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不同对称性下晶界结构演化及微观机理的
晶体相场法研究*
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(西北工业大学凝固技术国家重点实验室,西安 710072 )

( 2013年 6月 8日收到; 2013年 7月 29日收到修改稿 )

采用晶体相场法研究了单轴拉伸下三角相双晶变形过程及机理,并重点分析了小角对称与非对称晶界和大角

对称与非对称晶界在变形过程中的演化及微观机理,变形过程中应力方向与初始晶界方向平行. 结果表明,小角对

称晶界由柏氏矢量夹角呈 60◦ 的两种刃型位错组成,变形过程中不同类型的位错运动方向相反,并各自与另一晶界

上同一类型位错相互吸引以致部分位错发生湮没;小角非对称晶界上的位错类型单一,在应力作用下先沿水平方向

攀移,后各自分解成柏氏矢量约呈 120◦ 的两位错,并通过位错运动和湮没最终形成理想单晶;大角晶界在应力的作

用下先保持水平状态而后锯齿化并发射位错,伴随着位错运动和湮没,最终大角非对称晶界发生分解,而大角对称

晶界则重新平直化,表明大角对称晶界比大角非对称晶界更稳定,这与实验和分子动力学模拟结果一致.
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1 引 言

晶界结构因对实际多晶材料的性质有重要的

影响而被广泛研究,按类可分为对称倾侧晶界和非

对称倾侧晶界,非对称倾侧晶界比对称倾侧晶界多

一个自由度——倾侧角 [1]. 一直以来,关于对称倾

侧晶界的模拟研究取得了较大进展,并与高分辨透

射电子显微镜得到的实验结果符合甚好 [2−4]. 虽然

实际材料中多以非对称倾侧晶界为主 [5],但目前对

非对称倾侧晶界的模拟研究还较少,主要以分子动

力学方法为主 [6−8]. 但是由于分子动力学方法本身

时间尺度的限制,使其应变速率的数量级远高于工

业上广泛应用的 10−5—10−3 s−1 数量级,因此其模

拟结果不能反映材料在低应变速率下实际过程中

的变形情况 [9].

相场法作为目前研究结构转变的主要模拟方

法之一,已成功应用于枝晶生长、柱状晶体生长及

微观偏析和外力下沉淀相的分解等领域 [10−12]. 但

是, 其最大的局限在于序参量取值的空间均一化,

这使得其无法对源于晶体结构的周期对称性的性

质进行描述,同时模型采用的中尺度序参量也有一

些本质缺陷 [13−15]. 为此, Elder 等 [16,17] 在此基础

上提出了晶体相场模型,自洽地耦合了弹性能、晶

体对称性和各向异性,从而能模拟源于晶体周期性

所决定的所有性质; 晶体相场模型序参量只在时

间上均一化使得其能在空间原子尺度和扩散时间

尺度上对材料的性质进行描述,克服了分子动力学

方法的时间尺度限制和传统相场法固有的缺陷,这

为晶界结构的研究提供了强有力的理论基础. 为

此, 任秀 [18] 和杨涛 [19] 等利用该模型分别研究了

拉伸方向与晶界垂直条件下对称晶界的迁移过程,

Elder等 [17] 则对拉伸条件下晶界转动进行了研究.

但利用该模型研究非对称倾侧晶界,目前尚未见相

关报道.

本文采用晶体相场模型对分别含对称倾侧晶

界和非对称倾侧晶界的双晶结构及其变形过程进

行模拟研究,并分析了倾侧角和倾斜度角对晶界结
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构及其演化规律的影响.拉伸变形采用等体积方法,

拉伸方向与晶界取向平行.

2 模拟方法

2.1 晶体相场模型

Elder等提出的晶体相场模型引入周期性的局

部时间平均原子密度 ρ 作为序参量,在等体积条件

下该序参量是一保守场. 在液相中,原子位置随机,

是时间的函数, ρ 为常数; 在固相中原子位置与时

间无关,是一周期与晶格周期相同的函数, 原子密

度 ρ 在原子所处位置取得峰值.由此可得该模型中

液/固体系纯物质的无量纲最小化自由能为

F =
∫

dx
[

ρ
2

ω(∇2)ρ +
ρ4

4

]
, (1)

式中, ρ 为原子密度, ω(∇2) = r+(1+∇2)2, ∇2 为

Laplace算子, r为无量纲温度.

由于在等体积条件下密度场 ρ 为保守场,根据

Cahn-Hilliard方程得 ρ 的动力学方程
∂ρ
∂ t

= Γ ∇2µ +η = Γ ∇2 δF
δρ

+η , (2)

其中 µ 为化学势; η 为高斯随机噪声项,具有零均

值且满足两点相关性.

结合晶体周期对称性, 对动力学方程 (2) 的

二维解进行单模近似, 得平衡时三角相的原子

密度 ρ 为

ρ = A
[

cos(qx)cos
(

qy√
3

)
− cos

(
2qy√

3

)/
2
]
+ρ0,

(3)

式 中, ρ0 为 平 均 密 度, 振 幅 A = 4/5(ρ0 +

1/3
√
−15r−ρ2

0 ), q =
√

3/2.

在单模近似下应用公切线准则即两相共存处

化学势 µ 和巨势 f −µρ0 相等,由此得简单晶体相

场模型构筑的二维相图, 如图 1所示, 其中平衡相

为液相、条状相和三角相.

2.2 数值计算方法与参数设置

对无量纲动力学方程采用半隐式 Fourier谱方

法求解 [18,19],得离散形式
ρk,t+∆t −ρk,t

∆t
=− k2{[r+(1− k2)2]ρk,t+∆t +ρ3

k,t}, (4)

变形整理后

ρk,t+∆t =
ρk,t − k2∆tρ3

k,t

1+ k2∆t[r+(1− k2)2]
, (5)

式中, ρk,t =
∫

dxe−ik·xρt (x),为序参量 ρ 的傅里叶

换形式, ρ3
k,t =

∫
dxe−ik·xρ3

t (x), k为 Fourier空间

的波矢,满足 k2 = |k|2.

根据单模近似下的二维相图, 本文采用三

角相表征晶体相. 模拟中采用周期性边界条

件, 模拟区域大小为 512∆x× 512∆y, 取空间步长

∆x = ∆y = π/4,时间步长 ∆t = 0.5,温度 r = −0.25,

平均密度 ρ0 = 0.285,如图 1中白点所示. 变形过程

中 x 方向空间步长随应变速率在每一时间步长下

均有一增量 d = ε̇∆x∆t, y方向的空间步长

∆y′ =
∆x ·∆y

∆x′
=

∆x ·∆y
∆x+ ε̇∆x∆t

,

其中 ∆x和 ∆y为原始空间步长, ∆x′和 ∆y′为变形过

程中的空间步长, ε̇ 为无量纲的应变速率, n为时间

步长数 [20,21].

图 1 单模近似构筑的二维相图 (阴影部分代表两相区)

3 结果及分析

3.1 取向差和倾斜度角

在双晶晶界位错组态的研究分析当中,根据其

对称性,将晶界分为对称型倾侧晶界位错组态和非

对称型倾侧晶界位错组态. 图 2 示出了两晶粒之

间倾侧角与倾斜度角的关系. 由图可知, 倾侧角 θ
为两相邻晶粒 A, B之间 ⟨110⟩方向的取向差角,当

⟨110⟩A 绕 ⟨110⟩B 逆时针转动时 θ > 0;倾斜度角 δ
定义为两晶粒 ⟨110⟩方向夹角的内角平分线与晶界
的夹角, 同样的, 当内角平分线相对于晶界平面逆

时针转动时 δ > 0.
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3.2 晶界结构

小角晶界由排列的位错组成,当倾侧角 θ 大于
15◦ 时, 晶界结构不能用位错来构造.因此,分别对

含小角对称、小角非对称、大角对称与大角非对

称晶界的双晶结构进行凝固和松弛演化模拟,其最

终结构如图 3所示. 由图可知,在三角相中,小角非

对称晶界由间隔一定距离的刃型位错组成,小角对

称晶界上存在两组位错,对应的柏氏矢量约呈 60◦

夹角,这与四方相和立方相晶体刚好相反 [22];大角

对称晶界上原子排列关于晶界基本呈对称排列,大

角非对称晶界上原子排列混乱,晶界两侧原子随倾

斜度角变化.

x

y<>

<


>

A

B

⊳θ

⊳θ
δ

图 2 两相邻晶粒之间倾侧角与倾斜度角的示意图

(c) (d)

(b)

图 3 凝固和松弛演化后双晶中的晶界结构 (a)小角对称 θ = 6◦, δ = 0◦; (b)小角非对称 θ = 6◦, δ = 30◦; (c)大角对称 θ = 36◦, δ = 0◦,
(d)大角非对称 θ = 36◦, δ = 30◦(每幅图中间的白色框为各自上面小白框所圈晶界的局部放大图, (a)和 (b)中多边形为柏氏回路,箭头
为位错柏氏矢量方向,折线为晶粒取向, (c)和 (d)中的四边形为用 DSC点阵理论解释大角晶界结构示意图)

3.3 结果分析

3.3.1 小角对称晶界

单轴拉伸条件下含小角对称晶界双晶的变形

及晶界迁移过程如图 4所示. 由图可知位错在应力

作用下向前滑移运动,其中两种位错的运动方向相

反,如图 4(a)所示. 双晶的能量随着应变的增加而

增大,当应变量 ε = 0.0648时,能量开始下降,如图

4(b)所示, 此时 1型位错相互吸引导致湮没. 湮没

过程中能量持续降低,当应变 ε = 0.0699时, 1型位
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错消失,能量开始上升,如图 4(c)所示. 随着应力的

持续施加, 2型位错逐步向前滑移,并发生湮没,直

至 ε = 0.0858结束,此时双晶内仍存在 2型位错,说

明只是部分 2型位错发生湮没,如图 4(d)所示. 此

后未发生湮没的 2型位错在应力作用下滑移,能量

持续升高,如图 5所示.

3.3.2 小角非对称晶界
由图 3分析可知,三角相的小角非对称晶界由

单一型的位错组成, 这与四方或立方相晶体刚好

相反.拉伸变形初期,随着应变的增加,晶界上的位

错仅是沿着水平方向做攀移而未进行滑移, 如图

6(a) 所示. 在上述阶段能量随着应变单调增加直

至 ε = 0.0987,此时位错开始分解,分解所得的位错

组态如图 6(b)和 (c)所示,每个位错都分解成一个

1型位错和一个 2型位错,两位错的柏氏矢量约呈

120◦夹角. 值得注意的是,位错分解过程中晶界能

图 4 双晶变形及其中小角对称晶界结构演化过程 (a) ε = 0.042; (b) ε = 0.0654; (c) ε = 0.0702; (d) ε = 0.0858 (图中箭头表示位错的
滑移方向,椭圆代表位错的湮没)

图 5 含小角 (a)对称和 (b)非对称晶界双晶单轴拉伸时的自由能-应变曲线
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图 6 双晶变形及其中小角非对称晶界结构演化过程 (a) ε = 0.060; (b) ε = 0.0984; (c) ε = 0.108; (d) ε = 0.1116(图中箭头表示位错运
动方向,白色框为小白框所圈区域的局部放大图)

量急剧下降, 这是因为位错分解前, 位错只进行攀

移运动, 双晶中储存了大量的应变能, 位错发生分

解致使部分应变能得到释放. 分解完成后, 柏氏矢

量相同的位错滑移方向一致,并与滑移前方类型的

位错相互吸引导致湮没, 最终形成单晶, 如图 6(c)

和 (d)所示. 在上述阶段能量随应变单调下降,此后

为理想单晶的拉伸过程,晶体能量随应变单调增加,

如图 5(b)所示.

3.3.3 大角对称晶界
对于双晶中的大角晶界,其结构已经不能用位

错模型来构造, 一般用 DSC 点阵等理论去解释界

面上的原子排布规律,大角对称晶界结构如图 3(c)

所示. 在拉伸应力下, 双晶的变形及其中位错运动

过程如图 7所示. 由图可知,在单轴拉伸初期阶段,

晶界上原子发生调整以适应变形需要,但晶界形状

保持平直.在此阶段,双晶能量先有略微的降低,这

是由于凝固松弛演化后,晶界形成过程中产生的内

应力在该温度下未完全得到松弛, 拉伸变形初期,

外界拉应力诱发内部残余应力发生松弛,而此时双

晶变形所储存的应变能较低,导致双晶自由能有所

降低. 而后自由能随应变单调增加直至 ε = 0.1272,

如图 8(a)所示,此时晶界在局部位置起伏形成尖点

(cusp) 发射位错, 如图 8(b) 所示. 进一步的分析可

知, 晶界发射的位错在各方向上的类型也不相同,

向两晶界中间发射的是 2型位错,而另一个方向的

为 1型位错,如图 7(c)所示. 接着晶界上形成大量

的尖点并发射位错,释放的位错在应力作用下向前

运动并发生湮没, 此时晶界基本恢复平直状, 如图

7(c)和 (d)所示. 在此过程中,位错的发射和运动促

使双晶内储存的应变能松弛, 自由能迅速下降, 当

位错湮没结束后, 应变能达到最大程度的释放, 此

时自由能达到极小值,如图 8(a)所示.

3.3.4 大角非对称晶界
含大角非对称晶界双晶及其内部晶界结构如

图 3(d) 所示. 拉伸应力下双晶的变形及内部晶界

的运动过程如图 9所示. 类似于大角对称晶界, 当

应力方向与晶界平行时,晶界在很长的变形阶段内

都保持平直状态,界面原子调整以满足稍后的变形
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需要,并且自由能在变形开始加载时随应变略有降

低,此后自由能随应变单调增加直到 ε = 0.1065,在

此应变下, 晶界发射位错机理开始启动,晶界迅速

锯齿化形成尖点发射位错, 使应变能得到释放, 自

由能开始降低, 如图 8(b) 和图 9(b) 所示, 可知, 相

对于大角对称晶界,晶界发射位错所需的应变量变

小,晶界锯齿化程度变大,晶界更稳定,这与分子动

力学模拟和实验结果一致 [23,24]. 随着应力的不断

施加, 大角非对称晶界开始发生分解, 并伴随着位

错的滑移和湮没, 如图 9(c) 所示. 在此过程中, 双

晶自由能持续下降,并在 ε = 0.1413时达到极小值,

此时双晶中因位错的湮没而不存在可移动位错,双

晶中应变能无法松弛, 自由能上升, 如图 9(d)和图

8(b)所示.

图 7 双晶变形及其中大角对称晶界结构演化过程 (a) ε = 0.060; (b) ε = 0.1284; (c) ε = 0.1368; (d) ε = 0.144(图中箭头为位错运动方
向,白色框为小白框所圈区域的局部放大图,椭圆代表位错的湮没)

图 8 含大角 (a)对称和 (b)非对称晶界双晶单轴拉伸时的自由能-应变曲线
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图 9 双晶变形及其中大角非对称晶界结构演化过程 (a) ε = 0.060; (b) ε = 0.1065; (c) ε = 0.1215; (d) ε = 0.1413 (图中箭头为位错运
动方向,白色框为小白框所圈区域的局部放大图,椭圆代表位错的湮没)

4 结 论

本文采用晶体相场模型研究了三角相的晶界

结构以及拉伸应力与晶界取向平行条件下的双晶

变形及其中晶界结构的演化过程,研究结构表明:

1. 三角相双晶中小角对称晶界上的刃型位错

存在两种类型, 相间排列, 柏氏矢量夹角约为 60◦,

而小角非对称晶界上的位错类型单一.

2. 变形时小角对称晶界上不同类型的位错运

动方向相反,在其运动过程中与从另一晶界发射出

同类型的位错相遇使部分位错发生湮没;小角非对

称晶界上的位错在应力作用下先沿水平方向进行

攀移, 至某一应变时位错各自分解呈两位错, 其柏

氏矢量夹角约为 120◦,而后位错通过运动迅速湮没

形成理想单晶体.

3。大角晶界在应力的作用下先进行调整并保

持平直状态, 而后锯齿化并发射位错,随后的变形

中伴有位错的运动和湮没. 不同的是, 大角对称晶

界最终重新平直化而大角非对称晶界则发生分解,

同时大角对称晶界位错源开动所需的应变大于大

角非对称晶界,晶界锯齿化程度低于非对称晶界.
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Phase field crystal study on grain boundary evolution
and its micro-mechanism under various symmetry∗
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Abstract
Phase field crystal method is used to investigate the deformation process and mechanism of twined structure of a trigonal phase

under uniaxial tensile deformation, and the evolution and corresponding micro-mechanism of low-angle symmetric and asymmetric
grain boundaries (GB) as well as high-angle symmetric and asymmetric GB during deformation process are analyzed in detail. The
deformation is performed under the condition that the direction of applied stress is parallel to that of initial GB. Results show that
low-angle symmetric GB is composed of two kinds of edge dislocations with the angle made by Burgers vectors being around 60◦

During deformation, two kinds of dislocations in low-angle symmetric GB move along two opposite directions, then meet with the
same kind of dislocation emitted from another GB leading to the annihilation of partial dislocations. As to the low-angle asymmetric
GB, its only one kind of dislocation first climbs and moves along the horizontal direction of the applied stress, then each dislocation
will break down into two dislocations with their Burgers vectors making an angle about 120◦, finally a perfect single crystal is formed
via the movement and annihilation of dislocations. High-angle GBs first keep horizontal shape under the applied stress, then become
serrated, and the dislocations are emitted from the cusps in GBs. Finally, the high-angle asymmetric GB will decompose with the
movement and annihilation of dislocation, while the shape of high-angle symmetric GB becomes horizontal again. It can be seen that
the high-angle symmetric GB is more stable than the high-angle asymmetric GB; this is in agreement with the results of experiments
and molecular dynamics.

Keywords: phase field crystal, twin crystal, grain boundary, symmetry
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