

的双层阶梯。I→J点过程孔洞的第一层原子面收缩,
第二层原子面发生扩展,并在端点处生成 2 个位

错对。

2.3 孔洞修复完成

  由图10中插图(K7)和(K8)可见,缺口附近发射

f1 和f2 位错对,修复了孔洞的第6层原子面;而孔洞

最后一层原子面的修复不依靠位错发射完成,而是由

其他平面的原子逐渐向缺口处迁移实现。发射位错

对f1 和f2 所在区域受压应变作用,该原子面提前闭

合,扩展驱动力下降,最后孔洞消失,裂纹修复完成。
图11表示到444

 

000步时,厚度为7层原子面的孔

洞修复完成。由图11(a)中插图(L5)可见,原孔洞所

在虚线圆区域已愈合成完整的单晶。图11(b)中有8
处应力集中区域,与图11(a)已经发射的位错对位置

一致。

图8 I点的样品演化图(n=405
 

000
 

ts)
  Fig.8 Evolution

 

diagram
 

of
 

the
 

sample
 

at
 

point
 

I
 

(n=
405

 

000
 

ts)

图9 J点的样品演化图(n=427
 

000
 

ts)
  Fig.9 Evolution

 

diagram
 

of
 

the
 

sample
 

at
 

point
 

J
 

(n=
427

 

000
 

ts)

图10 K点的样品演化图(n=435
 

500
 

ts)
  Fig.10 Evolution

 

diagram
 

of
 

the
 

sample
 

at
 

point
 

K
 

(n=435
 

500
 

ts)
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图11 L点的样品演化图(n=444
 

000
 

ts)

  Fig.11 Evolution
 

diagram
 

of
 

the
 

sample
 

at
 

point
 

L
 

(n=
444

 

000
 

ts)

3 结论

  裂纹孔洞愈合过程分为3个阶段:缺口两侧局部

凸起发生孔洞扩展与位错的产生、位错发射导致缺口

厚度的台阶数减少、缺口区域的消失。位错发射机制

是孔洞愈合的主要表现形式,当样品缺口厚度大于2
层原子面时,缺口两侧会同时发射位错以实现孔洞缩

口,最后1层原子面的修复会以其他平面原子迁移填

充的方式进行。当压应变达到临界应力条件时,凸口

会发射位错,并出现几个格点大小的应力集中区域,
该区域的位置会随着位错运动而移动。
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Study
 

of
 

Healing
 

Mechanism
 

of
 

Nanohole
 

with
 

Emission
 

Dislo-
cations

YI
 

Xiao'ai,LI
 

Yixuan,HUANG
 

Zongji,LIAO
 

Kun,DENG
 

Qianqian,GAO
 

Yingjun**
(School

 

of
 

Physical
 

Science
 

and
 

Technology,Guangxi
 

University,Nanning,Guangxi,530004,China)

Abstract:Holes
 

affect
 

the
 

service
 

life
 

of
 

materials,so
 

it
 

is
 

of
 

great
 

significance
 

to
 

study
 

the
 

mechanism
 

of
 

hole
 

healing.In
 

this
 

study,Phase
 

Field
 

Crystal
 

(PFC)
 

model
 

was
 

used
 

to
 

study
 

the
 

characteristics
 

of
 

dislocation
 

e-
mission

 

during
 

the
 

microhealing
 

process
 

of
 

nanohole
 

defects
 

under
 

uniaxial
 

compressive
 

strain.The
 

results
 

show
 

that
 

under
 

the
 

compressive
 

strain,when
 

the
 

system
 

energy
 

accumulates
 

to
 

a
 

certain
 

critical
 

value,the
 

holes
 

deform
 

and
 

grow
 

out
 

of
 

the
 

convex,and
 

the
 

dislocations
 

begin
 

to
 

initiate
 

at
 

the
 

convex.With
 

the
 

in-
crease

 

of
 

compressive
 

strain,dislocations
 

begin
 

to
 

emit
 

at
 

the
 

convex,which
 

makes
 

the
 

hole
 

shrink
 

continu-
ously,and

 

finally
 

the
 

hole
 

healing
 

is
 

realized
 

in
 

this
 

way.The
 

above
 

results
 

show
 

that
 

the
 

dislocation
 

emission
 

mechanism
 

is
 

the
 

main
 

form
 

of
 

nanohole
 

healing,which
 

is
 

of
 

great
 

theoretical
 

significance
 

to
 

prevent
 

the
 

propagation
 

of
 

cracks
 

and
 

improve
 

the
 

life
 

of
 

materials.
Key

 

words:PFC
 

model;strain;dislocation
 

emission;hole
 

healing;nanohole
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