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♦功能材料与计算模拟♦

晶体相场法研究小角晶界􀎮100􀎯位错芯的扩展演化*

易小爱,黄宗吉,廖 坤,邓芊芊,李依轩,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:位错扩展对材料的性能有重要影响。本文应用晶体相场(PFC)法模拟体心立方(BCC)晶体的双晶晶界

在施加双轴应变下,晶界的􀎮100􀎯位错芯的扩展现象。研究发现,晶界的􀎮1-00􀎯位错芯区域出现空位,从而给位

错芯的扩展提供了条件。研究表明:随着应变量的增加,􀎮100􀎯位错发生分解反应,位错芯从单个刃位错分解成

两个混合位错,然后,两个相邻的位错芯扩展成一个整体。这个大位错芯里包括4个柏氏矢量不同的1/2
􀎮111􀎯位错,晶界的􀎮100􀎯位错的分解反应与这个1/2􀎮111􀎯位错相关,应变场分析表明􀎮100􀎯位错芯扩展时出现

应变集中。
关键词:晶体相场法;􀎮100􀎯位错芯;小角晶界;位错反应;应变场
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  位错是金属内部组织的主要缺陷,晶界位错对金

属塑性变形有重要影响[1]。一般来说,低角倾斜晶界

由垂直于晶界平面的刃位错组成[2]。晶界的位错芯

结构可以通过高分辨率透射电子显微镜(HRTEM)
直接观察。Hsiung[3]用 HRTEM 观察发现,单轴压

缩下体心立方(BCC)金属 Mo在 (1
-
01)主滑移平面

上的位错芯a0/2[111]和a0/2[11
-
1]共面位错阵列相

互捕获造成 {01
-
1}异常滑移。江彬彬等[4]观察了金

属Nb
 

[001]非对称倾转小角晶界,在外加应力下形

成由柏氏矢量为1/2[1
-
11]和 [111

-]的刃型位错构成

的晶界。在辐照 BCC 金属变形模拟过程中,1/2

􀎮111􀎯位错与具有柏氏矢量1/2􀎮111􀎯或[001]辐射诱

导的位错环相互作用,这导致在连接处形成[001]位
错结[5􀆼7]。并且Haghighat等[8]在模拟中发现施加应

变下,两个相交的1/2􀎮111􀎯位错、一个滑动的刃位错

和一个固定的螺位错在刃位错的滑动平面上形成一

个[001]混合二元结。陈丽群等[9]利用分子动力学方

法研究Fe中4种刃型位错芯结构,其中􀎮100􀎯{010}
和􀎮100􀎯{011}位错芯结构有C2V的对称性。Chen
等[10]应用分子动力学方法研究􀎮100􀎯{010}和􀎮100􀎯
{011}两种位错扭折。除了对BCC晶体进行研究,近
年来也有对BCC衍生结构B2结构的研究。例如,
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Paidar等[11]对 B2 结构的 YAg系统的研究表明,

[100]位错芯是紧凑的,解离成1/2[111]和1/2[11
-

 

1
-]

分位错;以及 Yan等[12]利用原子模拟FeAl合金研

究发现超螺位错芯结构由螺型双三重构型转变为混

合三重构型,其核心结构转换会影响滑移和交叉滑移

行为。

  原子尺度上的模拟方法主要有传统相场(TPF)
法[13,14]、分子动力学(MD)[15]以及晶体相场(PFC)
法[16􀆼18]。传统相场法采用的场变量无法展示缺陷的

原子细节[19],而对于分子动力学来说,其模拟的时间

尺度太小,达不到模拟位错芯的扩展运动的形变时

间[20,21]。晶体相场法[22,23]是通过分析自由能来进行

模拟[1,24􀆼26],该自由能代表固体晶体相的周期性有序

参数分布或液相的恒定参数分布的最小值[27􀆼30],便于

观察材料在施加应变的情况下位错的动态过程。之

前对BCC晶体的􀎮100􀎯位错芯研究主要集中在非扩

展的位错芯结构,对􀎮100􀎯位错芯施加应变,观察其芯

结构扩展的动态过程的研究少有报道。本文利用

PFC法模拟BCC双晶在施加双轴应变下的扩展运

动,观察晶界的􀎮100􀎯位错芯的扩展现象,分析应变对

􀎮100􀎯位错芯扩展的影响,揭示 􀎮100􀎯位错芯的扩展

机理。

1 模型与方法

1.1 晶体相场(PFC)法

  BCC晶体的体系自由能函数,可以用晶体相场

模型[31]表示为

  ΔFid =∫{1+nr
→
    ln1+nr

→
    -

nr
→
  }dr

→
≈∫nr

→
  2

2 -υnr
→
  3

6 +ξ
nr

→
  4

12
􀭠
􀭡

􀪁􀪁 􀭤
􀭥

􀪁􀪁 dr
→ ,

(1)

式中,nr
→
  =ρ(r

→)/ρ0-1表示原子占用无量纲归一

化的概率密度。υ和ξ为特定的参考密度展开项的系

数,这里取υ=ξ=1。

  在总自由能的扩展中,最低限度的粒子相互作用

可以包含在过剩能量项中,该项包含了简单的两粒子

相关性。在平均参考密度场下,这种相互作用由直接

相关函数C2(r
→
-r
→
' )的卷积表示[31],

  ΔFex =-
1
2∫nr

→
  ∫C2 r

→
-r
→
'  nr

→
'  dr

→
'dr

→ ,

(2)
总自由能为

  ΔF=ΔFid +ΔFex =

∫nr
→
  2

2 -
nr

→
  3

6 +
nr

→
  4

12
􀭠
􀭡

􀪁􀪁 􀭤
􀭥

􀪁􀪁 dr
→
-

1
2∫nr

→
  ∫C2 r

→
-r
→
'  nr

→
'  dr

→
'dr

→。 (3)

  在改进的双模PFC模型中,Greenwood等[31]提

出的直接相关函数形式为

  C
︿

2k  =∑
i
e

-
σ2k2i
2ρiβie

-
(k-ki)

2

2α2i , (4)

式中,σ为温度参数,i表示不同的晶面族,ki 表示晶

面族对应的峰所在位置,与晶面间距成反比,ρ 为晶

面族的原子密度,β为平面对称数。e
-
(k-ki)

2

2α2i 表示高斯

峰,αi 宽度有限,αi 的大小与界面、缺陷和应变导致

的自由能改变有关。

  将式(4)代入式(3)得到自由能密度函数[32]:

  ΔFV =
1
a3∫

a

0∫
a

0∫
a

0
{[n(x,y,z)

2

2 -
n(x,y,z)3

6 +

n(x,y,z)4

12
] -

1
2n
(x,y,z)C

︿

2(k)n
︿
(kx,ky,

kz)}dxdydz, (5)
式中,a为晶格常数。对式(5)进行变分,得到系统演

化动力学方程:

  ∂n∂t=ΓƗ2
δF
δn =Ɨ2(n-

1
2n

2+
1
3n

3-C2n)。

(6)
该动力学方程采用半隐式傅里叶谱解法[33]。

1.2 数值计算与参数设置

  有序结构相的相互关联能主要存储在直接相关

函数C
︿

2k  低频处的峰中[32],BCC结构92%的关联

能体现在{110}晶面族所对应的峰。对BCC晶粒来

说单模近似即可,其原子密度为

  nBCC(x,y,z)=n110+n,
  n110=A110{cos(k0x)cos(k0y)+
cos(k0x)cos(k0z)+cos(k0y)cos(k0z)}, (7)
式中,n 为液态的密度,k0=2π/a,a 为晶格常数,A
为原子密度振幅。

  BCC晶格常数a 取值为1,振幅A 取值接近稳

态密度振幅值时,有助于降低最稳态自由能求解的计

算量。在一定峰高条件下,可以通过对系统的自由能

进行近似计算,从而得到估算体系最小自由能对应的

振幅大小,得到振幅初始值。σ=0时BCC密度场振

幅A110=0.132
 

37。不同参数下的振幅与振幅初始
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值较为接近。BCC晶粒{110}晶面族直接相关函数

峰位置k110=23π。BCC结构参数取
 

β110=12,

ρ110=2/ 2。
  计算模拟区域为512×512×32的均匀网格,空
间步长Δx=Δy=Δz=1/9,时间步长Δt=0.02,旋

转角度为±3°。加载应变大小为ε
·
=2×10-6/dt;此

时温度参数σ=0.01,在加载过程中采用等体积变形

条件[34],如图1所示。假定x 方向的空间步长在每

一步均有一个增量d=
 

ε
·
ΔxΔt。根据等体积假设

  V=ΔxΔyΔz=Δx'Δy'Δz, (8)
式中,Δx和Δy 为初始空间步长,Δx'和Δy'为变形

后的空间步长,可以得到每一步变形后的x 和y 方

向的空间步长分别如下:

  Δx'=Δx+nd=Δx+nεΔxΔt=

Δx(1+nε
·
Δt),

  Δy'=
Δx×Δy
Δx' =

Δy
1+nε

·
Δt
。 (9)

2 结果与分析

2.1 晶界位错结构

  利用PFC模拟所得的三维BCC样品如图1(a)
所示建立坐标系。为了便于观察原子在z 轴的运动

情况,给样品表面加上一层透明薄膜。图1(b)为
(001)面的晶界位错排列图,在双晶晶界处各有6个

位错,用蓝色“T”表示。放大绿色区域如图1(c)所
示,黄色线表示柏氏回路,蓝色箭头代表柏氏矢量的

方向,该柏氏矢量为 [1
-
00],位错为纯刃位错,且位错

线方向为z轴的正方向[001]。放大图1(a)中黄色

方框区域如图1(d)所示,样品共有8层原子,原子按

该球心z轴位置标记颜色,最顶层原子位置z 轴坐

标为4,颜色为深红色,最底层原子位置z 轴坐标为

0.5,颜色为深蓝色,原子层之间的间距为0.5。此时

把深红色(A1 层)、橙色(A2 层)、青色(A3 层)、蓝色

(A4 层)看做BCC的顶角原子,红色(B1 层)、绿色

(B2 层)、淡蓝色(B3 层)、深蓝色(B4 层)看做体心原

子,原子层排列为ABABAB…。

2.2 
 

􀎮100􀎯位错芯扩展的特征

  为了研究相邻位错间的影响,将图1(b)中的黄

色区域放大[图2(a)]。经加载23
 

000步长(ts),如
图2(a)所示,粉色圆表示位错芯b1、b2 的位错线t1、

t2,其方向是[001]
 

(z 轴方向)。b1 位错芯区域有2
个A1层原子向[001](垂直纸面向外)挤压出去,用

  图1 初始时BCC样品图,加载时间t=0,(a)三维BCC
双晶样品;(b)

 

(001)面BCC晶界位错排列图;(c)
 

图(b)中绿

色区域的位错放大图:位错区域的原子排列;(d)
 

图(a)中黄

色主体区域的放大图:局部BCC结构

  Fig.1 Initial
 

BCC
 

sample
 

diagram,loading
 

time
 

t=0,

(a)
 

Three􀆼dimensional
 

BCC
 

two
 

boundary
 

sample;(b)
 

(001)
 

plane
 

BCC
 

grain
 

boundary
 

dislocations;(c)
 

Enlarged
 

disloca-

tion
 

map
 

of
 

green
 

area
 

in
 

fig.(b):atomic
 

arrangement
 

of
 

dis-

location
 

area;(d)
 

Enlarged
 

dislocation
 

map
 

of
 

yellow
 

main
 

ar-

ea
 

in
 

view
 

(a):local
 

BCC
 

structure

淡蓝色圆标出其原来位置,由于周期性边界条件,被
挤出的原子回到底部。为了观察位错芯区域原子的

特征,放大图1(b)中的绿色区域[图2(b)]。图2(b)
中画出了位错芯b2 的柏氏回路和柏氏矢量,与初始

样品一样。白色虚线圆标记出深红色A1 层原子a1、

a2、a3,实心圆标记出红色B1 层原子a4、a5。原子a2

的z轴位置为3.861
 

5,无缺陷区深红色原子z 轴位

置为3.985
 

2-4.000
 

0,说明a2 原子向 [001
-]方向

(垂直纸面向里)凹陷。

  图2 加载时间t=23
 

000
 

ts,(a)
 

(001)面位错芯;(b)
 

b2

位错芯扩展前的原子排列情况

  Fig.2 Loading
 

time
 

t=23
 

000
 

ts,(a)
 

(001)
 

plane
 

dislo-

cation
 

core;(b)
 

The
 

atomic
 

arrangement
 

before
 

the
 

expansion
 

of
 

the
 

b2
 dislocation

 

core

  样品加载至23
 

020
 

ts时,􀎮100􀎯位错芯开始扩

展。如图3(a)所示,位错b11、b12、b21 和b22 的位错线

t11、t12、t21、t22 用绿色圆表示,其方向都是[001]
 

(z
轴方向)。位错线所在的区域可表示扩展的位错芯的

核心区域,b11-b12 位错芯半径D1=2a,b21-b22 位

错芯半径D2=1.5a,b11-b12 位错芯区域有7个A1
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层原子向[001]挤压出去。除了向[001]挤压出的7
个原子,淡蓝色区域内其他原子也向[001]挤压。放

大绿色区域为图3(b),由图3(b)可知原子a5 处出现

空位(用粉色矩形标出),空位出现是指当前位置原子

占位变为0。原子内部发生挤压,达到一定临界条

件,此时应变为0.046
 

04,从而导致b2 位错芯扩展。
位错线t21 在a1 和a6 原子之间,位错线t22 在a3 和a4

原子之 间。原 子 a1 向 空 隙 处 移 动,移 动 方 向 为

[111
-],原子a2 向[011

-]方向移动。如图3(b)所示沿

蓝色线 [1
-

 

1
-
0]方向截面,从箭头所示方向观察该截面

原子如图4(c)。由图4(c)可知z 轴a5 原子排处都

出现空位(用粉色矩形标出)。此时原子a6、a7 的z
轴位置为0.103

 

0和0.100
 

7。图3(d)是b11-b12 位

错芯和b21-b22 位错芯区域的位错柏氏矢量图,b11

的柏氏 矢 量 为 1/2[1
-

 

1
-

 

1
-],b12 的 柏 氏 矢 量 为 1/

2[1
-
11];b21 的柏氏矢量为1/2[1

-
 

1
-
1],b22 的柏氏矢

量为1/2[1
-
11

-]。

  图3 加载时间t=23
 

020
 

ts,(a)
 

(001)面位错芯区域;
(b)

 

b2 位错芯区域开始扩展时的原子排列情况;(c)为(b)
 

(1-10)面的截面图;(d)为(a)的位错柏氏矢量图

  Fig.3 Loading
 

time
 

t=23
 

020
 

ts,(a)
 

(001)
 

dislocation
 

core
 

area;(b)
 

The
 

arrangement
 

of
 

atoms
 

when
 

the
 

dislocation
 

core
 

region
 

of
 

b2
 begins

 

to
 

expand;(c)
 

A
 

sectional
 

view
 

of
 

(b)
 

(1-10);(d)
 

The
 

dislocation
 

Bergheim
 

vector
 

diagram
 

of
 

(a)

  样品加载至23
 

050
 

ts时,如图4(a)所示,位错线

t11 和t12 之间的距离D1=4a,位错线t21 和t22 之间

的距离D2=3a。如图4(b)所示,位错线t21 位于原

子a1 左下方,位错线t22 位于原子a3 右下方,b21-
b22 位错芯区域12个顶角原子向[001]挤压出去,分
别是a6、a7、a8、a9、a10、a11、a12、a13、a14、a15、a16 和a17

原子。位错线的扩展规律为 b21 和 b22 分别先向

[100](或 [1
-
00])移动a/2,再向 [01

-
0]方向移动a/

2。图4(c)为图4(b)中蓝色虚线框AB处的(100)截

面,红色矩形区域原子整体向 [001
-]方向移动(图中

红色箭头所示),a1、a2、a3 原子包含在其中。淡蓝色

矩形区域向[001]方向移动(图中淡蓝色箭头所示),
反向移动的原子运动会导致原子层错排。

  图4 加载时间t=23
 

050
 

ts,(a)
 

(001)面位错芯区域;

(b)为(a)绿色区域放大图;(c)为(b)蓝色虚线框 AB处(100)

截面

  Fig.4 Loading
 

time
 

t=23
 

050
 

ts,(a)
 

Dislocation
 

core
 

area
 

of
 

(001)
 

plane;(b)
 

Enlarged
 

view
 

of
 

(a)
 

green
 

area;

(c)
 

Section
 

(100)
 

of
 

(b)
 

blue
 

dotted
 

line
 

box
 

AB

  样品加载至23
 

070
 

ts时,如图5(a)所示,位错线

t11 和t12 之间的距离D1=5a,位错线t21 和t22 之间

的距离为D2=4a。由于蓝线围成的区域的顶角原子

向[001]挤压出去,导致b11-b12 位错芯区域与b21-
b22 位错芯区域扩展连成为一个整体,即位错团区域,
该区域由4个不同的1/2􀎮111􀎯柏氏矢量组成。位错

团区域中60个顶角原子向[001]挤压出去,该区域的

其他层原子也向[001]凸出。位错芯上方的原子排

(黄线表示)为7条,位错芯下方的原子排(黄线表示)
为5条,上方原子排与下方原子排的比值为7∶5

 

[图

5(a)]。图5(b)为图5(a)中绿色区域的放大图,图中

a1、a2、a3 原子的z 轴位置分别为3.746
 

5、3.735
 

4、

3.743
 

9,其他正常A1 层顶角原子之间z轴位置相差

0.25左右,说明这3个原子向 [001
-]方向凹陷严重。

B1 层原子a18、a19、a20 也向[001]方向移动明显。图

5(c)为图5(b)中蓝色虚线框AB处的(100)截面,随
着位错芯扩展,由图5(c)可见,由淡蓝色框里的B1

层原子向[001]方向移动(如图中淡蓝色箭头所示),

红色框里A1 层原子向 [001
-]方向移动(如图中红色

箭头所示),导致B1 层原子和A1 层原子组合成新的

一层(图中绿线所示),原子层错排,但是原子层排列

依旧是ABABAB…结构。
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  图5 加载时间t=23
 

070
 

ts,(a)
 

(001)面位错芯区域;

(b)为(a)绿色区域放大图;(c)为(b)蓝色虚线框 AB处(100)

截面

  Fig.5 Loading
 

time
 

t=23
 

070
 

ts,(a)
 

Dislocation
 

core
 

area
 

of
 

(001)
 

plane;(b)
 

Enlarged
 

view
 

of
 

(a)
 

green
 

area;

(c)
 

Section
 

(100)
 

at
 

(b)
 

blue
 

dotted
 

box
 

AB

2.3 扩展位错芯的柏氏矢量组态结构

  位错反应能否进行要看几何条件和能量条件。
从几 何 条 件 看,如 图 6 所 示,b11 的 柏 氏 矢 量 为

1/2[1
-

 

1
-

 

1
-]、b12 的柏氏矢量为1/2[1

-
11]、b21 的柏氏

矢量为1/2[1
-

 

1
-
1]、b22 的柏氏矢量为1/2[1

-
11

-],b11、

b12、b21、b22 正好就是BCC体心的4个对角线方向。

b11 和b21 的滑移面为 (11
-
0),滑移方向为􀎮111􀎯;b12

和b22 的滑移面为(110),滑移方向为􀎮111􀎯。按x、

y、z轴正交分解,粉色箭头为x 轴上分解的分位错,
绿色箭头为y 轴上分解的分位错,黄色箭头为z轴上

分解的分位错。由图6可知,y 轴和z 轴上的分位错

相互抵消,x 轴上的分位错之和为 [1
-
00],符合位错

几何条件,位错反应方程如下。

  b1 →b11+b12:[1
-
00]→

1
2
[1
-
1
-
1
-]+

1
2
[1
-
11],

  b2→b21+b22:1
-
00  →

1
2 1

-
1
-
1  +

1
2 1

-
11

-
  。

  从能量条件看:E100 <2E111,不满足条件,位错

反应不能发生。但由于施加应变,能量有外条件要求

ΔW =W2-W1 <0,其中W1=E100,W2=2E111+
Er -Eτ,Er 可以看成位错之间的广义层错能,Eτ 表

示外应变的功。当ΔW =W2-W1=E100-2E111-
Er+Eτ<0满足时,符合位错反应条件的能量条件,
施加外应变作用􀎮100􀎯位错芯可以扩展。

  位错除了根据其几何意义进行分解外,还可以根

据其物理意义进行分解。图7(a)为位错在(001)面的

  图6 (a)
 

b11 和b12 的空间中的柏氏矢量;(b)
 

b21 和b22

的空间中的柏氏矢量

  Fig.6 (a)
 

Burgers
 

vector
 

in
 

the
 

space
 

of
 

b11
 and

 

b12;

(b)
 

Burgers
 

vector
 

in
 

the
 

spaces
 

of
 

b21
 and

 

b22

投影,b21 位错的刃分量为1/2[1
-
1
-
0],b22 位错的刃分

量为1/2[1
-
10],刃位错之和为 [1

-
00]。图7(b)为位

错在(100)面的投影,b21 螺分量为1/2[001],b22 螺

分量为1/2[001
-]。通过计算得出,b12 和b21 柏氏矢

量与位错线的夹角为54.74°,b11 和b22 柏氏矢量与

位错线的夹角为125.26°。按照几何条件,螺分量之

和为0。但是由于位错芯已经扩展,相反的两个螺分

量不会抵消,而是形成原子级台阶。并且如图7(c)
所示,黄色箭头为螺分量,黑色箭头为螺分量的运动

方向,黑色实线为A2层原子正常位置,由图7(c)可

  图7 (a)
 

b21 和b22 位错在(001)面的投影;(b)
 

b21 和

b22 位错在(100)面的投影;(c)加载时间23
 

050
 

ts时的(001)

面与其截面(010)面

  Fig.7 (a)
 

Projection
 

of
 

dislocation
 

b21
 and

 

b22
 on

 

the
 

(001)
 

plane;(b)
 

Projection
 

of
 

b21
 and

 

b22
 dislocations

 

on
 

the
 

(100)
 

plane;(c)
 

When
 

the
 

loading
 

time
 

is
 

23
 

050
 

ts,the
 

(001)
 

side
 

is
 

the
 

same
 

as
 

the
 

(010)
 

side
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知,位错线t21 和t22 之间的原子不在黑色实线上,表
明形成了台阶。随着位错芯的扩展,台阶的宽度会变

大。螺分量是位错芯在扩展中造成原子错排的原因。

2.4 扩展位错芯的应变场分析

  使用OVITO软件[35]模拟实验样品的εxx 应变

场分布。使用 OVITO 软件中的 Elastic
 

strain功

能[36]来计算样品的应变分布情况。由于PFC的密

度场是以密度波的形式存在,所以选择密度场峰点的

位置作为原子的位置。图 8(a)为加载 时 间t=
23

 

000
 

ts时的应变场,其中放大区域为b2 位错芯区

域的应变图,右边色标上的值对应图中颜色所代表的

应变值,拉伸应变区域为黄色至红色,对应值为0-
0.08;压缩应变区域为淡蓝色至深蓝色,对应值为

-0.08-0;绿色为无应变区域,数轴为0。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,位错头部区域颜色为红色,则区域受到拉应变作

用,有利于位错的扩展。图8(b)表示􀎮100􀎯位错芯扩

展后t=23
 

050
 

ts时样品的应变分布图,如图所示,
受到压应变作用的蓝色原子区域面积扩大,受到拉应

变作用的位错头部区域原子颜色为红色,与23
 

000
 

ts的应变相比较,可以看到位错头部红色原子区域

分开。

  图8 BCC样品的εxx 应变场分布图,(a)加载时间t=23
 

000
 

ts;(b)加载时间t=23
 

050
 

ts

  Fig.8 εxx
 strain

 

field
 

distribution
 

diagram
 

of
 

BCC 

sample,(a)
 

Loading
 

time
 

t=23
 

000
 

ts;(b)
 

Loading
 

time
 

t=

23
 

050
 

ts

3 结论

  ①在施加x 轴拉应变、y 轴压应变下,晶界位错

出现空位,给􀎮100􀎯位错芯扩展提供了条件,􀎮100􀎯位
错芯扩展为1/2􀎮111􀎯组成的扩展位错芯结构,最终

两个晶界位错发生合并,成为一个位错团,且由4个

柏氏矢量不同的1/2􀎮111􀎯位错组成。

  ②在施加应变下,􀎮100􀎯位错芯的扩展存在分解

反应,可分解成1/2[1
-
1
-
1]和1/2[1

-
11

-],位错线依旧

为[001]。1/2[1
-
1
-
1]和1/2[1

-
11

-]是混合位错。柏氏

矢量与位错线的夹角分别为54.74°和125.26°。其

螺分量分别为1/2[001]和1/2[001
-]。

  ③􀎮100􀎯位错芯的应变场分布情况:多余原子面

区域原子受到压应变作用,位错头部区域原子受到拉

应变作用。位错芯扩展后位错头部拉应变区域分开,
多余原子面压应变作用区域面积扩大。
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<100>
 

Dislocation
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at
 

Small
 

Angle
 

Grain
 

Boundaries
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Phase
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Model
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Yingjun**
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Abstract:Dislocation
 

propagation
 

has
 

an
 

important
 

influence
 

on
 

the
 

properties
 

of
 

materials.In
 

this
 

article,

Phase
 

Field
 

Crystal
 

(PFC)
 

method
 

is
 

used
 

to
 

simulate
 

the
 

extension
 

of
 

<100>
 

dislocation
 

cores
 

in
 

the
 

grain
 

boundary
 

of
 

Body
 

Centered
 

Cubic
 

(BCC)
 

crystal
 

when
 

biaxial
 

strain
 

is
 

applied
 

to
 

the
 

two
 

grain
 

boundary.
 

It
 

is
 

found
 

that
 

there
 

are
 

vacancies
 

in
 

the
 

<1
-
00>

 

dislocation
 

core
 

region
 

of
 

the
 

grain
 

boundary,thus
 

providing
 

conditions
 

for
 

the
 

extension
 

of
 

dislocation
 

cores.The
 

research
 

shows
 

that
 

with
 

the
 

increase
 

of
 

strain,<100>

dislocations
 

undergo
 

decomposition
 

reaction.The
 

dislocation
 

core
 

is
 

decomposed
 

from
 

a
 

single
 

edge
 

disloca-
tion

 

into
 

two
 

mixed
 

dislocations,and
 

then
 

two
 

adjacent
 

dislocation
 

cores
 

develop
 

into
 

a
 

whole.This
 

large
 

dis-
location

 

core
 

contains
 

four
 

1/2<111>
 

with
 

different
 

Burgers
 

vectors.The
 

decomposition
 

reaction
 

of
 

<100>
 

dis-
location

 

at
 

the
 

grain
 

boundary
 

is
 

related
 

to
 

this
 

dislocation
 

1/2<111>.The
 

strain
 

field
 

analysis
 

shows
 

that
 

the
 

strain
 

concentration
 

occurs
 

when
 

the
 

<100>
 

dislocation
 

core
 

develops.
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