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剪切应变下刃型位错的滑移机理的晶体相场模拟∗

高英俊1)† 全四龙1) 邓芊芊1) 罗志荣1)2) 黄创高1) 林葵1)

1)(广西大学物理科学与工程技术学院, 广西高校新能源材料及相关技术重点实验室, 南宁 530004)

2)(玉林师范学院物理科学与工程技术系, 玉林 537000)

( 2014年 7月 15日收到; 2014年 11月 24日收到修改稿 )

针对刃型位错的滑移运动, 构建包含外力场与晶格原子密度耦合作用的体系自由能密度函数, 建立剪切
应变作用体系的晶体相场模型. 模拟了双相双晶体系的位错攀移和滑移运动, 计算了位错滑移的Peierls势垒
和滑移速度. 结果表明: 施加较大的剪切应变率作用, 体系能量变化为单调光滑曲线, 位错以恒定速度做连续
运动, 具有刚性运动特征; 剪切应变率较小时, 体系能量变化出现周期波动特征, 位错运动是处于低速不连续
运动状态, 运动出现周期 “颠簸”式滑移运动, 具有黏滞运动特征; 位错启动运动, 存在临界的势垒. 位错启动
攀移运动的Peierls势垒要比启动滑移Peierls势垒大几倍. 位错攀移和滑移运动特征与实验结果相符合.

关键词: 位错滑移, 剪切应变, Peierls势, 晶体相场模型
PACS: 61.72.Bb, 02.60.Cb, 68.35.–p, 81.40.Lm DOI: 10.7498/aps.64.106104

1 引 言

材料在介观和宏观尺度上的性能在很大程度

上由复杂的拓扑几何缺陷所决定 [1,2], 例如空位、空
洞、位错、晶界和微裂纹等. 这些缺陷起因于在原子
尺度发生的复杂非平衡动力学过程 [3−6]. 金属材料
的加工变形过程与材料微观缺陷、特别是与位错的

运动有着非常重要的关系. 在目前情况下, 材料的
位错、空位运动很难由实验实时观测到, 因此, 计算
机模拟实验已成为研究这些纳微米尺度的微观缺

陷的重要手段和实验补充 [7]. 相场方法是当今研究
微观结构演化的强有力的数值计算方法 [8,9]. 传统
的相场方法 [10−14]是建立在平衡态均匀场基础上

的, 忽略了许多由原子的周期排列结构产生的物理
特性, 难以反映晶体学结构特性以及原子尺度的行
为信息, 因而无法从根本上阐明微观组织演化过程
中原子尺度上的动力学机理.

最近, Elder等 [15−18]基于密度泛函理论提出

了晶体相场 (phase-field-crystal, PFC)模型. 该模
型给出了新的自由能密度函数形式, 引入了原子密
度函数的周期序参量. 它将液态的密度场定义为一
常数, 将晶体相的密度场表示成周期性函数 (波)的
形式, 进而通过周期的原子密度函数表现晶体的原
子点阵结构. 这样的周期结构的密度场就很自然地
与弹性效应、晶粒取向和位错的运动等由周期结构

产生的物理特性紧密地关联起来 [16]. PFC模型既
可以描述晶体学结构特性以及原子尺度的行为, 又
可以揭示特征时间尺度为微秒量级的原子、缺陷运

动的行为. 目前, PFC方法已成功模拟了位错滑移、
攀移和亚晶界湮没 [19]、晶界位错预熔化 [20,21]、异质

外延生长 [22,23]、晶体结构的相转变 [24]、韧性材料

的微裂纹扩展与连通 [25]、纳米孪晶结构设计等 [26].
针对材料的加工变形的微结构与性能的关系, PFC
方法的研究前沿和发展方向 [27−31]主要集中在: 将
加工变形的外界作用因素引入PFC模型中, 建立
形变和位错动力学的PFC模型, 用于超塑性、裂纹
扩展、疲劳、断裂、蠕变等行为和性能的机理研究.
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在研究材料变形过程的位错运动时, Elder等 [16,18]

提出了一个施加外应变场的思想, 但没有明确建立
施加剪切应变的数学模型和具体的耦合外力场的

自由能函数的数学表述; 文献 [19, 20]通过引入变
形等体积方案来施加压缩和拉伸应变, 用于研究位
错运动. 本文尝试通过引入剪切外力场作用函数,
构建包含外力场与原子密度函数耦合的PFC 自由
能密度函数, 用于研究剪切应变下晶体的位错攀移
和滑移运动特征, 揭示原子晶格势垒、剪切应变对
位错运动特征的作用机理.

2 PFC模型与方法

2.1 自由能密度函数

与传统的相场模型不同, PFC模型的周期局域
原子密度函数是通过自由能函数对保守的原子密

度场变量取极小值得到的. 因此, 该模型能够揭示
晶体学结构特性以及原子尺度的行为. 对于固态金
属材料, 其原子的位置不依赖于时间, 呈规则排列.
因此, 要求相场变量必须能够反映原子周期性排列
的特征. 引入周期性相场变量, 其局域位置的最大
值对应于原子的位置; 另一方面, 液相中的原子位
置随时间随机变化, 取时间平均可看成为常量. 符
合这两方面要求的相场变量定义, 可用原子密度场
函数作为相场变量, 其表达式 [16]可写成

ρ(r) =
∑
n,m

an,m e iG·r + ρ0, (1)

式中, 等号右边第一项反映晶格原子的周期排列结
构特征, 其中G为倒格矢, am,n 为振幅; 第二项ρ0

反映液相的原子无规则运动的平均原子密度, 为
一个常量, 与体系的化学势有关. 考虑到外部剪
切力场的耦合作用情况下, 借鉴文献 [17, 22, 27,
32—34]的引入外力场耦合作用的思想和方法, 本
文在原有的PFC模型自由能密度函数的基础上,
引入剪切外力场与体系原子密度函数耦合的作用

项Vext · ρ, 得到包含外力场作用的体系无量纲的自
由能函数, 可以写成

F =

∫ {ρ

2

[
−r + (1 +∇2)2

]
ρ

+
ρ4

4
+ Vext · ρ

}
dr, (2)

式中, r(> 0)是反映体系的温度参量, 它与实际温
度T有近似关系, r = α(Tm − T ), 其中Tm为熔点,
α为比例参量, 由实验根据具体材料来确定; ∇2为

Laplace算子; Vext为外力场, 其具体的数学表达式
将在本文后面的章节详细给出. 该自由能模型能够
自洽地包含晶体结构的物理特征, 例如多晶取向、
弹性效应、弹塑性变形等.

2.2 二维体系的极小自由能密度函数

对于二维晶格点阵, 倒格矢为G = n1b1 +

n2b2, 其中b1 和b2为倒格子基矢, n1和n2为整数.
对于三角格子, 倒格子基矢可以写成

b1 =
4π

a
√
3

(√3

2
x̂+

1

2
ŷ
)
, b2 =

4π

a
√
3
ŷ, (3)

其中 x̂和 ŷ为单位矢量, a为三角格子的晶格常数.
对二维体系的极小自由能函数的解做单模近似, 可
得到平衡时三角格子固相的原子密度函数ρ, 可写
成单模形式

ρ(x, y) = A0

[
cos(qx) cos

( qy√
3

)
− 1

2
cos

(2qy√
3

)]
+ ρ0, (4)

式中, q为波矢,等于
√
3/2; A0是一个特定常数,反

映固相原子密度周期结构的振幅, 由自由能函数取
极小值得到; ρ0为反映体系液相的平均原子密度.
将 (4) 式代入 (2)式, 对A0求导数, 求出极小自由
能函数F0和A0. 求得A0的表达式为

A0 =
4

5

(
ρ0 +

1

3

√
−15r − 36ρ20

)
, (5)

其中, ρ0和 r为体系自由能函数的两个重要参数.
由体系的极小自由能密度函数, 可以计算并给出体
系不同相区的相图. 对于二维体系, 相区有液相和
固相, 且固相有三角格子相和条状相两种. 按照平
衡相图的计算方法 [16]得到的二维相图如图 1所示.

2.3 动力学方程

由于原子密度场ρ为保守场, 所以演化的无量
纲动力学方程满足Chan-Hilliard方程 [16]:

∂ρ

∂t
= ∇2 δF

δρ

= ∇2
{
[−r + (1 +∇2)2]ρ+ ρ3 + Vext

}
. (6)

为求解复杂的动力学方程 (6)式, 还必须将动
力学方程在时间和空间进行离散化处理, 即采用
数值求解的办法. 在本文的数值求解中, 采用显型
Euler迭代公式 [26,35]:

ρ(t+∆t) = ρ(t) +
dρ
dt ·∆t, (7)
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式中, ∆t为离散时间步长. 此外, 为使数值解具
有稳定性, 需将Laplace算子作用考虑到次近邻格
点 [35,36]:

∇2ρi =
1

(∆x)2

[1
2

∑
j

(ρj − ρi) +
1

4

∑
n

(ρn − ρi)
]
,

(8)

式中, ∆x为离散空间步长, j和n分别代表 i的最近

邻格点与次近邻格点. 利用可视化函数ρ(x, y)给

出原子密度函数分布图.
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图 1 二维PFC相图 其中L表示液相区, S表示条状相
区, T表示三角结构相区; 图中坐标点 (ρ0, r)
Fig. 1. Two-dimensional phase diagram of PFC: L, T
and S represent liquid phase, triangular phase, strip
phase, respectively.

3 模拟实验区域的设计与剪切应变
的施加

3.1 模拟实验区域的设计

以FCC面心立方晶格的 {111}平面作为模拟
实验的结构体系. 要在等效于 {111}平面的二维三
角原子晶格点阵中产生单个孤立的刃位错, 可以利
用单模近似的三角结构的原子密度分布函数公式

(4)来设置. 可采用设置晶格常数不等的两个晶粒,
由于原子错配排列, 在晶界上可形成一个孤立的
刃位错, 从而获得单个位错的双晶体系. 例如, 在
双晶体系, 上半部分晶粒, 采用波矢为q1的原子密

度函数分布 ρ(q1, x, y), 使体系上半部分每行具有
N个原子排列; 在体系的下半部分晶粒, 采用波矢
为q2的原子密度函数分布ρ(q2, x, y), 使体系下半
部分每行具有N + 1个原子排列, 得到在晶界上形
成一个刃位错. 由于两个晶粒的晶格常数不同, 可
以看成为两个相. 因此, 体系为双相双晶结构. 在

本文的双相双晶模拟区域设置中, 取q1 = 0.830,
q2 = 0.814. 这样, 在 256 × 256的二维三角格子平

面上, 上半部晶粒的三角点阵结构的原子密度分布
中, 每排有 27个原子; 下半部晶粒的原子密度分布
中, 每排有 28 个原子. 晶界的原子错配度近似为
ε = (a1 − a2)/a1 = (q2 − q1)/q2 ∼ 4%. 由于晶
界处的原子排列存在错配, 因此, 存在较强的畸变
能, 经过大约1× 105 时间步的弛豫, 畸变能得以释
放, 使体系处于平衡状态, 可形成稳定的孤立位错
结构, 其位错位置不随时间而改变. 于是, 用于模
拟位错运动的双相双晶模拟区域设置完成.

PFC模型中的温度参数和应变率, 可用与典
型金属的熔点相对应和时间尺度相匹配的物理

单位表示出来. 例如, 以Cu在 1063 ◦C 的情况作
为参考, 与模型中 r = 0.3时的温度是相当的, 使
用的应变率范围约为 10−3 < ε̇ < 102 s−1. 参量
取值在这些范围可以观察到位错运动速度大约在

10−7 ∼ 10−4 m·s−1量级, 这一范围明显低于声速
极限而更接近于实验所能达到的值, 这时对应的位
错密度近似为 1010—1012 cm−2. 对于设定的 r值,
与之相应的ρ0取值如图 1所示, 取在液固两相共存
的边界上. 这样的参数取值方法, 能够使界面更加
稳定, 具体的参数值选取见表 1 , 其中 t的单位为时

间步 (ts), 1 ts = 0.2 s.

表 1 模拟实验参数取值

Table 1. Parameters for sample preparation.

r ρl ρs 应变率范围

0.45 0.4695 0.3642 ε̇ = 5.0× 10−2—1.0× 10−2/t

3.2 施加剪切应力场的函数表示

由于PFC方法不能直接模拟固相自由表面,
因此, 不能像在分子动力学 (MD)方法中使用固相
自由表面来对双晶体系施加剪切应变 [37], 但通过
在固相自由表面设置若干原子层厚度的液相区域

与之衔接, 使得化学势从样品晶体相经过液相后到
达真空自由表面区域的变化较为平稳 [37]. 这时, 就
可以应用PFC方法, 将剪切应力场施加在样品边
界的原子上, 模拟晶粒在剪切应变下的位错运动情
况. 此时, 不要求上下两边界满足周期性边界条件,
而只需模拟区域的左右边界满足周期性边界条件.

对设计好的模拟区域施加剪切应力, 同样存在
力的三要素: 力的作用点、大小和方向, 图 2中给出
了物理意义上施加剪切应力的示意图. 考虑到剪
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切应力作用引起模拟区域内部的原子运动, 需将外
应力场与原子密度场进行耦合作用, 这时要求外加
力场的形式与原子密度场的形式能够相匹配. 本
文采用具有单模近似的周期外力场作为剪切力场,
这样的外力场的选取优势在于不会改变体系的相

图结构 [17,27]. 在这样的周期外力场的作用下, 就能
做到使晶粒内部位错运动, 克服附近的原子晶格的
Peierls势, 实现位错的攀移和滑移运动 [38].

F1

F2

y

o x

图 2 剪切应力的施加示意图 F1和 F2为剪切应力,
F1 = −F2；上下两端为液相, 靠近液相的两层原子为外应
变作用区; F1作用区域为 81 6 y 6 97, F2作用区域为

−97 6 y 6 −81

Fig. 2. the sketch map of shear strain exerting on the
sample. The top and bottom zone are the liquid phase.
The exerting region for F1 and F2 is a two atomic layer
width in y direction, which are about 81 6 y 6 97 or
−97 6 y 6 −81.

在模拟剪切应力作用下的刃型位错运动时, 需
要对图 2的模拟区域左右两侧边界应用周期性边
界条件. 如图 2所示, x坐标轴位于样品的中心水
平方向, 将模拟区域分成为上下两半. 设置晶粒靠
近上下两端液相区的最外两原子层为外力场耦合

区域, 施加的周期外力场用Vext表示, 具体施加的
上和下外力场分别用F1(x, y)和F2(x, y)表示. 文
献 [37]施加两个方向相反的剪切应变的外力场的
形式, F1(x, y) 和F2(x, y)分别设置为

F1(q1, x, y)

= A[cos(q1x+ nε̇∆t) cos(q1y/
√
3)

− cos(2q1y/
√
3)/2)] + ρ0

81 6 y 6 97, (9)
F2(q2, x, y)

= A[cos(q2x− nε̇∆t) cos(q2y/
√
3)

− cos(2q2y/
√
3)/2)] + ρ0

− 97 6 y 6 −81. (10)

式中 ε̇为恒定剪切应变率; q1和q2分别为上、下半

部晶粒的波矢, 本文取q1 = 0.830和q2 = 0.814; n

为外力场的作用下原子移动一个格子距离所需的

时间步; A为外力场的振幅强度 (无量纲量), 本文
计算时取A = 1; F1 (x, y)为沿着负x方向的作用

力, 作用在上半部晶粒顶层的二原子层侧面上, 而
F2 (x, y)为沿着正x方向的作用力, 作用在下半部
晶粒底层的二原子层侧面上; 施加外力场作用顶层
和底层的二层原子时, 每进行n个时间步, 则让原
子晶格弛豫, 于是剪切应力从顶层和底层逐渐传递
到模拟区域中部的位错周围原子. 由于外力场的
函数形式与原子密度场的形式一致, 两者容易产生
耦合作用, 由此产生了施加剪切应力的物理效果.
图 2模拟区域的中间方框区域为计算位错运动时
体系自由能变化的统计区域.

这里的二维三角晶体的原子晶格点阵等价于

fcc晶格的 {111}平面族或hcp晶格的 {0001}平面
族. 这些密堆平面和连续的滑移方向, 构成了韧性
金属的许多公共滑移系. 利用 fcc晶格作为参考, 在
这种几何结构上施加剪切应力, 将导致在 {111}滑
移面上沿 ⟨110⟩方向滑移.

3.3 平均剪切应变计算方法

计算晶粒内部位错附近原子的平均剪切应变

的方法, 首先通过确定出ρ(x, y)的所有极大值的位

置来确定原子的位置, 并确认出每个位置的最近邻
的原子数. 若某一格点周围的最近邻格点数大于
或者小于 6个格点, 那么这个地方必然是靠近刃型
位错的核心, 按照这样的办法就可以判断出密度最
大值位置是否为刃型位错所在位置. 此时, 注意到
平衡时每一个原子在正 y方向与另一个原子的距

离近似等于 2ay. 如果发现这个原子在x方向偏离

dxi的距离, 则切应变就等于 dxi/2ay, 体系的平均
切应变可表示为

γ̄ =
1

2May

M∑
i=1

dxi, (11)

这里M是双晶粒体系的原子数目, ay是 y方向上

原子间距, ay =
√
3a/4, a为三角原子晶格的邻近

两个原子的中心距离.
刃型位错在外加剪切应力的作用下发生滑移.

考虑到实际材料所能承受的载荷, 以及材料发生塑
性变形的特征, 晶体相场方法模拟刃型位错滑移和
攀移时, 施加的剪切应变率的大小量级能够做到与
实际施加的应变率量级相当, 这也是晶体相场方法
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表 2 材料加工过程中恒定应变率作用的实验效果 [38,39]

Table 2. Experimental effect [38,39] under constant strain rate in materials working processes.

应变率范围 对应的实验状态 实际的变形效果

ε̇ < 10−6—10−3 s−1 低速应变实验 可视为准静态变形

ε̇ < 10−3—102 s−1 中速应变实验 明显变形 (如: 剪切、压缩、扭转、挤压等)

ε̇ < 102—104 s−1 高速应变实验 瞬间剧烈变形 (如: 爆炸、射击、弹丸冲击等)

用于材料加工变形模拟实验的优势. 表 2给出了通
常实际材料加工过程中恒定应变率的适用范围, 及
其对应的实际材料加工的宏观物理效果.

为了与实际材料加工所施加的应变率相符,
本文将应变率大小选定在中速应变率范围, 即在
ε̇ = 3.33 × 10−3 ∼ 5.0 × 10−2/t 之间, 其中 t为无

量纲时间. 在这范围的应变率作用具有特定的物理
效果, 具体见表 2 .

4 结果与分析

4.1 位错滑移和攀移运动

虽然剪切应力是直接施加在模拟区域的上端

和下端两层厚的原子层上, 但是通过原子层间的
耦合相互作用, 可将剪切应力逐层传递到刃型位错
核心处使位错运动. 图 3展示了外加剪切应变率为
ε̇ = 1.49 × 10−2/t时, 位错的滑移和攀移运动. 由
图 3 (d)可见, 经过 t = 30000时间步 (ts), 位错沿水
平方向滑移了 13个原子位置, 而攀移沿竖直方向
只越过 3个原子层. 由此可见, 滑移运动相对较为
容易, 因为滑移的原子晶格阻力较小. 这一过程中,
体系的自由能变化曲线如图 4 (d)所示. 由该图可
见自由能曲线出现 3个大的峰谷特征, 这对应于位
错的攀移过程克服原子晶格的阻力势垒和应变能

的释放过程. 3个峰对应于位错攀移越过 3原子层.
相对于攀移过程, 位错做滑移运动时, 原子晶格阻

力较小. 因此, 位错做滑移运动, 对应的体系自由
能的变化较小, 只能在自由能曲线高峰的谷底处看
到较小的峰谷结构, 如图 4 (d)中矩形方框区域所
示, 这对应于滑移过程的体系能量变化.

在不同剪切应变率下, 体系能量变化如图 4所
示. 由图 4 (a)的自由能曲线可见, 当应变率 ε̇较大

时, 如 ε̇ > 5.0 × 10−2/t时, 自由能曲线单调增加.
而在 ε̇= 3.12 × 10−2/t时, 在图 4 (b)的自由能曲线
中, 可见能量增加到转折处, 存在一个尖峰, 然后下
降, 再上升出现平台结构. 转折处出现的尖峰和谷
对应于位错发生攀移, 与图 5 (b)的 y方向位置曲线

的台阶刚好对应; 而x方向的位置曲线是一条直线,
斜率表示滑移的平均速度. 由此可知, 在较大应变
率作用下, 位错运动是沿x轴方向的连续匀速运动,
原子晶格对位错运动的阻力可看成为常数, 具有
刚性特征. 当剪切应变率 ε̇ 6 1.52 × 10−2/t 时, 由
图 4 (c)可见, 自由能曲线出现一个较大的峰, 然后
陡然下降, 这一特征比图 4 (b)情况更明显. 之后自
由能曲线出现周期性的小峰谷结构, 对应的位错滑
移运动的位置变化曲线如图 5 (c)所示. 由此图可
见, 位错首先沿 y方向攀移一个原子层, 然后再沿x

方向进行滑移, 滑移位置随时间变化出现了一系列
均匀的台阶状结构, 表明位错在滑移的过程中, 在
每个滑移位置上需要停留一定的时间, 积累能量.
当能量达到某临界值时, 位错越过原子晶格势垒,
向前运动, 然后释放应变能. 由于滑移停留的时间

(a) (b) (c) (d)

图 3 (网刊彩色)在剪切应变 ε̇ = 1.49×10−2/t的作用下,刃位错攀移和滑移运动随时间的演化 (a) t = 0; (b) t = 13000;
(c) t = 24800; (d) t = 30000

Fig. 3. (color online) Evolution of edge dislocation climbing and gliding under shear strain with ε̇ = 1.49× 10−2/t

at: (a) t = 0, (b) t = 13000, (c) t = 24800, (d) t = 30000.
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图 4 (网刊彩色) 体系在不同的剪切应变作用下的自由能曲线 应变率 ε̇: (a) 5.0 × 10−2/t; (b) 3.12 × 10−2/t;
(c) 1.52 × 10−2/t; (d) 1.49 × 10−2/t; (e) 1.19 × 10−2/t; (f) 1.18 × 10−2/t; (g) 不同应变率的自由能曲线 ε̇: (1)
5.0 × 10−2/t; (2) 3.23 × 10−2/t; (3) 3.12 × 10−2/t; (4) 2.0 × 10−2/t; (5) 1.52 × 10−2/t; (6) 1.49 × 10−2/t; (7)
1.23× 10−2/t; (8) 1.19× 10−2/t; (9) 1.18× 10−2/t; (10) 1.0× 10−2/t

Fig. 4. (color online) The free energy vs time curve under different shear strain, strain rate ε̇ (a) 5.0× 10−2/t, (b)
3.12 × 10−2/t, (c) 1.52 × 10−2/t, (d) 1.49 × 10−2/t, (e) 1.19 × 10−2/t, (f) 1.18 × 10−2/t, (g) the free energy vs
time curve under different strain rate ε̇ (1) 5.0× 10−2/t, (2) 3.23× 10−2/t, (3) 3.12× 10−2/t, (4) 2.0× 10−2/t, (5)
1.52× 10−2/t, (6) 1.49× 10−2/t, (7) 1.23× 10−2/t, (8) 1.19× 10−2/t, (9) 1.18× 10−2/t, (10) 1.0× 10−2/t.

相同, 于是自由能曲线形成这种周期峰谷结构和位
置曲线出现规则台阶状结构. 这时的位错滑移运动
是处于低速不连续运动状态, 出现了类似于 “颠簸”
式周期运动特征, 对应的是自由能曲线出现周期
性的小峰谷结构. 两者的对应关系见图 6 (a)所示,
图中上部为自由能曲线, 下部为对应的位错沿x方

向位置随时间的变化曲线. 当剪切应变率减小到
ε̇ = 1.49×10−2/t时,自由能曲线如图 4 (d)所示,出
现了 3个大的峰谷结构, 而周期排列的小峰谷结构
消失了, 对应的位错运动的位置随时间变化的曲线
如图 5 (d)所示. 由此图可见, y方向的位置出现 3
个大的台阶结构, 对应于沿 y方向位错攀移了 3个
原子层, 而x方向的位置变化由许多小的台阶结构

组成, 并存在 2个大的平台结构. 小的台阶结构对
应于位错沿x方向滑移变化, 越过的原子晶格势垒
的数目; 大的平台对应于位错攀移时, 在x 轴方向

的晶格位置的停留时间. 比较二者可见, 攀移过程
中, 位错在该位置停留时间要比位错滑移时停留时
间要长4—5倍. 当剪切应变率进一步减小时, 例如
ε̇ 6 1.19 × 10−2/t时, 如图 4 (e)所示, 体系自由能
曲线是单调增加的, 只在最后阶段才出现较陡的下
降, 这一过程对应的位错位置随时间的变化曲线如
图 5 (e)所示, 可见位错在经过较长的时间后, 才滑
移了几个原子晶格的位置和攀移了一个原子层, 之
前一直保持静止不动. 当应变率 ε̇ 6 1.18× 10−2/t

时, 位错始终保持静止不动, 不发生滑移和攀移, 如
图 5 (f)所示. 由此说明, 应变率 ε̇ = 1.18 × 10−2/t

是位错能够产生滑移的临界外加应变率. 图 4 (g)
给出了不同剪切应变率下的体系自由能的变化曲

线, 图 5 (g)给出了对应这些剪切应变率下, 位错沿
x轴方向滑移的位置随时间的变化. 由图 5 (g)可
见, 在整个过程中, 位错滑移的位置随时间的变化
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近似线性, 应变率 ε̇越大, 则直线斜率越大, 则滑
移运动的平均速度越大. 图 6 (a), (b)和 (c)分别为
图 4 (b), (c)和 (d)的自由能曲线局部放大图和对应
的位错滑移位置随时间的变化曲线. 由图可见, 自
由能曲线的峰谷周期变化, 与位错的滑移越过原子

格点的台阶时间相对应, 特别是 ε̇ = 1.52 × 10−2/t

时符合得非常好. 根据图 5 (g)的位置曲线, 可以求
出位错滑移的平均速度. 各情况的滑移速度分别
列在表 3 .
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图 5 (网刊彩色) 体系在不同的剪切应变作用下位错位置随时间变化曲线 应变率 ε̇: (a) 5.0× 10−2/t; (b) 3.12× 10−2/t;
(c) 1.52 × 10−2/t; (d) 1.49 × 10−2/t; (e) 1.19 × 10−2/t; (f) 1.18 × 10−2/t; (g) 不同应变率作用下的位错位置曲线: (1)
5.0×10−2/t; (2) 3.23×10−2/t; (3) 3.12×10−2/t; (4) 2.0×10−2/t; (5) 1.52×10−2/t; (6) 1.49×10−2/t; (7) 1.23×10−2/t;
(8) 1.19× 10−2/t; (9) 1.18× 10−2/t; (10) 1.0× 10−2/t

Fig. 5. (color online) The curve of dislocation position vs time under different shear strain, strain rate ε̇ (a) 5.0×10−2/t,
(b) 3.12× 10−2/t, (c) 1.52× 10−2/t, (d) 1.49× 10−2/t, (e) 1.19× 10−2/t, (f) 1.18× 10−2/t, (g) the curve of dislocation
position vs time under different strain rate (1) 5.0× 10−2/t; (2) 3.23× 10−2/t; (3) 3.12× 10−2/t; (4) 2.0× 10−2/t; (5)
1.52× 10−2/t; (6) 1.49× 10−2/t; (7) 1.23× 10−2/t; (8) 1.19× 10−2/t; (9) 1.18× 10−2/t; (10) 1.0× 10−2/t.
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图 6 在图 4中的自由能曲线方框的放大图和对应的位错位置曲线 应变率 ε̇: (a) 3.12 × 10−2/t; (b) 1.52 × 10−2/t;
(c) 1.49× 10−2/t

Fig. 6. The enlarged map of the free energy in the block of Fig. 4, and the corresponding position of dislocation,
strain rate ε̇ (a) 3.12× 10−2/t, (b) 1.52× 10−2/t, (c) 1.49× 10−2/t.

表 3 计算得到的平均应变值 γp、临界应变率 γ̇p、位错平均滑移速度 νs和能垒∆Eglide
p

Table 3. Average strain γp, critical strain rate γ̇p, average sliding speed νs and energy barrier ∆Eglide
p by

calculating.

ε̇/t γp γ̇p/ts νs/gp·ts−1 ∆Eglide
p

5.0× 10−2 0.105 4.2× 10−5 55× 10−3 3.831× 10−3

3.12× 10−2 0.085 2.1× 10−5 36× 10−3 3.097× 10−3

2.0× 10−2 0.060 1.5× 10−5 12.5× 10−3 2.186× 10−3

1.49× 10−2 0.045 1.12× 10−5 7.5× 10−3 1.640× 10−3

1.19× 10−2 0.040 1.0× 10−5 2.5× 10−3 1.458× 10−3

1.0× 10−2 0.035 7.0× 10−6 1.33× 10−3 1.276× 10−3

gp: 表示格子单元; ts: 时间步.
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图 7 (网刊彩色) 平均剪切应变 γ̄随时间变化曲线 图

中曲线的数字对应的应变率 ε̇如下: (1) 5.0 × 10−2/t;
(2) 3.23× 10−2/t; (3) 3.12× 10−2/t; (4) 2.0× 10−2/t;
(5) 1.52×10−2/t; (6) 1.49×10−2/t; (7) 1.23×10−2/t;
(8) 1.19×10−2/t; (9) 1.18×10−2/t; (10) 1.0×10−2/t

Fig. 7. (color online) Average shear strain γ̄ vs time,
strain rate ε̇ (1) 5.0 × 10−2/t; (2) 3.23 × 10−2/t;
(3) 3.12× 10−2/t; (4) 2.0× 10−2/t; (5) 1.52× 10−2/t;
(6) 1.49×10−2/t; (7) 1.23×10−2/t; (8) 1.19×10−2/t;
(9) 1.18× 10−2/t; (10) 1.0× 10−2/t.

由图 4可见, 自由能 -时间曲线可以明显地反
映位错攀移运动引起的自由能变化, 而对于滑移运
动引起的自由能变化, 只有在应变率不太大的情况
下, 才能明显地反映周期的峰谷结构. 这些说明位
错攀移克服的势垒较大, 较难启动攀移运动, 而滑
移的阻力势垒较低, 这些特征与实验结果是完全相
符合的. 由图 4 (c)可见, 攀移的势垒高度大致是滑
移势垒高度的 5—8倍. 这是因为滑移运动只受到
最近邻的原子影响, 而攀移运动需要克服多层原子
的阻力. 由图 3可见, 攀移大致受到 5—8层原子的
阻力.

由图 7可见, 平均剪切应变 -时间曲线在初始
阶段可近似看成是线性关系, 经过一段时间后, 直
线开始变弯曲, 转折点对应的平均应变量就相当
于临界剪切应变值γp. 由此可以求出临界剪切应
变值γp, 即位错滑移的Peierls势垒. 该应变临界值
表示, 对应于施加的剪切应变率 ε̇位错滑移所能够

克服的临界原子晶格势垒的大小. 由图 7可见, 施
加的 ε̇越大, 位错滑移所能克服的临界势垒γp就越
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大. 通过求平均剪切应变曲线的线性初始阶段的
斜率, 就可以得到作用在位错周围原子的平均应变
率 γ̇p. 对图 7的几种情况的应变曲线, 求出转折点
对应的平均应变值γp和平均应变率 γ̇p, 结果分别
列于表 3 . 由图 7可见, 位错要启动滑移, 需要一定
的时间积累应变能量, 当应变达到临界值γp时, 位
错才开始运动. 在越过势垒 γp的过程中, 位错不
断地释放能量, 因此, 应变曲线后期保持平稳状态.
图 5的位错滑移的位置变化也反映了这些特征. 由
图 7中的第 5到第 8条曲线还可见, 对于外加应变
率 ε̇ 较小时, 平均应变值γ的曲线在后期存在较大

的波动, 这对应于位错的攀移过程. 由表 3可见, 位
错周围原子受到的平均剪切应变率 γ̇p与外加应变

率 ε̇相比小 3个量级, 说明外部施加的应变率 ε̇要

比实际作用在位错周围原子的应变率 γ̇p要大得多.
由于对应于滑移能垒∆Eglide

p 的临界应变 [18,40,41]

γp可表示为

γp =

√
6∆Eglide

p
q4eqA

2
0

. (12)

按照本模拟实验的设置条件, 取平均波矢
q = 0.822, A0 = 0.692, ρ0 = 0.3642, 利用 (12)
式计算得到对应于 γp的无量纲滑移能垒∆Eglide

p

的大小, 结果列于表 3 . 可见对应于施加的剪切
应变率 ε̇越大, 位错所能够克服的临界滑移能垒也
越大.

4.2 位错滑移的微观机理

对于图 4至图 6模拟的位错滑移运动的曲线特
征, 可以应用位错微观滑移机理解释. 位错在低速
运动状态具有黏滞滑动特征, 而在高速运动状态
下转变成更具连续性运动的特点, 这是可以预想到
的. 因为当剪切应力近似相等于滑移应力时, 位错
可以突破晶格势垒启动滑移运动. 在大的剪切应力
γ作用下, 即γ ≫ γp情况, 晶格势垒γp的影响就变

得次要了. 根据上节模拟实验的观察分析, 大致可
将位错的滑移运动分为如下几种特征运动, 它们与
γ̇有不同的依赖关系. 通常剪切应变率 γ̇支配滑移

运动的最大速率, 滑移速度与剪切应变率 γ̇有如下

关系 [18]:

vs =
γ̇

ρdb
, (13)

其中 ρd是由体系尺寸决定的位错密度, b是柏氏

矢量.

当施加较大的剪切应变率 ε̇ (> 5.0× 10−2)时,
位错运动会很快达到过阻尼范围, 邻近的原子层沿
着x方向开始出现彼此相对的滑动, 很快达到以恒
定速率运动的稳定状态. 这一过程具有刚性位移特
征. 如图 4 (a)和图 5 (a)所示的情况, 这时位错的快
速运动是做过阻尼滑移运动.

在中间值范围的 ε̇ (5.0 × 10−2 > ε̇ > 3.12 ×
10−2), 位错会趋向连续滑移运动直至达到稳定速
率. 对于施加剪切应变率的体系, vs的值由方程

(13)定义, 这个速率可以通过Orowan方程 [42]计

算得到

γ̇plastic = ρdbvs. (14)

这时滑移速度要求塑性变形释放应变与施加的

应变率精确地符合. 这种情况对应于图 4 (b)和
图 5 (b).

对于较低的 ε̇ (3.12×10−2 > ε̇ > 1.49×10−2),
特别是在 1.49 × 10−2/t 6 ε̇ 6 1.52 × 10−2/t范围,
位错运动处于低速不连续运动状态, 表现出 “颠簸”
式的周期运动特征. 位错先是克服了Peierls势γp,
滑移了一个短的距离后停止. 然后当应力累计到一
定程度, 可以再次克服势垒之后, 重复循环之前的
运动过程. 这种 “颠簸”形式的周期运动, 每当位错
滑移速度大于体系的速度 vs时, 就会发生. 位错滑
移释放的应变率短暂地大于此时施加的应变率, 因
此, 能量降低到Peierls势垒以下, 滑移停止, 直到
应变能再次升高到足够大的值, 才能够再次滑移运
动. 这种情况对应于图 4 (c), (d)和图 5 (c), (d), 自
由能曲线出现周期性的小峰谷结构. 在这种情况
下, 晶格处于软化状态, 位错的运动具有黏滞滑移
特征 [43]. 对于更低的 ε̇ (< 1.49× 10−2), 外加剪切
应变通过原子层的耦合, 无法达到启动位错滑移运
动的临界应变值γp. 因此, 尽管存在剪切应变作用,
位错仍保持静止不动, 如图 4 (f)和图 5 (f)所示. 以
上位错运动特征与实验结果 [43]相符合.

5 结 论

1)针对位错的攀移和滑移运动, 构建包含剪切
外力场与原子密度耦合的体系自由能密度函数, 建
立剪切应变作用体系的晶体相场模型. 该模型能
够很好地模拟双相双晶体系的位错攀移和滑移运

动, 还能够计算位错滑移的Peierls势垒和滑移速
度. 该模型所施加的剪切应变率能够做到与实际实
验的应变率情况相符合.
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2)施加较大的剪切应变率作用, 位错滑移运动
会很快达到过阻尼范围, 位错以恒定速度做连续滑
移运动, 具有刚性运动特征; 剪切应变率较小时, 体
系能量变化出现周期波动特征, 位错滑移运动是处
于低速不连续运动状态, 运动出现周期 “颠簸”式攀
移或滑移运动, 具有黏滞运动特征; 位错启动运动,
存在临界的势垒. 位错启动攀移运动的Peierls势
垒要比启动滑移Peierls势垒大几倍. 这些位错攀
移和滑移运动特征与实验结果相符合.
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Phase-field-crystal simulation of edge dislocation
climbing and gliding under shear strain∗
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Abstract
Structural kinetics in crystalline solids is driven heterogeneously at an atomic level by localized defects, which in

turn drive mesoscopic and macroscopic phenomena such as structural phase transformation, fracture, and other forms
of plastic flows. A complete description of such processes therefore requires a multiscale approach. Existing modeling
methods typically operate exclusively either on an atomic scale or on a mesoscopic scale and macroscopic scale. Phase-
field-crystal model, on the other hand, provides a framework that combines atomic length scale and mesoacpoic/diffusive
time scale, with the potential reaching a mesoacpoic length through systemic multiscale expansion method. In order to
study the dislocation movement under shear strain, the free energy density functional including the exerting shear force
term is constructed and also the phase field crystal model for system of shear stain is established. The climb and glide
of single dislocation in two-grain system are simulated, and the glide velocity of dislocation and the Peierls potential for
dislocation gliding are calculated. The results show that the energy curve changing with time are monotonically smooth
under a greater shear strain rate, which corresponds to dislocation movement at a constant speed, which is of rigorous
characteristic; while under less shear strain rate, the energy change curve of system presents a periodic wave feature and
the dislocation movement in the style of periodic “jerky” for gliding with the stick-slip characteristic. There is a critical
potential for dislocation starting movement. The Peierls potential wall for climbing movement is many times as high as
that for gliding movement. The results in these simulations are in a good agreement with the experimental ones.

Keywords: dislocation glide, shear strain, Peierls potential, phase field crystal model
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