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纯铜 [0 1 1̄]倾侧型非共格 Σ3晶界结构稳定性

分子动力学模拟研究*
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有研究表明,非共格 Σ3 晶界的行为在中低层错能面心立方金属晶界特征分布演化中发挥着重要作用. 为了掌

握不同界面匹配的非共格 Σ3 晶界的特性,本文利用分子动力学 (MD)模拟方法首先研究了纯铜的 [0 1 1̄]倾侧型非

共格 Σ3 晶界在 700—1100 K温度范围内和常压下的结构稳定性. MD模拟采用原子间相互作用长程经验多体势,步

长为 5×10−15 s. 模拟结果表明: 所研究的五个非共格 Σ3 晶界,其结构稳定性存在很大差异,其一般规律是,与 (1 1

1)/(1̄ 1 1)共格孪晶界之间的夹角 (Φ 角)越小,晶界匹配值越大,则非共格 Σ3 晶界越稳定;反之亦然. Φ 角最小的 (2

5 5)/(2̄ 1 1)非共格 Σ3 晶界较稳定,在退火过程中几乎不发生变化. 随着 Φ 角的增大,非共格 Σ3 晶界不再稳定,这类

晶界会通过 Miller指数较高一侧晶体每三层原子面合并为一层原子面 (或 Miller指数较低一侧晶体每一层原子面

分解为三层原子面)的机理转变为亚稳的 “台阶”状晶界,台阶面部分地处于精确的能量极低的 {111}/{111}共格孪
晶界上;当提高温度退火时,这种 “台阶”状晶界最终会全部转变成稳定平直的 {111}/{111}共格孪晶界.
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1 引 言

在基于退火孪晶的中低层错能面心立方金

属晶界工程 (grain boundary engineering, GBE) 研
究中, 我们曾经观察到, 此类金属晶界特征分布
(grain boundary character distribution, GBCD) 优化
的主要机理是: G 取向与 R 取向以及 B 取向与
C 取向 (包括它们的几何变体) 这些互成 Σ3 或

Σ n
3 (n = 1,2,3) 取向关系的晶粒或晶核的取向生
长 (oriented growth, OG)形成了 Σ n

3 (n = 1,2,3)这类
特殊晶界 [1,2]. 在这个过程中,非共格 Σ3 晶界大量

形成, 此类晶界的迁移反应亦可形成 Σ9 和 Σ27 等

特殊晶界 [3−5]. 与此同时, 非共格 Σ3 晶界亦可转

化成更加稳定的共格 Σ3 晶界
[6,7] (或共格孪晶界),

这也是实现 GBCD优化的一个重要方面. 显然,进

一步研究并阐明 Σ3 晶界由非共格向共格转化的微

观机理对中低层错能面心立方金属 GBE研究具有
重要意义.由于这种转化是在很短的时间内 (皮秒
至纳秒范围内)完成的, 无法通过传统的实验方法
进行直接观察, 我们 [8] 曾经利用分子动力学模拟

方法研究了纯铜的 (8̄ 2 2)/(0 2 2), (2̄ 4 4)/(2̄ 0 0)和

(5̄ 1̄ 1̄)/(1̄ 1 1)三个 [0 1 1̄]倾侧型非对称非共格 Σ3

晶界的结构稳定性,发现 (5̄ 1̄ 1̄)/(1̄ 1 1)这一非共格
Σ3 晶界可以通过 (5̄ 1̄ 1̄)一侧晶体每三层原子面合
并为一层原子面 (three layers merged into one layer,
TLMOL) 的机理很容易地转变成理想的 (1 1 1)/(1̄
1 1)共格孪晶界,并且这一转变不涉及晶界的迁移;
相反, 另外两个非共格 Σ3 晶界向共格孪晶界的转

化要困难得多,并且涉及晶界的迁移. 这说明 Σ3 晶

界由非共格向共格转化是一个复杂的过程,与晶界
两侧原子面的匹配 (即 {h1k1l1}/{h2k2l2})存在密切
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关系. 因此, 有必要构建各种原子面匹配的非共格
Σ3 晶界并进行分子动力学模拟研究,以掌握 Σ3 晶

界由非共格向共格转化的一般规律.考虑到 Σ3 晶

界的原子面匹配有很多种,本文基于前期的研究结
果 [8],构建了处于 [0 1 1̄]晶带内的五个非对称非共
格 Σ3 晶界 (见表 1和图 1),并对之进行了分子动力
学模拟研究.

2 模拟方法

2.1 电子样品的制备

如图 1 所示, 按照重位点阵 (coincidence site
lattice, CSL) 理论 [9], 面心立方结构的纯铜, 其晶
粒 1 与晶粒 2 之间的 Σ3 晶界可由晶粒 2 (晶粒
2 的初始取向与晶粒 1 完全相同) 绕 [0 1 1̄] 转
动 70.53◦ 形成. 如果晶界面分别处在晶粒 1 和晶
粒 2 的晶体学坐标系的 {h1k1l1} 和 {h2k2l2} 晶面

上, 并且都等于 {111}, 此时的 Σ3 晶界就是典型

的共格 Σ3 晶界 (或共格孪晶界) (图 1(a)); 如果

{h1k1l1} = {h2k2l2} = {112},则是对称 Σ3 晶界 (图

1(c)). 最一般的情形是 {h1k1l1} ̸= {h2k2l2}(图 1(b)),

此时的晶界面与共格孪晶界面之间的夹角为 Φ ,这

样的 Σ3 晶界就是非共格 Σ3 晶界 (注意此时晶粒 1

和晶粒 2 之间的取向关系并未发生任何改变). 显

然, 当 Φ 角改变时, {h1k1l1} 和 {h2k2l2} 均会发生
变化,这会引起非共格 Σ3 晶界结构的改变,其结构

稳定性也可能会随之改变. 基于这一考虑, 我们在

[0 1 1̄]晶带内选定了 Φ 角不同的五个非对称非共
格 Σ3 晶界 (表 1)进行研究.这五个非共格 Σ3 晶界

涉及到许多高 Miller指数原子面之间的匹配,很难

通过简单的构图法获得晶界两侧各原子面上原子

排列的周期性规律并构建出分子动力学模拟所需

的电子样品来,必须采用晶体学坐标变换的方法才

能解决这一问题.

图 1 纯铜 Σ3 晶界结构示意图

表 1 纯铜 [0 1 1̄]倾侧型非对称非共格 Σ3 晶界样品特征

样品 晶粒 1/(h1k1l1) 晶粒 2/((h2k2l2) Φ/(◦) X0/Å Y0/Å Z0/Å 原子数 N

A (2 5 5) (2̄ 1 1) 19.47 40.8957 37.5651 80.6713 10560

B (1 7 7) (3̄ 1 1) 29.50 48.5636 50.8633 98.0886 20520

C (4̄ 1 1) (0 1 1) 35.26 43.4516 43.3764 90.7373 14484

D (1̄ 2 2) (1̄ 0 0) 54.74 38.3397 38.3397 86.7528 10800

E (5̄ 1̄ 1̄) (1 1 1) 70.53 51.1196 53.1250 110.6082 25440

首先,采用点阵平移法构造一个由 40×40×40

个惯用胞组成的超级胞.这个超级胞中包含 64000

个原子,每个原子在如图 2所示的晶体学坐标系中

都有固定的坐标.

然后, 将得到的超级胞进行坐标转换, 以得到

要研究的非共格 Σ3 晶界两个原子面 (h1k1l1) 和

(h2k2l2) (见表 1)上原子的排列规律.如图 2,考虑任

意晶面 (h k l), 确定其面上互相垂直的 x轴、y轴.

由于研究的是 [0 1 1̄]倾侧型非共格 Σ3 晶界,处在

[0 1 1̄]晶带内的 (h k l),必然有 k = l. 可以确定 x轴

的矢量为 [0 1 1̄];与晶面 (h k l)垂直的 z轴,其矢量

为 [h k k], y轴矢量为 [2k −h −h]. x-y-z构成新的坐
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标系,用 a1, a2, a3 分别表示 x, y, z的单位矢量. 根
据下面公式求得坐标转换矩阵 P:

a1

a2

a3

 p =


1 0 0

0 1 0

0 0 1

 , (1)

p =


0

2k√
4k2 +2h2

h√
2k2 +h2

1√
2

−h√
4k2 +2h2

k√
2k2 +h2

−1√
2

−h√
4k2 +2h2

k√
2k2 +h2


.

(2)

对超级胞中各原子的坐标右乘矩阵 P((2) 式)
后得到的是超级胞中所有原子在新的 x-y-z坐标系
中的坐标值.与 z轴垂直的晶面为 (h k l),在 [0 1 1̄]
晶带内便是 (h k k). 由于晶体中原子排列的周期性,
将得到的原子坐标按 z排序后,总是可以找到两个
z值,即 z1 和 z2,其对应的 x-y平面内原子排列规律
完全一样 (即 x, y坐标相同). z1 和 z2 的差值 ∆z为

超级胞在 z方向的一个晶面重复周期.对于不同的
(h k l),超级胞在 z方向的一个晶面重复周期内所包

含的原子面数量也不相同. 同理, 可以得到超级胞
在 x和 y方向上的晶面重复周期.最后,筛选出一个
在 x, y, z含有整数个晶面周期的近似正方形的晶粒

样品. 用这种方法确定高Miller指数晶面上原子排
列规律极大地提高了工作效率.

按照上述方法确定表 1给出的任意非共格 Σ3

晶界两侧 (h1k1l1)和 (h2k2l2)晶面上原子在 x-y-z新

坐标系中的坐标,按照 Σ3 取向关系进行匹配并综

合考虑 x, y和 z三个方向的周期性边界条件后就形

成了合乎要求的电子样品. 每个电子样品在 x, y和

z轴方向的尺寸分别为 X0, Y0 和 Z0,所包含的原子
数目为 N(见表 1).

图 2 晶面 (h k l)的坐标转换示意图

2.2 分子动力学模拟

本实验采用经典的分子动力学方法 [10,11] 进

行模拟研究. 这种方法是将原子当作质点处理, 质
点间的相互作用力用势函数来表示. 本课题以面
心立方金属 Cu为模拟对象,原子间的相互作用多
体势采用长程经验势 (long range empirical potential,
LREP)[12]. 在 700—1100 K温度范围内和常压下进
行模拟, 晶格常数为 3.6147 Å, 步长为 5× 10−15 s.
势函数形式如下:

ϕ(r) =

 (r− rc1)
m(x0 + x1r+ x2r2 + x3r3 + x4r4), 0 < r 6 rc1,

0, r > rc1,
(3)

φ(r) =

 α(r− rc2)
n exp

[
−β

(
r
r0

−1
)]

, 0 < r 6 rc2,

0, r > rc2,

(4)

其中 ϕ(r)为众多原子两两之间的相互作用势, φ(r)
电子密度函数, rc1 和 rc2 是截断距离, x0, x1, x2, x3,

x4, r0, α , β , m和 n都是待拟合的势参数 [13]. 在 N

个原子的系统中,原子 i所受的作用力为

F force
i =

N

∑
j ̸=i

[
ϕ ′(ri j)+(F ′

i +F ′
j )φ ′(ri j)

] ri j

|ri j|
, (5)

ri j =ri −r j, (6)

ri j =|ri j|, (7)

其中 ri j 是由 i原子出发至 j原子的向量.

3 实验结果与分析

图 3是一个完整的 (1 7 7)/(3̄ 1 1)非共格 Σ3 晶

界在 900 K退火 0.3 ns前后的原子排列情形. 从图
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3(a)可以看到,退火之前的两个晶界分别位于样品
的中间 (白色线条)和顶端 (红色线条). 退火后这两
个界面均向下发生了迁移,形成了新的台阶状晶界
(图 3(b)中的白色和红色折线段). 考虑到问题的同
一性, 下文将只考察样品中间那个晶界. 把图 3(a)
和 (b)中用白色线条框定的包含中间那个晶界在内
的区域放大后 (图 3(c)和 (d))可以看到, 在退火过
程中, 原来的非共格 Σ3 晶界在迁移过程中其结构

已发生了根本变化: 在新的台阶状晶界中, 有的台
阶面处在严格的 {111}/{111}位置,这是严格的共
格孪晶界,如图 3(d)中的AB段,它相对上晶粒、即
(1 7 7)一侧,处在 (1̄ 1 1)晶面,相对下晶粒、即 (3̄ 1
1)一侧,处在 (1 1 1)晶面,原子 a-a′, b-b′ 相对界面
AB 呈孪晶对称, 界面 AB 为低能稳定的 (1 1 1)/(1̄
1 1) 共格孪晶界; 有的台阶面则偏离 {111}/{111}

位置,不具有共格孪晶界的属性,如图 3(d)中的 BC

段, BC处在上晶粒的 (1 1 1)和下晶粒的 (1̄ 1 1)两

晶面之夹角的角平分面上,为 (2 1 1)/(2̄ 1 1)倾侧型

对称晶界, 仍具有较高的能量. 考虑到共格孪晶界

(如图 3(d) 中的 AB 段) 的能量远低于非共格孪晶

界 (本文所研究的非共格 Σ3 晶界均为非共格孪晶

界), {112}/{112}倾侧型对称晶界的能量与非共格
孪晶界相当,可以确定上述台阶状晶界的能量应低

于初始的非共格 Σ3晶界的能量. 这说明 (1 7 7)/(3̄ 1

1)非共格 Σ3 晶界的结构是不稳定的, 在退火过程

中会转变成能量较低的台阶状晶界,并导致晶界有

一个折中的约为 3 Å的迁移量 (图 3(d)). 很显然,晶

界的这种折中迁移量的大小也应与初始晶界的结

构稳定性有一定联系.

图 3 (1 7 7)/(3̄ 1 1)非共格 Σ3 晶界退火前 (a)和 900 K退火 0.3 ns (60000步) (b)的原子排列图 (c), (d)分别为 (a), (b)中白色线条所
框定区域的局部放大图
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为了更加详细地了解不同原子面匹配的晶界

的结构稳定性问题,对所构建的其它四个非共格 Σ3

晶界 (2 5 5)/(2̄ 1 1), (4̄ 1 1)/(0 1 1), (1̄ 2 2)/(1̄ 0 0)和 (5̄
1̄ 1̄)/(1 1 1)也进行分子动力学模拟. 如表一所示,这
四个非共格 Σ3 晶界所对应的 Φ 角分别为 19.47◦,
35.26◦, 54.74◦ 和 70.53◦. 模拟结果显示, (5̄ 1̄ 1̄)/(1 1
1)的行为与文献 [8]报道的完全一致,本文不再赘
述. 其余三个非共格 Σ3 晶界的结构稳定性与 Φ 角
的大小存在一定联系. 如图 4 所示, 经 900 K 退火
0.3 ns (60000 步) 后, Φ 角最小的 (2 5 5)/(2̄ 1 1) 晶
界, 除了界面附近的原子发生松弛外, 观察不到其
他的变化 (图 4(a), (b)), 说明该晶界相对比较稳定;
Φ 角较大的 (4̄ 1 1)/(0 1 1)晶界在退火过程中转化
成台阶状晶界, 界面折中迁移距离大约为 5 Å (图
4(c), (d)); Φ 角更大的 (1̄ 2 2)/(1̄ 0 0)晶界也在退火

过程中转变为台阶状晶界,其折中迁移距离也更大,
达到 7 Å (图 4(e), (f)). 和上文讨论过的 (1 7 7)/(3̄
1 1)晶界一样, (4̄ 1 1)/(0 1 1)和 (1̄ 2 2)/(1̄ 0 0)晶界
在转变成为台阶状晶界的同时,有的晶界台阶面处
在严格的 {111}/{111}共格孪晶界位置 (如图 4(d)
和 (f)中的 1和 3台阶面);有的晶界台阶面则偏离
{111}/{111}共格孪晶界,处在 (2 1 1)/(2̄ 1 1)位置
(如图 4(d) 和 (f) 中的 2 和 4 台阶面). 这种新的台
阶状晶界的能量低于初始的非共格 Σ3 晶界的能量.
如果把 (1 7 7)/(3̄ 1 1)晶界一并纳入进行比较,可以
看出, 在退火过程中, 除了均能转变成能量较低的
台阶状晶界外,随着 Φ 角的增大,晶界的折中迁移
距离也在增大.这说明随着 Φ 角的增大,非共格 Σ3

晶界的结构稳定性在降低. 这一趋势与文献 [14]报
道的结果是一致的.

图 4 分别为 Φ 角不同的三个非共格 Σ3 晶界退火前 (a), (c), (e)和 900 K退火 0.3 ns(60000步)(b), (d), (f)的原子排列图 (a), (b)对应
(2 5 5)/(2̄ 1 1), (c), (d)对应 (4̄ 1 1)/(0 1 1), (e), (f)对应 (1̄ 2 2)/(1̄ 0 0)

当提高温度并延长时间退火时,可以发现原来
的非共格 Σ3 晶界均转变成了平直的共格孪晶界

(图 5(a)和 (b)),这说明在相对低温退火时所形成的

台阶状晶界 (图 3和图 4)是一种亚稳的形态,或过
渡形态,在条件许可的前提下,所有非共格 Σ3 晶界

均会转变成低能稳定的共格孪晶界. 从图 5中还可
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以看出, (4̄ 1 1)/(0 1 1)晶界对应的 Φ 角比 (1 7 7)/(3̄
1 1)的要大,它完全转变成共格孪晶界所需的温度
比前者低、所需的时间也比前者短,这进一步说明
随着 Φ 角的增大,非共格 Σ3 晶界的结构稳定性在

降低. 那么非共格 Σ3 晶界是如何转变成共格孪晶

界以及 Φ 角的大小又是如何影响到非共格 Σ3晶界

的结构稳定性呢?这是下文将要探讨的问题.
图 6 是非共格 Σ3 晶界 (4̄ 1 1)/(0 1 1) 前三层

(4̄ 1 1)原子面在退火前 (图 6(a), (c))和退火后 (图
6(b), (d)) 在 XY 及 Y Z 平面内的投影. 可以看到三
个原子 a, b, c构成 XY面内的最小重复单元,仔细
比对 a, b, c三个原子在退火前后的坐标位置不难发
现, a原子在 X , Y 和 Z三个方向都发生了移动, b原

子保持不动, c原子在 Y 和 Z 两个方向上发生了移

动 (图 6(c)和 (d)). a和 c原子移动的距离分别为

|La|=|∆xa +∆ya +∆za|

=
1
4
[0 1 1̄]a+

1
18

[1̄ 2̄ 2̄]a

+
1

36
[4̄ 1 1]a

=
1
6
[1̄ 1 2̄]a, (8)

|Lc|=|∆yc +∆zc|

=
1
9
[1̄ 2̄ 2̄]a+

1
18

[4̄ 1 1]a

=
1
6
[2̄ 1̄ 1̄]a. (9)

图 5 非共格 Σ3 晶界经高温退火后的原子排列图 (a) (1 7 7)/(3̄ 1 1)经 1100 K退火 0.55 ns (110000步); (b) (4̄ 1 1)/(0 1 1)经 1000 K退
火 0.5 ns(100000步)

图 6 (4̄ 1 1)/(0 1 1)非共格 Σ3 晶界 (4̄ 1 1)一侧前三层原子面在退火前 (a)和 (c)以及在 700 K退火 0.3 ns (60000步)后 (b)和 (d)的原
子排列图 (a)和 (b)为 XY 投影面; (c)和 (d)为 Y Z 投影面

同时,还发现 c原子右侧的三个原子在新晶界

GB的另一侧,仍然保持原来位置,处于三层 (4̄ 1 1)

原子面上. 最小重复单元 a, b, c三原子的这种协调

运动,使得原来的三层 (4̄ 1 1)原子面转变成了一层

(0 1 1)原子面,这与文献 [8]报道的有关三层 (5̄ 1̄ 1̄)

原子面合并为一层 (1̄ 1 1)原子面的情形是一样的.

原子的这种协调运动还使晶界发生迁动 (图 6(d)虚

线).另外,如图 7所示,我们也注意到, (0 1 1)一侧

位于新晶界 GB (图 7(d) 虚线) 左侧的原子在退火

后其位置没有发生改变,仍处在一层 (0 1 1)原子面
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上,而处在右侧的 d, e, f三个原子 (小重复单元)在
退火后其位置发生变化,其中 d和 f两个原子发生
位移,把原来的一层 (0 1 1)原子面分解成三层 (4̄ 1
1)原子面. d和 f原子的位移分别为

|Ld|=|∆xd +∆yd +∆zd|

=
1
4
[0 1̄ 1]a+

1
18

[1 2 2]a

+
1
36

[4 1̄ 1̄]a

=
1
6
[1 1̄ 2]a, (10)

|Lf|=|∆yf +∆zf|

=
1
9
[1 2 2]a+

1
18

[4 1̄ 1̄]a

=
1
6
[2 1 1]a. (11)

图 8是非共格 Σ3 晶界 (1̄ 2 2)/(1̄ 0 0)前三层 (1̄
2 2)原子面在退火前 (图 8(a), (c)和退火后 (图 8(b),
(d))在 XY 和 Y Z 平面内的投影.可以看到原子 a, b,

c构成 XY 面内的最小重复单元, a原子在 X , Y 和 Z

三个方向都发生了移动, b原子保持不动, c原子在

Y 和 Z 两个方向上发生了移动 (图 8(c)和 (d)). a和

c原子移动的距离分别为

|La|=|∆ya +∆za|

=
1

18
[4̄ 1̄ 1̄]+

1
9
[1̄ 2 2]

=
1
6
[2̄ 1 1], (12)

|Lc|=|∆xc +∆yc +∆zc|

=
1
4
[0 1 1̄]+

1
36

[4̄ 1̄ 1̄]a

+
1
18

[1̄ 2 2]a

=
1
6
[1̄ 2 1̄]a, (13)

a和 c原子的上述移动,导致每三层 (1̄ 2 2)原子面

合并为一层 (1̄ 0 0)原子面.

图 7 (4̄ 1 1)/(0 1 1)非共格 Σ3 晶界 (0 1 1)一侧第一层原子面在退火前 (a)和 (c)以及在 700 K退火 0.3 ns (60000步)后 (b)和 (d)的原
子排列图 (a)和 (b)为 XY 投影面; (c)和 (d)为 Y Z 投影面

同理,如图 9所示,非共格 Σ3 晶界 (1 7 7)/(3̄ 1

1)也通过最小重复单元 a, b, c三个原子的特定运

动把每三层 (1 7 7)原子面转化成一层 (3̄ 1 1)原子

面. 其原子的运动情形是, a原子不动, b 原子在 Y

和 Z轴发生移动, c原子在 X , Y 和 Z轴都发生移动,

移动距离分别为

|Lb|=|∆yb +∆zb|

=
−5
198

[14 1̄ 1̄]a+
2

99
[1 7 7]a

=
1
6
|2̄ 1 1|a, (14)

|Lc|=|∆xc +∆yc +∆zc|

=
1
4
[0 1̄ 1]a+

−5
396

[14 1̄ 1̄]a

+
1

99
[1 7 7]a

=
1
6
[1̄ 1̄ 2]a. (15)

上述 (4̄ 1 1)/(0 1 1), (1̄ 2 2)/(1̄ 0 0)和 (1 7 7)/(3̄
1 1)三个非共格 Σ3 晶界退火前后原子占位情况的

变化表明: 界面两侧晶面指数高的一侧晶体中相邻
三层原子面与晶面指数低的一侧中一层原子面之

间可以相互转化,即既可以是高 Miller指数一侧晶
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体每三层原子面合并为低 Miller 指数一侧的一层
原子面,也可以是低指数一侧晶体每一层原子面分
解为高指数一侧的三层原子面,这一机理使得界面
最终转化为稳定的 (1 1 1)/(1̄ 1 1)孪晶界. 这种转化
是通过两个肖克莱不全位错 (1/6)⟨112⟩a的运动完
成的,这和文献 [8]提出的 TLMOL机理是一样的,
但稍有不同的是文献 [8]中并没有注意到低指数一
侧晶体每一层原子面分解为高指数一侧的三层原

子面这一机理, 我们可以把它称作为 OLDTL (One
Layer Decomposed into Three Layers)机理. 因此,可
以认为 TLMOL 和 OLDTL 可能是所有非共格 Σ3

晶界向共格孪晶界转化时普遍存在的机理,这两种
机理也可能在不同原子面匹配的非共格 Σ3 晶界的

共格化过程中发挥不同的作用.
图 10是 (2 5 5)/(2̄ 1 1), (1 7 7)/(3̄ 1 1)和 (4̄ 1 1)/(0

1 1)三个非共格 Σ3 晶界对应的重位点阵 (CSL).可
以看到, 不同非共格 Σ3 晶界, 其 CSL 花样是相同
的. 但晶界穿过 CSL不同的密排或较密排面,具有

不同长度的晶界周期 [15]. 晶界作为不同取向两晶
粒的过渡匹配区, 界面处存在配位数不足 12 的原
子,将这些原子组成的区域称为匹配区 (match area,
MA),图 10中红色直角三角形 ABC区域为一个晶
界周期长度对应的匹配区 (Match Area of a Grain
Boundary Cycle, GBCMA), AB 为单个晶界周期长
度 (Grain Boundary Cycle Lengch, GBCL).单个晶界
周期长度对应的匹配区与单个晶界周期长度的比

值,即晶界上单位长度对应的平均匹配区称为匹配
值 (Match Value, MV). 很显然, 匹配值会影响晶界
结构稳定性. 一般地讲,匹配值越大,即单位晶界长
度对应匹配区面积越大, 原子匹配效果越好, 晶界
应该越稳定; 反之亦然. 表二给出的所模拟的五个
非共格 Σ3 晶界的匹配值数据很好地解释了图 3至
图 5给出的随着 Φ 角的增大非共格 Σ3晶界结构稳

定性变差的模拟结果. 当然, 晶界匹配值应与晶界
能量之间究竟存在怎样的定量关系是一个值得继

续研究的问题.

图 8 (1̄ 2 2)/(1̄ 0 0)非共格 Σ3 晶界 (1̄ 2 2)一侧前三层原子面在退火前 (a)和 (c)以及在 700 K退火 0.3 ns (60000步)后 (b)和 (d)的原
子排列图 (a)和 (b)为 XY 投影面; (c)和 (d)为 Y Z 投影面

图 9 (1 7 7)/(3̄ 1 1)非共格 Σ3 晶界 (1 7 7)一侧前三层原子面在退火前 (a)以及在 700 K退火 0.3 ns (60000步)后 (b)在 Y Z 投影面的

原子排列图
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图 10 三个非共格 Σ3 晶界在界面处的原子匹配 (观察面为 Y Z

面) (a),(b),(c)分别对应 (2 5 5)/(2̄ 1 1), (1 7 7)/(3̄ 1 1), (4̄ 1 1)/(0
1 1)非共格 Σ3 晶界

4 结 论

1. 纯铜中 [0 1 1̄]晶带内的非对称非共格 Σ3 晶

界, 其结构稳定性存在很大差异, 其一般规律是与
(1 1 1)/(1̄ 1 1)孪晶界之间的夹角 (Φ 角)越大,晶界
匹配值越小,非共格 Σ3 晶界越不稳定;反之亦然.

2. 在退火过程中, 非共格 Σ3 晶界首先会通过

Miller 指数较高一侧晶体每三层原子面合并为一
层原子面 (或 Miller 指数较低一侧晶体每一层原
子面分解为三层原子面)的机理转变为亚稳的 “台
阶”状晶界,台阶面部分地处于精确的能量极低的
{111}/{111}共格孪晶界上;当提高温度退火时,这
种 “台阶” 状晶界最终会全部转变成稳定平直的
{111}/{111}共格孪晶界.

表 2 非共格 Σ3晶界界面处原子匹配参数

样品 粒子 1 粒子 2 Φ/(◦) GBCL/a∗ GBCMA/a2 MV/a

A (2 5 5) (2̄ 1 1) 19.47 3
√

3 3
√

2 0.82

B (1 7 7) (3̄ 1 1) 29.5 3/4
√

22 15/8
√

2 0.75

C (0 1 1) (4̄ 1 1) 35.26 3 3/2
√

2 0.71

D (1̄ 2 2) (1̄ 0 0) 54.74 3/2
√

2 3/4
√

2 0.5

E (5̄ 1̄ 1̄) (1 1 1) 70.53 3/4
√

6 3/8
√

2 0.29

* a为晶格参量.
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Abstract
It has been reported that incoherent Σ3 boundaries play an important role in the evolution of grain boundary characteristic distri-

bution in the low to medium stacking fault energy in face-centered cubic metals. In order to ascertain the characteristics of incoherent
Σ3 boundaries with varied (h1k1l1)/(h2k2l2) interface matching, the structural stability of [0 1 1̄] tilt incoherent Σ3 grain boundaries in
pure copper, at temperatures ranging from 700 to 1100 K and under the normal pressure, was studied by molecular dynamics (MD)
simulations. Long-range empirical potential (LREP) was used in the simulation in which the time-step was chosen to be 5× 10−15

s (5 fs). Simulation results show that the structural stabilities of [0 1 1̄] tilt incoherent Σ3 grain boundaries are different from one
another. The general trend is that the larger the angle (Φ) by which the grain boundary plane deviates from the ideal (1 1 1)/(1̄ 1 1)
twin boundary plane, the smaller the grain boundary matching value and thus the more unstable the incoherent Σ3 boundary. With the
smallest Φ angle, (2 5 5)/(2̄ 1 1) is stable and almost no structural change is observed during annealing processes. With increasing Φ
angle, the incoherent Σ3 boundaries will not be stable any longer. They are usually changed into the meta-stable step-like boundaries
during annealing by the mechanisms in which every three atomic layers in the high Miller-index side will merge into one atomic layer,
or each atomic layer in the low Miller-index side decomposes into three atomic layers. Some of the steps of these boundaries are
located at the exact {111}/{111} planes. As the annealing temperature increases, such step-like boundaries will change completely
into straight and stable {111}/{111} coherent twin boundaries.

Keywords: pure copper, incoherent Σ3 grain boundary, molecular dynamics simulation
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