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晶体相场法研究晶粒缩小过程中的位错

湮灭与晶界迁移∗

李尚洁† 陈铮 员江娟 张静

(西北工业大学, 凝固技术国家重点实验室, 西安 710072)

( 2013年 12月 30日收到; 2014年 2月 18日收到修改稿 )

通过晶体相场法模拟了与基体三种不同取向圆形晶粒在缩小过程中晶界上的位错湮灭机制与晶界迁移

机制. 研究结果表明: 当圆形晶粒和基体的取向差 17◦时, 圆形晶粒和基体形成位错核心重叠的大角晶界, 用
位错模型难以解释该演化过程, 但结果表明圆形晶粒半径的平方与演化时间成线性关系, 该关系与弯曲晶界
迁移理论相互印证; 当取向差为 4◦时, 圆形晶粒和基体形成由分离位错构成的小角晶界, 在该晶粒缩小的过
程中, 位错以径向攀移为主且会发生晶粒转动以调整位错间距, 随着位错间距的减小相互靠近的位错发生反
应; 当取向差为 10◦时, 晶界既有位错核心重叠较小的部分也有由分离位错构成的部分, 在晶粒缩小时晶界演
化表现为位错径向攀移和切向运动, 两种运动的耦合运动使得能相互反应的位错相互靠近并发生反应.
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1 引 言

晶体材料大多数是多晶体, 多晶体中含有大量
晶界. 由于晶界处严重的点阵畸变, 当晶粒间相对
取向差较小时表现为位错; 当取向差较大时, 位错
核心有重叠, 原子具有较高的动能, 可向相邻晶粒
扩散. 正是由于晶界的特殊性, 使得晶界对多晶体
的物理化学性质有重要影响 [1]. 而且晶粒越细小,
晶界在多晶体材料的物理化学性质上所起的作用

越为重要, 以至于晶界的研究在材料研究中一直处
于很重要的地位 [2]. 传统的晶界演化过程研究侧
重于晶粒的长大, 诸如温度梯度对晶粒长大的影
响 [3], 然而从晶粒缩小角度的研究不多. 在本文的
研究中更侧重晶粒缩小过程中的晶界演化及位错

湮灭; 以缩小晶粒为考察重点, 研究晶粒缩小过程
中的位错湮灭以及晶界迁移机制. 经典晶界迁移
理论中, 弯曲晶界的法向移动速度与晶界的平均曲

率成比例 [4], 晶界曲率是晶粒长大、晶界迁移的主
要驱动力. 但该理论是在实验及生产实践中提炼
出来的, 而在原子尺度对该规律的验证少之又少,
这就使得对该理论在原子层面的研究显得迫切且

意义重大. 同样, 对于晶界结构而言, 也提出相应
的理论模型去解释相应的物理现象, 晶界上位错的
变化情况也是相应理论的推演, 很难从实验中准
确确定晶界结构以及位错的变化情况. 在实验中
已证明晶界迁移可以引起晶格的切向运动 [5]; 龙建
等 [6]研究了不同对称性下晶界结构演化, 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; 最近Cahn和
Tayor[7]的研究表明晶粒长大过程中晶界中的位错
存在切向运动和法向运动的耦合运动. 虽然该结果
使人们对晶粒长大过程中位错的运动情况有了更

深入的了解, 但是也未能从原子细节研究晶界演化
过程中的位错变化情况.

为了阐明晶粒间晶界的迁移机制, 最好能在原
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子尺寸呈现晶界结构. 得益于计算机技术的快速
发展, 本文对晶界迁移理论从原子尺度进行了验
证, 同时从原子尺度研究了晶界迁移过程中位错的
变化情况. 在传统的模拟方法中, 分子动力学方法
虽然能够展现晶界的原子级结构, 然而时间尺度太
小; 传统相场法时间尺度较大, 然而不能展现原子
级别的晶界结构. 基于以上两种模拟方法的优缺
点, 2002年Elder 等 [8]提出晶体相场模型, 该模型
引入周期原子密度状态使得自由能最小化来模拟

原子尺寸和扩散时间尺度的物理现象. 从该模型的
提出到现在, 已经成功运用于异质外延 [9]、晶界能

量 [10]、调幅分解 [11] 等一系列模拟.
本文利用晶体相场模型在原子尺度和扩散时

间尺度的优点构建一个嵌入基体的圆形晶粒, 该圆
形晶粒生长和基体形成圆形的晶界; 研究了该圆形
晶粒相对于基体三种不同取向下缩小过程中的位

错湮灭及晶界迁移机制.

2 模拟方法

2.1 晶体相场模型

本文使用Elder等 [8]构建的晶体相场模型, 该
模型的无量纲自由能表达式

F =

∫
dr

{
φ[ε+ (∇2 + 1)2]

φ

2
+

1

4
φ4

}
, (1)

其中F是无量纲的自由能, φ是保守场序参量表

示局域原子密度, ε表示与温度有关的常数, ∇2表

示拉普拉斯算子. 由于φ是保守场序参量, 根据
Chan-Hilliard方程得出其无量纲动力学方程为

∂φ

∂t
= ∇2[εφ+ (∇2 + 1)2φ+ φ3], (2)

在该模型中, 系统自由能泛函的基态对应于具有某
种晶体对称的周期性结构有三种平衡相 -液相、条
状相、三角相. 关于该模型具体的热力学相图, 文献
[12]中有过深入讨论, 本文的计算区域就是该相图
上靠近液相线的六角相区域.

2.2 数值计算方法

对动力学方程 (2)中的算符∇2采用半隐式傅

里叶谱方法 [11]来求解, 其离散形式为
φ̂n+1 − φ̂n

∆t

=− k2
{[
ε+ (1− k2)2

]
φ̂n+1 + φ̂3

n

}
, (3)

其中 φ̂n, φ̂3
n分别为 (2)式中φn, φ3

n 的傅里叶变换,
k为傅里叶空间下的波矢. 在本文的模拟中时间步
长∆t = 0.5; 空间步长为∆x = ∆y = π/4, 计算区
域大小为1024∆x× 1024∆y. 采用二维三角相作为
研究对象, 对方程 (2)单模近似
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其中A =
4

5
(φ0 −

√
−15ε− 3φ2

0/3) 为密度波的振

幅, q0 =
√
3/2为倒易晶格矢量的模, φ0 为平均密

度. 为保持很高的晶界运动性,在相图 [12]中采用靠

近固液共存区的点,取 (ε, φ0) = (−0.25, 0.285). 在
本文的研究中两晶粒的三种取向分别为 17◦, 10◦,
4◦, 对应于较大取向、居中取向、较小取向.

3 双晶组织晶界演化过程中的位错
湮灭及晶界迁移机制

3.1 双晶取向差较大的演化过程

从较大取向演化图 1和较小取向演化图 3的对

比中可以得出结论: 当两晶粒的取向差很大, 这时
晶界中的位错核心重叠, 已经是大角度晶界. 晶界
迁移理论指出, 原子跨越晶界跳跃是大角度晶界迁
移的主要机制. 在描述晶界迁移的理论中, 晶界法
向的运动速度与晶界曲率的关系如 (5)式所示:

vn = Mγα, (5)

其中 vn为晶界法向的运动速度, M晶界迁移率, γ
是单位长度的晶界能, α是晶界曲率. 由 (5)式可以
看出, 弯曲晶界的法向移动速度与晶界的平均曲率
成比例增大或缩小 (M , γ不变). 由于本文中采用
圆形晶粒嵌入基体中形成的晶界 (如图 1 ), 所以晶
界曲率α = 1/R, R 为圆形晶粒的半径. 对于本文
的圆形晶界在缩小过程中 (5)式 vn用晶粒半径对

演化时间 t的微分表示:

dR/dt = −Mγ/R, (6)

对上式积分可得

R2(t) = R2(0)− 2Mγt. (7)

从 (7)式可以得出: 对于经典的晶界迁移理论, 当
M , γ不变时圆形晶粒半径的平方与演化时间成线
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性关系. 以下内容是用晶体相场法对该理论进行
验证.

在晶体相场法模拟中, 设置圆形晶粒和被嵌
入基体的取向差为 17◦, 演化过程如图 1所示. 由
图 1 (b), (c), (d)可得出在圆形晶粒缩小的过程中
并未发生晶粒转动, 始终都是17◦; 由于晶粒并未发
生转动, 所以晶界结构并没有发生质的改变, 由此
可以得出单位长度晶界能γ并未改变, 同时晶粒缩
小过程中和温度相关的常数 ε并未改变, 所以M不

变; 从以上对模拟结果、模拟条件的分析可以得出,
(7)式中的变量具有成线性关系的条件. 本文拟合
了圆形晶粒半径和时间的演化关系 (图 2 ), 进一步
直观表现模拟结果, 其中横坐标是时间 t, 纵坐标是
圆形晶粒半径的平方 (圆形晶粒的半径是准确测量
位错核心到该晶粒中心点的距离, 单位是原子间距
b). 图 2中所示黑点为模拟所得结果, 直线为黑点
拟合出的直线, 从而从原子角度验证了 (5)式的正
确性, 模拟结果和晶界迁移理论相互印证.

b

17O

17O

17O

(a) (b)

(d)(c)

图 1 取向差为 17◦的晶界演化过程 (a) t = 0; (b)白色方框的放大图; (c) t = 30000; (d) t = 60000
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图 2 取向差为 17◦圆形晶粒半径的平方与晶界演化
时间的模拟关系

3.2 双晶取向差较小的演化过程

当圆形晶粒和基体取向差很小时, 圆形晶粒和
基体形成小角晶界, 根据传统小角晶界的结构模
型, 可以知道小角晶界的结构主要是由位错构成.
在晶体相场模型的模拟中, 当设置初始状态两晶粒
取向差 (4◦)很小时, 可以验证晶界的结构由一系列
离散位错构成, 这点可以从图 2 (a)和图 3 (a)的对
比中看出, 图中所示颜色较深部分即为两晶粒边界
形成的位错.

从图 3的四幅图中可以得到圆形的晶粒逐渐
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减小, 直至某一时刻完全消失. 比较图 3 (a), (b),
(c) 和 (d), 可以知道图 3 (a), (b), (c)中的位错数量
并没有发生变化, 都是18个, 而图 3 (d)中的位错数
量减小至 16个. 由此可以得出在圆形晶粒缩小的
过程中发生了位错反应, 直至位错全部消失形成一
个晶粒. 还可以从图 3中得出的结论是: 位错的移
动在该模拟条件下是以攀移为主要机制, 位错大致
攀移方向是沿径向向圆形晶粒的中心点移动; 随着
位错的运动, 位错间距逐渐减小, 临近的几个位错
会发生反应. 具体的位错反应过程示于在图 4中,
白色箭头是位错的柏氏矢量方向,图 4 (a)中用白色
椭圆圈起来的两个位错发生反应, 结果 (a)图中标
出的三个位错变为 (b)图中白色圈内的两个位错.
随着时间的推移, 还存在位错反应, 位错的数量进
一步减少, 直到位错完全消失.

当两晶粒的取向差较小时, 在演化的过程中
存在圆形晶粒的转动, 模拟结果如图 5所示. 初始
取向是 4◦, 随着演化的进行取向有增大的趋势. 对

于该转动的解释可以从对称倾侧晶界两晶粒取向

角 θ、两相邻位错间距D以及柏氏矢量b的关系式

(b/D = sin θ ≈ θ)中得到启示. 该式中在没有发生
位错反应时柏氏矢量b是不变的, 所以Dθ = b. 在
该圆形晶粒的演化过程中, 位错间距D = 2πR/N ,
式中R, N 为圆形晶粒的半径和位错数量; 在发生
位错反应之前, 位错的数量是不变的, 半径R逐渐

减小导致D也随之减少; 由Dθ = b可得 θ逐渐增

大, 表现为模拟中的晶粒转动. 该模拟结果与文献
[6]中的研究结果一致.

3.3 双晶取向差居中的演化过程

当圆形晶粒和基体的取向差为 10◦时, 两晶粒
形成的晶界既有单个的位错 (图 6中椭圆内的位

错), 也有位错核心重叠较小的部分 (图 6中长方形

内的位错). 动力学表现为既有大取向晶界的特征
又有小取向晶界的特征.

(a) (b)

(d)(c)

图 3 取向差为 4◦时晶界上位错湮灭过程 (a) t = 1000; (b) t = 100000; (c) t = 250000; (d) t = 400000
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(a) (b)

图 4 取向差为 4◦时晶界演化过程中的位错反应

b

d

4.0O

4.7O

6.6O

5.3O

(a) (b)

(d)(c)

图 5 初始取向差为 4◦时的晶粒转动 (a) t = 1000; (b) t = 100000; (c) t = 200000; (d) t = 320000

在该取向的模拟中, 晶界形成三种具有不同柏
氏矢量的位错, 图 7 (a)中矩形、椭圆、菱形中的箭头
指向三种位错的柏氏矢量的方向. 比较图 7 (b), (c)
白色方框内的六个位错, 可明显得出演化过程中不
但有位错的径向攀移还有位错沿晶界的切向运动,
该模拟与文献 [7]中研究位错演化的结果一致. 比
较图 7 (a), (d)中的位错, 可以发现位错数量减小了

一个, 这是发生位错反应的缘故. 具体的位错反应
可由图 7 (b), (c), (d)看出, 发生反应的位错是 (b),
(c)中的两虚线椭圆内的位错, 随着趋向于平衡的
演化, 虚线椭圆内的两位错沿圆形晶粒切线运动,
两位错的间距越来越小, 直到两位错相遇时发生反
应; 比较图 7 (c), (d)可以看出, 位错反应形成的位
错是实线椭圆内三个位错之一.
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(a) (b)

图 6 取向差为 10◦时的演化初始态 (a)和终了态 (b)

(a) (b)

(d)(c)

图 7 取向为 10◦时位错的演化细节 (a) t = 65000; (b) t = 70000; (c) t = 75000; (a) t = 80000

4 结 论

本文通过晶体相场模型研究了圆形晶粒嵌入

基体中三种不同取向的晶界演化过程, 得到如下
结论:

1)当两晶粒取向很大时, 形成位错核心重叠的
大角晶界且圆形晶粒半径的平方与演化时间成线

性关系, 与经典晶界迁移理论相互印证;

2)当两晶粒取向很小时, 晶界由相互分离的位
错构成, 表现为小角晶界; 在圆形晶粒缩小过程中,
位错以径向攀移为主; 同时圆形晶粒为调整位错间
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距会发生晶粒转动, 保持低能态; 随着位错间距的
减少、圆形晶粒的转动, 具备反应条件的位错发生
反应;

3)当两晶粒取向居中时, 皆有大取向和小取向
的晶界形态学特征; 位错不但会向径向攀移还会沿
切向运动, 切向运动和径向攀移的耦合运动以至能
发生反应的位错逐渐靠近并发生反应.
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Abstract
The phase-field crystal method is used to analysis the dislocation annihilation and grain boundary migration mech-

anism in the grain shrink process of the circular grain which has three different misorientations from the matrix grain.
Results show that when the misorientation between the circular grain and the matrix grain is 17◦, the structure of grain
boundary is composed of dislocations whose cores is so near that can not find a single dislocation. This grain boundary
can not be explained by the dislocation model. However the circular grain area decreases linearly with time, which is
in good agreement with the classical boundary migration theory. When the misorientation is 4◦, the grain boundary
structure is composed of discrete dislocations. Dislocations climb along the radial dierction and the grain rotation occurs
for the circular grain to adjust the space of dislocations in the process of circular grain shrinkage. Reactions may take
place with the dislocatins becoming closer. For the misorientation of 10◦, portion of the grain boundary is composed of
discrete dislocations and portion of dislocations with cores overlapped. Dislocations climb along the radial direction and
tangential motion occurs at the same time in the grain shrinkage process. The coupled motion lead to the dislocations
becoming close and reacting with each other.

Keywords: phase field crystal, dislocation annihilation, grain boundary migration
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