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非对称倾侧亚晶界的晶体相场法研究∗

鲁娜 王永欣† 陈铮

(西北工业大学, 凝固技术国家重点实验室, 西安 710072)

( 2014年 3月 27日收到; 2014年 5月 17日收到修改稿 )

采用晶体相场法研究非对称倾侧亚晶界结构及其在应力作用下的微观运动机制. 分别从温度、倾斜度角
以及应力施加方向等方面对其结构及迁移过程进行分析和讨论. 结果表明, 非对称倾侧亚晶界由符号相同的
一排刃型位错等距排列, 部分出现由两个相互垂直排列的刃型位错构成的位错组; 在应力作用下, 非对称倾侧
亚晶界迁移的微观机制包括位错的滑移和攀移、位错组分解、单个位错与位错组反应、单个位错分解以及位错

湮灭; 温度降低和倾斜度增大都会阻碍亚晶界的迁移过程; 应力方向改变导致位错运动方向改变, 从而改变晶
界迁移形式.
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1 引 言

亚晶界是晶体中具有较小取向差角 (小于 15◦)
的两相邻晶块间的界面. 金属晶体材料在形变和回
复再结晶过程中, 位错往往进行长程排列形成亚晶
界 [1,2]. 亚晶界可以分为对称倾侧型、非对称倾侧
型以及扭转型. 亚晶界在外力作用下进行迁移, 其
结构不断变化, 对材料的力学性能以及微观组织有
很大影响 [3]. 利用实验手段很难观测到亚晶界上位
错的具体运动形式, 尽管可以利用分子动力学方法
对晶界及位错进行模拟 [4−6], 但它会受到时间尺度
的限制, 其模拟结果并不能有效反映实际材料中的
微观组织变化.

Elder等 [7,8]提出的晶体相场法, 能够描述扩
散时间尺度和原子尺度上的各种由晶体周期性所

决定的性质, 如多重晶粒取向、晶界、弹性能以及
缺陷等, 已经被广泛地用于研究凝固 [9]、条幅分

解 [10,11]、薄膜生长 [12]等现象. 杨涛等 [13]利用该模

型研究了应力作用下对称倾侧亚晶界的湮灭过程,
而对非对称倾侧亚晶界的研究尚未见到相关报道.

本文采用晶体相场法中的双模晶体相场模型

研究非对称倾侧亚晶界的结构及在应力作用下的

微观运动机制, 分别从温度、倾侧角以及应力施加
方向等方面对其结构及演化规律进行分析, 并讨论
各因素对亚晶界迁移过程的影响作用.

2 模拟方法

2.1 双模晶体相场模型

双模晶体相场模型以无量纲的晶体密度场

ρ(x, t)作为序参量, 来构造自由能函数. ρ表示局

域原子密度, 具有周期性, x为空间位置, t为时间.
液相中的所有密度场序参量的值均一, 在固相中ρ

的最大值代表原子位置. 自由能是密度场ρ的函数,
最终形式为

F =

∫
dx

{
ρ

2

{
− r + (∇2 + 1)2[(∇2 +Q2

1)
2

+R1]
}
ρ+

ρ4

4

}
, (1)

式中, r为无量纲过冷度; R1为控制模型稳定性的

参量; Q1是与晶体相结构相关的常数; ∇2为拉普
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拉斯算子. 本文用该模型模拟正方相结构, 所以
Q1 =

√
2. 为简化, R1 = 0.

无量纲的动力学方程为

∂ρ

∂t
= ∇2 δF

δρ

= ∇2
{
ρ
{
− r + (∇2 + 1)2

× [(∇2 +Q2
1)

2 +R1]
}
+ ρ3

}
. (2)

据Wu等 [14,15]推导, 对密度场进行双模近似得到
正方相原子密度为

ρ(x) ≈ ρ̄+ 2×A(cosx+ cos y)

+ 4×B(cosx× cos y), (3)

式中 ρ̄为平均原子密度; A和B可以通过对自由能

最小化求得.
在该模型中, 不同的参数取值会得到不同的周

期相, 通过正方相和液相的自由能对密度场分别求
导, 运用公切线法则, 就可以求出两相共存区, 得到
图 1所示的正方相和液相的相图.
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图 1 晶体相场模型的二维相图

2.2 数值计算与参数设置

本文采用半隐式傅里叶谱方法 [13]求解双模运

动方程, 其离散形式为
ρ̂n+1 − ρ̂n

∆t

=− k2 ×
{{

− r + (−k2 + 1)2[(−k2 +Q2
1)

2

+R1]
}
ρ̂n+1 + ρ̂3n

}
, (4)

式中, ρ̂表示密度场ρ的傅里叶变换; k2 = |k2|, 表
示傅里叶空间的波矢; Q1 =

√
2; R1 = 0.

本文以正方相为研究对象, 采用周期性边界
条件, 计算区域大小为 512∆x × 512∆y, 空间步
长为∆x = ∆y =

π

4
, 时间步长∆t = 0.5. 取向

差角 θ和倾斜度角φ之间满足关系: θ = θ1 − θ2

和φ =
θ1 + θ2

2
. 通过控制使得 0 < x < Lx/4和

3Lx/4 < x < Lx范围内取向为 θ1, 在Lx/4 < x <

3Lx/4范围内为 θ2, 其中 0 < y < Ly, 最终得到具
有一定位向的非对称倾侧亚晶界. 通过改变无量纲
过冷度 r、倾斜度角φ的大小及拉伸方向来研究这

些因素对非对称倾侧亚晶界运动过程的影响.
在拉伸变形过程中, 采用等体积变形法 [16], 变

形前后空间步长满足
∆y′ = (1 + ε)∆y = ∆y + nε̇∆y∆t

∆x′ =
∆x∆y

∆y′
=

∆x

1 + nε̇∆t

, (5)

式中, 应变量 ε = ε̇n∆t, ε̇为无量纲的应变速率, 本
文取 ε̇ = 6 × 10−6/∆t; n为时间步长; ∆x和∆y为

变形前的空间步长, ∆x′和∆y′为变形后的空间步

长, 满足∆y′ =
∆x∆y

∆x′ .

3 结果与分析

3.1 亚晶界位错组态

按照本文 2.2中所述参数设置方法, 取温度参
量 r = 0.35, 取向差角 θ = 8◦, 倾斜度角φ = 15◦.
模拟得到如图 2所示的正方相原子结构图, 非对称
倾侧亚晶界的位错排列及分布方式. 可以发现非对
称倾侧亚晶界由符号相同的一列刃型位错等距排

列, 由于倾斜度角的存在, 为降低界面能使晶界变
得更加稳定, 部分出现两个相互垂直排列的刃型位
错构成的位错组; 组成位错的半原子面均终止于晶
界上; 在二维情况下, 位错芯由图中的白色三角形
符号代表; 相邻晶粒同一晶向之间的夹角即为取向
差角 θ.

θ θ

图 2 非对称倾侧亚晶界结构 (θ = 8◦, φ = 15◦,
r = 0.35)
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3.2 亚晶界位错运动过程

合金经过塑性变形后产生的亚晶粒在外加应

力的作用下, 亚晶界上的位错会通过运动进行迁
移, 最终发生湮灭而消失. 本节将从位错运动和能
量变化两个角度分别对变形过程中非对称倾侧亚

晶界的微观运动机制进行分析. 参数选取同 3.1节,
在X轴方向上施加拉伸应力.

图 3为在X方向拉应力作用下非对称倾侧晶

界上位错的运动和湮灭过程, 箭头表示位错的运
动方向. 如图 3 (a)所示, 在应力作用下, 晶界上的
刃位错克服晶界阻力进行滑移和攀移, 离开亚晶
界, 向两侧晶粒内部运动, 而位错组则沿着晶界发
生攀移; 随着应变继续增加, 使得部分位错组也能
够克服晶界阻力, 分离亚晶界, 位错组其中一个位

错与其他晶界位错进行相同方向上的滑移和攀移,
而与其垂直的位错则进行另一方向的滑移和攀移,
如图 3 (b)中方框内所示, 其余位错组较稳定, 沿晶
界进行特定方向的滑移和攀移; 分离出来的位错
进入亚晶内部, 继续滑移和攀移, 如图 3 (c)中方框
内所示, 单个的位错与位错组相遇发生反应, 异号
位错相互抵消, 最终形成另一位错 (如图 3 (d)方框
内所示); 应变继续增加, 达到一定的几何和能量条
件后, 能量较高的位错变得不稳定, 分解为多个小
位错, 如图 3 (e)中方框内所示, 分解后的位错按照
箭头所示方向进行滑移和攀移, 异号的两个位错相
遇, 再次发生反应, 相互抵消 (图 3 (f)方框内所示),
剩余的位错继续滑移和攀移; 其他位错在达到条件
后, 也开始分解, 进行 3(e)和 3(f)中所示运动过程,
随着应变增加, 新的位错又开始分解, 相遇而发生

(a) (b)

(c) (d)

(e) (f)

图 3 θ = 6◦, φ = 15◦, r = 0.35, x轴向拉伸时非对称倾侧亚晶界运动过程 (a) ε = 0.00462; (b) ε = 0.02868;
(c) ε = 0.04626; (d) ε = 0.05298; (e) ε = 0.06294; (f) ε = 0.8622
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反应, 不断重复此过程, 直到位错全部消失, 形成一
个完整的晶粒, 位错湮灭最终完成.

分析图 4中的应变 -自由能曲线, 最初, 体系
吸收应变能使得自由能升高, 随着位错运动阻力
越来越大, 畸变能也越来越大, 当 ε = 0.032时, 自
由能到达峰值, 接着部分位错组不稳定开始分离
(图 3 (b)), 能量释放使得体系自由能随之下降; 分
离的位错相互吸引, 引起位错周围区域的畸变能增
加, 使得体系自由能升高; 位错一旦相遇发生反应
(图 3 (c)), 畸变能又得到释放, 由于位错运动到亚
晶粒内部, 体系的界面能也有所降低, 但这些能量
的降低不足以抵消系统吸收的应变能, 自由能曲线
出现第二次降低; 所有位错只能进行滑移和攀移
(图 3 (d)), 自由能继续升高; 当 ε = 0.06294时, 单
个位错开始分解 (图 3 (e)), 体系自由能降低; 分解
后的位错在相遇之前同样会引起区域畸变能升高,
使得自由能增大; 当 ε = 0.08616 时, 两异号位错相
遇发生反应而湮灭, 自由能下降, 出现第三次降低;
而其他位错分步进行分解, 发生反应, 如此重复, 自
由能也降低—升高—降低, 呈现出多个波峰和波
谷交替的现象; 直到所有位错消失, 体系无法释放
吸收的应变能, 自由能持续增大.

3.3 影响因素

3.3.1 温度的影响

降低温度, 取温度参量 r = 0.38, 得到图 5所示

的亚晶界迁移过程. 与图 3对比发现, 由于攀移是
原子扩散的过程, 温度降低导致攀移受到抑制, 单
个位错及位错组攀移变得更加困难. 与图 3不同的

是, 位错组并不是同步发生分离, 应力集中处的位
错组首先发生分离, 如图 5 (a)中所示位错组B和
C, 先于位错组A和D分离, 这说明位错组B和C
的能量高于A和D, 增加应变位错组A和D才开始
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0.25210
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0.25225

0.25230

图 4 应变 -自由能曲线 (θ = 6◦, φ = 15◦, r = 0.35, x
轴向拉伸)
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A

D

B
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(c) 

图 5 θ = 6◦, φ = 15◦, r = 0.38, x轴向拉伸时非对称倾侧亚晶界运动过程 (a) ε = 0.00468; (b) ε = 0.0507;
(c) ε = 0.0825; (d) ε = 0.165

180508-4

http://wulixb.iphy.ac.cn
http://wulixb.iphy.ac.cn


物 理 学 报 Acta Phys. Sin. Vol. 63, No. 18 (2014) 180508

分离 (图 5 (b)), 而位错组B和C分离后的单个位错
已经进入亚晶粒内部; 异号的两个位错相遇发生反
应而抵消 (图 5 (c)), 不能相遇的位错沿着特定方向
进行滑移和攀移出晶粒 (图 5 (d)), 最终缺陷消失,
形成完整的晶粒.

分析图 6 , 与较高温度不同的是: 1)位错组的
分离是分步进行的, 使得每一次释放的能量不足以
抵消体系吸收的应变能, 造成自由能变化很缓和;
2)单个位错与位错组没有进行反应, 也不再分解,
而是直接滑移和攀移出晶粒, 导致自由能没有急剧
变化, 出现多个波峰和波谷交替的现象.

3.3.2 倾斜度角的影响

改变倾斜度角, 取φ = 30◦, 得到图 7所示的亚

晶界迁移过程. 与较小倾斜度的晶界迁移过程对
比发现: 1)晶界上的位错组更多 (图 7 (a)), 由于初
始能量不同, 位错组并不是同步发生分离; 2)两晶
界上的单个位错相互吸引, 进行滑移和攀移进入
亚晶粒内部, 异号位错相遇, 发生反应而抵消, 如
图 7 (b)和 7 (c)中方框内所示, 不在同一滑移系的
异号位错滑移和攀移出晶粒, 如图 7 (b)和 7 (c)中
的A, B 位错; 3)亚晶界的运动演化过程变慢, 位错

组的分离激活能较高, 部分位错组直到应变增加到
较大时, 才开始分离 (图 7 (c)); 4)由图 8 中的应变

-自由能曲线得到, 演化到中期, 大部分位错组已经
分离, 异号位错发生反应, 位错滑移和攀移出晶粒,
释放大量的能量, 位错减少, 体系畸变能降低, 这些
能量的降低足以抵消应变能的增加, 使得体系自由
能降低到最小值.

0.02 0.04 0.06 0.08 0.10 0.12 0.14 0.16
0.2480

0.2482

0.2484

0.2486

0.2488

图 6 应变 -自由能曲线 (θ = 6◦, φ = 15◦, r = 0.38, x
轴向拉伸)

3.3.3 拉伸方向的影响

将x轴向拉伸改为y轴方向,应变速率不变,得

(d)

(a) (b)

A

B

(c)
A

B

图 7 θ = 6◦, φ = 30◦, r = 0.35, x轴向拉伸时非对称倾侧亚晶界运动过程 (a) ε = 0.0204; (b) ε = 0.03222;
(c) ε = 0.04488; (d) ε = 0.05808
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到图 9所示亚晶界位错运动过程, 同样得到图 10所

示的应变 -自由能曲线.
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图 8 应变 -自由能曲线 (θ = 6◦, φ = 30◦, r = 0.35, x
轴向拉伸)

应力方向改变时, 晶界迁移过程不同的是: 1)
初始, 两晶界上的单个位错相向运动 (图 9 (a)), 而
不是背离晶界向两侧晶粒内部运动 (图 9 (a)), 应力

方向的改变, 使得位错所受的切应力的方向与原来
相反, 导致位错的运动方向也与原来相反; 2)位错
组分离后 (图 9 (b)内方框), 位错的湮灭过程与单个
位错的分解过程 (图 9 (c))以及单个位错与位错组
的反应过程彼此都有时间交叠, 如图 9 (d)所示, 单
个位错A和C分别与位错组B, D反应生成 8(c)中
的位错E和F, 同时单个位错进行分解 (图 9 (d)内
方框), 而在这期间都有位错湮灭发生; 3)同一滑
移系上的异号位错相遇发生反应而湮灭的过程发

生在演化过程的中后期, 如图 9 (d), (e), (f)中较多;
4)位错运动方向改变, 使得位错的分解及湮灭过程
都发生在晶界上, 而不是亚晶粒内部, 晶界上的畸
变能反而没有减少, 两晶界距离变小, 异号位错彼
此吸引造成的区域畸变能变得更大, 位错反应及分
解所释放的能量并不能抵消增加的畸变能以及应

变能, 自由能缓慢升高, 没有剧烈起伏.

(b)(a)

D

A

C

B (c)

C

A

D

B

(d)

(f)

E

F

(e)

图 9 θ = 6◦, φ = 15◦, r = 0.35, y轴向拉伸时非对称倾侧亚晶界运动过程 (a) ε = 0.00636; (b) ε = 0.03348;
(c) ε = 0.04902; (d) ε = 0.05262; (e) ε = 0.06264; (f) ε = 0.09618
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图 10 应变 -自由能曲线 (θ = 6◦, φ = 15◦, r = 0.35, y
轴向拉伸)

4 结 论

1) 非对称倾侧亚晶界由符号相同的一列刃型
位错等距排列, 部分出现两个相互垂直排列的刃型
位错构成的位错组.

2)在应力作用下, 非对称倾侧亚晶界的迁移机
制, 主要是位错的滑移和攀移、位错组分解、单个位
错与位错组反应、单个位错分解以及位错湮灭.

3) 温度降低, 位错攀移变得困难, 应力集中
处首先发生位错组分离, 单个位错没有进行分解
反应.

4)倾侧角增大, 导致亚晶界的运动演化过程变
慢, 单个位错与位错组不会发生反应, 同时单个位
错也不会进行分解.

5) 应力方向改变使得位错的运动方向发生改
变, 导致亚晶界的迁移过程也不同.
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Abstract
With the phase field crystal approach, the structure of asymmetrical tilt subgrain boundaries and their motion

micmechanism under stress are studied. The effects of temperature, inclination angle and stress direction on structure
and migration process are also analyzed and discussed. Simulated results show that the subgrain boundary is composed
of a row of edge dislcations with the same bugers vectors and the double-array dislocations with a vertical distribution.
The motion process of asymmetrical tilt subgrain boundaries contains dislocation glide and climb, dislocation separation,
dislocation reaction, individual dislocation decomposition and dislocation annihilation. The decrease of temperature and
the increase of inclination angle hinder the subgrain boundary migration process. The change of stress direction causes
the variation of dislocation motion and thus lead to the change in migration manner of subgrain boundary.
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