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高温应变下的晶界湮没机理的晶体相场法研究∗

高英俊† 秦河林 周文权 邓芊芊 罗志荣 黄创高

(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)

( 2014年 6月 29日收到; 2014年 11月 30日收到修改稿 )

应用晶体相场方法研究高温应变下的预熔化晶界位错湮没机理. 结果表明, 原预熔化晶界上的位错在应
变作用下发生分离运动, 形成新晶界, 即亚晶界. 该过程的实质是生成了亚晶粒; 亚晶界的迁移过程的本质是
亚晶粒长大、吞噬旧晶粒的过程; 亚晶界之间的湮没是亚晶粒完全吞噬旧晶粒过程的结束, 体系转变成为单个
晶粒结构. 根据原子密度序参数沿x和 y方向的投影值随应变量的变化特征, 可以揭示出高温应变作用下, 预
熔化亚晶界相遇湮没的本质是两对极性相反的偶极子位错对发生二次湮没, 该湮没的微观过程是通过位错连
续二次滑移湮没而实现的, 其湮没的速率较低温时的湮没速率要小许多.

关键词: 晶界分解, 位错, 高温, 晶体相场模型
PACS: 61.72.Mm, 62.20.F–, 81.05.Bx DOI: 10.7498/aps.64.106105

1 引 言

现代材料的性能, 特别是超塑性材料、纳米晶
材料和复合材料的性能极为依赖于其内部的界面

位错结构 [1], 例如晶界和相界结构. 所有能够改变
晶界和相界性质的过程都会极大地影响金属和陶

瓷多晶材料的性能. 晶界结构的转变就是这一过程
的重要体现. 晶界的研究一直是界面科学中最基本
最活跃的领域, 晶界结构随高温温度的变化所发生
的改变也是材料微结构与性能研究所关注的热点

问题 [2,3],特别是当体系温度接近熔点时,由于晶界
处的熔点温度低于完整晶粒的熔点温度, 会出现晶
界预熔化现象 [4−10]. 最先报道的晶界的预熔化现
象发生在偏聚的杂质原子的Al晶界上 [11], 之后又
有报道 [9,12]在Cu和Ag上发生晶界预熔化. 文献
[13]还报道了Cu-Bi体系的晶体熔化转变实验, 发
现形成液状的晶界, 有利于提升晶界原子的扩散.
晶界的预熔化转变有利于颗粒烧结的颈接过程 [3],
但不利于晶界的抗腐蚀性, 易出现晶界脆性 [14]. 晶

界预熔的出现对多晶材料的强度和断裂等力学行

为以及热学现象都有重要的影响 [15]. 利用晶界预
熔化的这些特性, 通过控制晶界组成、结构和相转
变等性质来改造金属材料的性能是材料科学工作

者的研究重点.
上述的预熔化现象是在高温情况下由于材料

缺陷内部局域应力作用而出现的现象, 无须施加外
应力作用. 最先通过施加外应力作用观察到晶界
预熔化现象,是由Lnoko等 [16,17]报道的. 他们用透
射电子显微镜 (TEM)观察发现, 在整个退火实验
的双晶Cu薄膜上, 当所施加的拉伸塑性变形达到
0.3应变量, 在温度约为 0.5TM时就开始出现晶界
预熔化 (GBPM) 现象. 同样, 在类似的变形Ag和
Ni双晶薄膜上也出现了GBPM现象. 因此, Lnoko
等 [16]将这种类型的GBPM称作为外应变诱发晶
界预熔化 (SIGBPM). 由于SIGBPM被看作是在高
温下对材料变形有着重要作用和影响, 例如对材料
中的蠕变、超塑、中温脆性等影响. 因此, 开展应变
诱发晶界预熔化作用研究, 对于蠕变、超塑、中温脆
性的进一步研究具有重要意义.
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目前的固体熔化理论模型 [10]主要有熔化的两

相理论、Lindemann熔化准则、力学不稳定判据、
热弹性失稳判据和缺陷熔化判据等, 但这些理论
的应用还存在一定的局限性. 由于晶界通常只有
几个原子层厚度, 在现有的实验条件下很难直接
观察到晶界预熔化现象, 因此采用强大的计算机
模拟技术可弥补实验的不足 [18]. 近期已有学者采
用分子动力学 (MD)方法 [19−21]或Monte-Carlo方
法 [22,23]研究晶界在材料块体熔点附近的预熔化行

为. MD方法研究表明, 施加外应变时, 应变效应导
致热力学熔点降低, 促进表面熔化进程 [23]. 文献
[24]报道了应变对Cu金属的预熔化的作用, 表明
应变效应引起固相自由能增加是金属Cu表面热稳
定性下降的主要因素. 由于MD方法所施加的应变
作用, 量级上往往与实际实验情况相差较大 [23], 因
此该方法存在一定的局限性. 应用传统相场方法,
也有对晶界预熔化进行研究, 但对晶界熔化的细节
难以反映出来 [25,26].

近年来, Elder等 [27,28]基于密度泛函理论提出

了晶体相场模型 (phase field crystal model, PFC),
该模型能够在原子尺度和扩散时间尺度上模拟材

料的微观结构转变和演化, 具有较大的优势. PFC
模型自提出以来就得到了广泛应用和发展, 已被用
于材料的晶体外延生长 [29−31]、相结构转变 [32−34]、

微裂纹扩展 [35]、位错的滑移和攀移 [36,37]、共格孪晶

晶界结构 [38]、晶界预熔化 [39,40]、晶粒旋转 [41]、纳米

晶变形过程等 [42]现象的研究. 目前, 应用PFC方
法研究高温下晶界和位错等缺陷的局部内应力作

用下引起的晶界预熔化现象已有一些报道 [43−45],
取得了一些有意义的结果 [43−48]. 但是, 对于体系
温度靠近熔点附近, 并已存在稳定的预熔化或熔化
结构的情况下, 对该体系施加应变作用, 此时的晶
界位错等缺陷预熔化或熔化区域结构随施加应变

作用的变化特征, 目前还未见报道. 在作者前期工
作的基础上 [40,49], 本文采用PFC模型, 研究高温
应变下的晶界预熔化区域的演化过程, 揭示该过程
的晶界迁移特征, 以及位错湮没过程的内在细节.

2 模型与方法

2.1 晶体相场模型

对于固态金属材料, 其原子呈规则周期排列.
因此, 要求相场变量必须能够反映原子周期性排列

的特征. PFC模型通过引入具有周期结构特征的
原子密度相场变量构建自由能密度函数 [28], 能够
揭示晶体学结构特性以及原子尺度的行为. 在引
入周期性相场变量中, 局域位置的最大值对应于
原子的位置, 而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. 按照这两方面要求,
可用原子密度场函数作为相场变量, 其表达式 [28]

可写成

ρ(r) =
∑
n,m

an,m eiG·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, 第二项反映液相的原子均匀无序特征,
平均值为一个常量. 此时体系无量纲的自由能函
数 [28]可以写成

F =

∫ {
ρ

2

[
γ + (1 +∇2)2

]
ρ+

ρ4

4

}
dr, (2)

式中, γ是反映体系温度的参数, ∇2为Laplace
算子.

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. 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)

对二维体系的极小自由能函数的解取单模近似, 可
得到平衡时固相三角格子的原子密度函数ρ, 可近
似写成 [28]

ρ(x, y) =A0

[
cos(qx) cos

(
qy√
3

)
− 1

2
cos

(
2qy√
3

)]
+ ρ0, (4)

式中, A0是一个待定常数, 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
映体系均匀无序相 (例如液相、无序固溶相)的原子
密度分布平均值. 将 (4)式代入 (2)式, 对A0和 q分

别求导数, 求出极小能量函数F 0, 可写成

F0 =− 1

10
γ2 +

(
1

2
+

7

50
γ

)
ρ20 −

13

500
ρ40

+

(
4

75
γρ0 +

16

125
ρ30

)√
−15γ − 36ρ20. (5)

求得振幅A0的表达式为

A0 =
4

5

(
ρ0 +

1

3

√
−15γ − 36ρ20

)
, (6)
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其中, ρ0和γ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, 相区有均匀无
序相 (即液相)和固相, 且固相有三角晶格相和条状
相两种, 文献 [28]已给出均匀相和三角晶格相、条
状相的极小自由能函数形式. 利用这些相的极小自
由能函数, 再按照平衡相图的计算方法得到二维相
图 [28,36].

保守的原子密度场变量的演化可用与时间相

关的Cahn-Hilliard动力学方程 [49]描述

∂ρ

∂t
=∇2 δF

δψ
+ ζ

=∇2
[
γρ+ ρ3 + (1 +∇2)2ρ

]
+ ζ, (7)

式中, ς为高斯随机噪声项, 具有零平均值. 在本文
中不需考虑 ς的作用.

2.2 数值计算方法

为求解复杂的动力学方程 (7), 还必须将动力
学方程在时间和空间上进行离散化处理, 即采用
数值求解的办法. 对动力学方程 (7)采用半隐式
Fourier谱方法 [50]求解, 其离散形式为

ρk,t+∆t − ρk,t
∆t

=− k
2{[γ + (1− k

2)
2
] ρk,t+∆t +(ρ)

3
k,t}. (8)

上式整理后得:

ρk,t+∆t =
ρk,t − k2 · (ρ)3k,t ·∆t

1 + k2 ·[γ + (1− k2)
2
] ·∆t

, (9)

式中, ρk,t+∆t为Fourier空间 t+∆t时刻的原子密

度, k为Fourier空间的波矢, k为k的模.
本文中晶体的原子排列点阵的演化主要由 (9)

式确定. 首先, 由 (4)式设置晶体中原子密度 ρ 的

初始分布, 然后, 进行Fourier变换, 求k空间的波

矢, 利用 (9) 式求 ρ 的演化规律; 最后, 把 ρ 从k空

间转换为r空间, 从而显示 ρ 的图像, 即晶体中的

原子排列. 由此可以观察晶界结构中位错的运动及
晶界的演变. 利用 (2) 式, 还可以计算体系自由能
在晶界演化过程中的变化特征, 从能量角度对位错
运动和晶界演化进行分析.

3 模拟区域设计和应变施加

3.1 模拟区域设计

为简单明了起见, 本文研究体系设置为双晶
体系. 设置模拟区域的尺度范围为Lx × Ly =

512∆x × 512∆y正方形, 满足周期边界条件. 将
样品区域分为三个矩形区域: 0 < x < Lx/4,
Lx/4 < x < 3Lx/4, 3Lx/4 < x < Lx. 然后, 应
用 (4)式, 在 0 < x < Lx/4和 3Lx/4 < x < Lx区

域范围内, 设置晶粒取向角为 θ = 4◦ (θ为三角
相原子面与 y轴的夹角)的三角晶格相结构; 在
Lx/4 < x < 3Lx/4范围内设置晶粒取向角为

θ = −4◦的三角晶格相结构, 这样得到的单相双
晶的晶界取向角之差为 8◦. 同时, 为了形成稳定匹
配的晶界, 在两晶粒之间设置一窄的液相带区域,
液相区宽度为d = 8∆x, 经过一段时间的弛豫, 可
形成稳定匹配的晶界.

模拟区域设置分为两个阶段: 第一阶段设置低
温下的双晶模拟区域, 其参数分别选取表 1中第一
阶段所对应的参数值. 该阶段体系弛豫时间步长
为 1 × 104步, 此时双晶间设置的液相区迅速凝固
形成稳定的晶界, 得到两个低温双晶模拟区域, 即
样品A0和B0. 第二阶段将低温下所设置的双晶模
拟区域B0升高到指定温度. 在该高温阶段体系弛
豫足够长时间, 直至体系达到热平衡状态, 即预熔
化结构达到稳定状态, 得到高温模拟区域B, 简称
高温样品B. 该阶段所对应的参数值如表 1中第二
阶段参数所示. 设置好的高、低温双晶模拟区域如
图 1 (a), (b)所示.

表 1 双晶模拟区域的设置参数

Table 1. Parameter of simulation region for bi-grain system.

Sample
Parameters of first stage

at low temperature
Sample

Parameters of second stage
at high temperature

A0 r = −0.30, φ0 = −0.180 — —

B0 r = −0.30, φ0 = −0.180 B r = −0.10, φ0 = −0.180
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图 1 不同温度下的预熔化晶界位错形貌图及其位错排列特征

Fig. 1. Grain boundary and dislocation structure with premelting region at different temperature: (a) sample
A0 at low temperature; (b) sample B at high temperature; (c) dislocation structure at grain boundary of
the two samples.

3.2 应变的施加

施加应变于所设置好的高温晶界预熔化的双

晶模拟区域B. 变形模拟过程中, 沿x方向施加拉

应变, 沿 y方向施加压应变. 设应变率为 ε̇, 则x方

向的应变量为 εx(t) = ε̇ · n ·∆t, y方向的应变量为
εy(t) = ε̇ · n ·∆t, n为时间步数. 变形采用等体积
(面积)条件假设 [42,51]. 根据等体积条件假设

S = ∆x∆y = ∆x′∆y′, (10)

式中, ∆x和∆y为初始空间步长, ∆x′和∆y′为变

形后的空间步长. 经过n个时间步长后, 空间步长
为 [51]

∆x′ = ∆x/(1 + nε̇∆t),

∆y′ = ∆y(1 + nε̇∆t). (11)

由此可见, 在x方向上体系则受到一个拉应变作用,
在 y方向上体系则受到一个压应变作用. 无量纲应
变速率设为 ε̇ = 6 × 10−6. 详细的二维拉伸变形模
拟的数值算法见文献 [51].

4 结果与分析

4.1 预熔化晶界的位错结构

从图 1 (a), (b)的高温和低温模拟区域中的两
列等倾对称晶界, 可以看到各列晶界由 8个晶格位
错对 [52]组成且排成一列, 同一列晶界处的相邻晶
格位错对之间的Burgers矢量方向不同, 且其夹角
约为60◦,而晶界处相间隔的位错对的Burgers矢量
则相同, 如图 1 (c)所示. 由此可见, 在同一晶界上
有两种不同类型的晶界位错 [52](即晶格位错对)结

构, 不同列的晶界的晶格位错对的Burgers矢量彼
此相反 [37,53]. 因此, 两列晶界共有四种不同类型的
晶格位错对 (分别用 I, II, III和 IV表示), 如图 1 (c)
所示. 从图 1 (a)和 (b)中可以看出, 低温A0和高温

B模拟区域的晶格位错对构基本相同, 所不同的是
高温模拟区域B中的位错周围存在明显的预熔化
特征 [54](图中黑色区域). 预熔化区域中的位错结
构还能够从图 1 (b)中清楚地辨认, 表明该区域并
没有熔化为纯液相, 固相结构仍然坚固, 但原子排
列有序度有所下降. 为了更清晰地表示晶界的位
错结构, 图 1 (c)给出了两列晶界的晶格位错对的排
列. 下面对高温晶界预熔化模拟区域B施加应变作
用, 观察晶界位错以及局部预熔化区域在应变作用
下的运动和相互作用.

4.2 高温模拟区域B的位错运动

图 2展示了高温模拟区域B在x轴方向施加拉

应变和 y轴方向施加压应变作用下, 晶界上的位错
分离运动和生成的亚晶界湮没消失的演化过程. 由
图 2 (a), (b)可见, 开始时, 体系是双晶结构. 在应
变作用下, 晶界发生分解, 晶界位错开始向两边滑
移, 由于同类型位错的滑移方向和速率相同, 使得
做滑移运动的同类型位错始终位于同一条直线上,
这些从晶界滑移出来的位错直线排列可以看成为

亚晶界. 因此, 形成了 4条由位错对构成的亚晶界,
其位错Burgers 矢量方向各不同. 分别用 I, II, III
和 IV表示这四列亚晶界, 如图 2 (b)所示. 这4条亚
晶界构成了四个晶粒的晶界, 这些晶粒的取向角分
别为 4◦, 0◦, −4◦, 0◦, 其中, 取向角为 4◦和−4◦的

为原晶粒, 取向角为 0◦的晶粒为亚晶粒, 亚晶粒被
原晶粒分隔开来, 如图 2 (c)所示. 例如, 亚晶界 I和
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II之间, 亚晶界 III 和 IV之间的晶粒就是新生成的
亚晶粒, 两者的取向角相同都为 0◦, 被原晶粒分隔
开来, 与原晶粒的取向角为 4◦. 在图 2 (c)中用 2和
4标出这两个亚晶粒, 而用 1和 3标出两个原晶粒.
这时, 体系由双晶结构转变成 4 晶粒结构, 其中有
两个取向角为0◦的亚晶粒. 并且, 随着应变的增加,
亚晶界滑移运动, 使得亚晶粒的面积不断扩大, 吞
噬了原有的晶粒. 最后, 这两个亚晶粒的晶界相遇,
亚晶粒发生合并, 成为同一晶粒, 亚晶界湮没消失,
位错周围的预熔化区域也消失, 整个样品成为完整
单晶粒结构.

可以从能量的角度分析位错对的运动和亚晶

界湮没的过程. 由图 3 (a)的体系自由能曲线可见,
曲线明显分为四个阶段. 第一阶段是能量增加阶
段, 对应的是晶界位错分离做攀移和滑移运动, 见
图中的a-b-c段. 第二阶段是能量变化平缓阶段, 对
应于曲线 c-d段. 由图 2 (d)可见, 晶界分离出的 2
条亚晶界 II和 III的位错Burgers矢量异号, 这两列
亚晶界位错相向滑移运动. 例如图 2 (d)中亚晶界
II的位错对A与相向滑移的亚晶界 III的位错对B
和C的极性正好相反. 由于位错A 和B的滑移方

向不在同一条直线上, 因此, 这两个异号Burgers
矢量的位错靠近时会受到一个排斥的力矩作用 [54],
当这两个位错达到临界最近距离时, 则转化为彼此
相互远离运动, 靠近的过程使得体系的能量增加;
由于位错A和C的滑移方向接近在同一条直线上,
因此, 滑移靠近到一定距离时, 彼此存在相互吸引
作用 [54], 且这两个位错对的距离越近, 相互吸引越
强. 由此引起位错畸变能的释放,减小体系能量,抵
消了由于施加应变引起的体系应变能增加, 从而体
系能量曲线会出现平缓阶段. 第三阶段是能量增加
阶段, 由于高温应变作用下, 晶格发生局部软化, 使
得位错对A与侧面的位错对B之间的相互排斥, 形
成力矩作用, 引起局部预熔化区域的原子点阵发生
扭转, 增加了畸变能, 使得体系能量增加, 见图 3中
曲线d-e段, 该过程如图 2 (d), (e) 所示. 这一过程
涉及三个位错A, B和C之间的相互作用. 第四阶
段是体系能量迅速降低阶段, 对应的是正面相遇的
亚晶界的滑移位错对A和C发生湮没, 完全释放畸
变能, 预熔化区域消失, 体系能量降低到最小值, 见
图 3 (a)中的能量曲线 e-f段.

(a) (c)

(e) (f)

I

(b)

I
II III

IV

1 2 3 4 1

4O -4O 4O0O 0O

1

(d)

I

A

B
d1

d2

C

II

III

VI

(c)

图 2 样品B在应变下晶界的位错运动与湮没过程
Fig. 2. Dislocation movement and annililation of grain boundary under strain at high temperature
for sample B. Strain: (a) 0.003; (b) 0.0294; (c) 0.0516; (d) 0.0582; (e) 0.0664; (f) 0.0732.

计算图 2 (e)中的方框内的偶极子位错对从
相互滑移靠近到湮没的过程的能量变化曲线, 如
图 3 (b)所示. 由该图可见, 相向滑移运动的位错

对在靠近的过程, 能量不断增加, 如图 3 (b)中曲
线 a-c段; 当靠近到一定距离时, 能量迅速增加, 如
图 3 (b)中曲线 c-d段. 当达到极大值后, 开始迅速
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减少,如图 3 (b)中曲线 e-f段,这一过程对应于相互
靠近的位错开始发生湮没, 释放畸变能, 最后畸变
消失, 湮没完成. 由图 3 (a), (b)可见, 该能量曲线
的峰较圆滑, 不像在低温下的能量曲线的峰 [36,37]

是尖锐的, 原因是高温情况下, 由于存在预熔化现
象, 使得位错反应时, 出现位错扭转或转动, 减缓了
位错湮没的速度, 使得能量释放速度较慢, 从而形
成的峰就变得较为钝化.
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图 3 (a) 样品B的自由能随应变量的变化曲线; (b) 图 2 (e)中的方框内能量变化曲线
Fig. 3. (a) The curve of free energy change vs strain for sample B; (b) the curve of local free energy change
in the white block of Fig.2.(e).
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图 4 在图 2 (e)中的白色方框区域内, 沿 x轴的原子密度分布曲线

Fig. 4. The atomic density distribution along the x axis in the white block region in Fig. 2.(e) : ε = (a)
0.048; (b) 0.0540; (c) 0.0564; (d) 0.0594; (e) 0.0612; (f) 0.0636; (g) 0.0642; (h) 0.0672; (i) 0.0690; (j) 0.0744.

106105-6

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


物 理 学 报 Acta Phys. Sin. Vol. 64, No. 10 (2015) 106105

161 180 200 220 240 260 280

-0.188
-0.186
-0.184
-0.182
-0.180
-0.178
-0.176
-0.174
-0.172
-0.170 (a)

A
to

m
ic

 d
e
n
si

ty

Lx

161 180 200 220 240 260 280

Lx

161 180 200 220 240 260 280

Lx

161 180 200 220 240 260 280

Lx

161 180 200 220 240 260 280

Lx

161 180 200 220 240 260 280

Lx

161 180 200 220 240 260 280

Lx

161 180 200 220 240 260 280

Lx

161 180 200 220 240 260 280

Lx

161 180 200 220 240 260 280
Lx

-0.188

-0.186

-0.184

-0.182

-0.180

-0.178

-0.176

-0.174
(b)

A
to

m
ic

 d
e
n
si

ty

-0.188

-0.186

-0.184

-0.182

-0.180

-0.178 (c)

A
to

m
ic

 d
e
n
si

ty

-0.187
-0.186
-0.185
-0.184
-0.183
-0.182
-0.181
-0.180
-0.179 (d)

A
to

m
ic

 d
e
n
si

ty

-0.187
-0.186
-0.185
-0.184
-0.183
-0.182
-0.181
-0.180
-0.179
-0.178

(e)

A
to

m
ic

 d
e
n
si

ty
-0.188

-0.186

-0.184

-0.182

-0.180

-0.178
(f)

A
to

m
ic

 d
e
n
si

ty

-0.187
-0.186
-0.185
-0.184
-0.183
-0.182
-0.181
-0.180
-0.179
-0.178

(g)

A
to

m
ic

 d
e
n
si

ty

-0.1825
-0.1820
-0.1815
-0.1810
-0.1805
-0.1800
-0.1795
-0.1790
-0.1785 (h)

A
to

m
ic

 d
e
n
si

ty

-0.1820
-0.1815
-0.1810
-0.1805
-0.1800
-0.1795
-0.1790
-0.1785
-0.1780

(i)

A
to

m
ic

 d
e
n
si

ty

-0.182

-0.181

-0.180

-0.179

-0.178

-0.177
(j)

A
to

m
ic

 d
e
n
si

ty

图 5 在图 2 (e)中的白色方框方框区域内沿 y轴的原子密度分布曲线

Fig. 5. The atomic density distribution along the y axis in the white block region in Fig. 2. (e): ε = (a) 0.048;
(b) 0.0522; (c) 0.0576; (d) 0.0636; (e) 0.0660; (f) 0.0690; (g) 0.0708; (h) 0.0750; (i) 0.0768; (j) 0.0840.

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

图 6 (网刊彩色)图 2 (e)中的白色方框内的偶极子位错对的二次湮没过程的示意图

Fig. 6. (color online) The sketch map of the two-step annihilation of polar dislocation in the white block in Fig. 2 (e).

4.3 高温预熔化的位错湮没的微观机理

在施加应变过程中, 预熔化晶界位错分离后,
形成若干亚晶界结构. 相向运动的亚晶界 II和
III, 是二列具有极性相反的位错对, 如图 2 (c)所示.
图 4和图 5分别给出了图 2 (e)中方框区域内的沿x

方向和 y方向投影的原子密度分布随施加应变变

化的特征. 由图 4 (a)—(j)可见,图 2 (e)中方框区域
内原子密度沿x方向投影分布的变化分为两个阶

段. 第一阶段如图 4 (a)—(g)所示, 由图 4 (a) 可见

方框区域中心的原子密度振幅分布初始时较低, 两
端的原子密度振幅较高, 这是因为两个相向滑移的
位错对将要进入方框区域. 由于刃位错处的多余原
子面排列方向的原子密度较高, 因此, 方框区域的
原子密度分布是两端高, 中间低, 对应的位错位置
如图 2 (d)所示. 随着位错的不断靠近, 两位错对逐
渐进入图 2 (e)的方框区域内. 由图 4 (a)—(g)可见,
此时, 中心处的原子密度在不断降低, 这表明两位
错对的不断靠近, 两位错对之间的中心区域晶格畸
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变在不断加剧, 这一过程对应于图 3 (a)的能量曲
线b-c段. 这时, 相向滑移运动的两位错对连线中
心处, 原子排列有序度在x方向下降, 这一过程对
应于图 3 (a)的自由能曲线的 c-d-e阶段, 体系的畸
变能增加. 接着这两位错对进一步靠近, 原子密度
分布图发生了新的变化. 此时, 方框区域中心处的
原子密度振幅开始增加, 最后整个方框区域原子密
度分布变成均匀分布, 如图 4 (g)—(j) 所示, 这一过
程为第二阶段. 这表明, 这两个位错对进入了湮没
阶段, 伴随着畸变特性也开始减弱, 经过一段时间
达到完全湮没, 畸变区域也随之消失, 样品成为完
整单晶体结构. 这一过程对应于图 3 (a)自由能曲
线的 e-f段, 畸变能释放.

由图 5的原子密度分布可见, 密度变化可分为
三个阶段. 第一阶段为图 5 (a)—(d) 所示, 表示相
向滑移运动的两个位错对相距较远时, 这两个位错
对连线的中间区域沿y方向投影的原子密度振幅较

低, 而两端原子密度振幅分布较高, 出现凹谷状, 这
与x方向的情况相似. 随着这两个位错对靠近, 原
子密度分布在两端开始出现峰结构, 如图 5 (b), (c)
所示, 这说明这两位错对进入了方框区域内. 随着
这两个位错对距离越来越近, 原子密度分布的上包
络线的两个峰的位置也越来越近, 如图 5 (b)和 (c)
所示. 接着这两个峰发生合并, 原子密度分布从双
峰结构变成了中心单峰结构, 且两边形成两个谷结
构, 如图 5 (d), (e)所示. 然而, 这时的原子密度振
幅分布的下包络线的两个峰的位置只是缓慢靠近,
并没有发生合并, 如图 5 (c)—(e)所示. 这一阶段对
应于柏氏矢量相反的位错对相互靠近, 这两个位错
对连线中心处的原子密度振幅不断提高, 且密度振
幅达到最大, 而谷两端的振幅较小. 这表明沿 y方

向的原子排列受到挤压变形作用, 区域原子密度振
幅增加, 导致体系应变能增加, 这一过程对应于能
量曲线图 3 (a)的d-e阶段. 对比图 4 (b)—(e), 由于
沿x方向, 该区域的原子密度振幅是降低的, 说明
沿x方向原子排列是受到了拉伸应变作用, 因此,
这两个位错对靠近时, 同时受到x方向的拉应变作

用和 y方向的压应变作用, 相当于这两位错对连线
区域内整体受到了一个扭转力矩作用. 在该区域
内部, 原子排列将会发生适当的扭转或转动 [49]. 第
二阶段如图 5 (e)—(g) 所示, 在应变的继续作用下,
由图 5 (e)—(f)可见, 随后原子密度分布的上包络
线的单峰逐渐减弱, 从单峰双谷结构逐渐变成单谷

结构, 这一过程发生了第一次位错滑移湮没; 此后,
原子密度分布的下包络线的两个峰的位置开始逐

渐靠近, 直到合并成为单峰结构, 整个原子密度分
布图形成一个 “V”字形的分布轮廓, 如图 5 (f), (g)
所示, 这一过程发生了第二次位错滑移湮没. 这时,
中心处的原子密度最低, 但密度振幅最大; 而两端
的原子密度分布最高, 但密度振幅最小, 表明中心
处的原子有序度较低. 这一过程对应于两个相向运
动的位错对靠近后开始湮没的过程, 释放畸变能,
体系自由能开始下降, 扭转力矩作用减弱. 第三阶
段为图 5 (h)—(j)所示, 表示随着位错的湮没完成,
中心处的原子密度逐渐增加, 周围的原子密度分布
降低, 原子密度分布演化成均匀的周期分布, 同时,
x和 y方向的原子密度分布都趋于一致, 亚晶界消
失, 成为单个晶粒结构.

图 6给出了图 2 (e)中的白色方框内的偶极子
位错对的连续二次湮没过程的示意图. 图 6 (a)
的位错对相互靠近, 图 5 (a)—(c)的原子密度分布
的变化特征反映出偶极子位错对正在彼此靠近;
图 6 (b)的位错对相互作用, 通过图 5 (d)—(f)的原
子密度分布的变化特征, 反映出位错发生第一次
滑移湮没过程; 图 6 (c)的位错对相互作用, 通过
图 5 (f), (g)的原子密度分布的变化特征, 反映出位
错发生第二次滑移湮没过程; 图 6 (d)对应的是位
错完成湮没的过程. 图 6给出的偶极子位错对的连
续二次湮没过程的示意图, 与图 5 (e)—(g)的原子
密度分布的上下包络线变化的规律相符合, 能很好
地阐明偶极子位错对的湮没过程, 实质是两对位错
对之间的刃位错通过分解成两次滑移湮没过程而

完成, 与文献 [49]报道的高温位错滑移湮没情况有
类似之处. 因此, 能很好地解释图 3 (a)自由能曲线
的位错湮没的峰较为钝滑特征, 而这在低温情况下
是不容易出现的.

5 结 论

1) 高温应变下的预熔化晶界湮没过程, 主要
分为两个阶段特征: 第一阶段是体系能量增加阶
段, 反映了应变作用下生成的亚晶界迁移, 位错的
攀移和滑移过程; 第二阶段是体系能量降低阶段,
反映了异号的亚晶界位错相互靠近吸引, 发生湮没
过程, 但位错湮没的速率较慢, 使得自由能曲线的
峰结构较为钝滑.
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2) 根据原子密度函数分布随应变量的变化特
征, 可以反映出高温位错对的湮没过程的变化细
节, 揭示出高温应变下的位错对的湮没过程, 实际
上是通过分解为两次位错滑移湮没而完成的. 这一
过程在低温下由于位错的湮没速率较快而不宜观

察到.
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Abstract
Grain boundary (GB) research is always the most fundamental and active study field in interface science. Grain

boundary premelting (GBPM) is induced as a consequence of local inner strain around defects in material at high
temperature. When GB premelting is under an external stress, it is referred to as stress induced GBPM (SIGBPM).
Owing to the fact that the width of a GB usually is a few atoms thick, it is difficult to observe the GBPM directly
in experiment, thus the development of computational simulation experiment can make up for the shortcomings in
experiment. For this reason, a new method which is named phase field crystal (PFC) model based on density functional
theory is proposed. Because the method can be used to simulate the evolution of macroscopic structure of polycrystalline
material on a diffusive time and atomic scale, therefore, PFC has a great advantage in simulating the evolution of
microstructure. In this paper, PFC method is used to investigate the annihilation process of dislocation pairs of premelted
grain boundary under strain at high temperature. Simulated results show that the essence of separation process of sub-
GB (SGB) from original GB is that sub-grain structures are generated. The SGB migration is the process of the new
grain swallowing up the old one. The annihilation process of GBPM under applied strain at high temperature can
be divided into two stage features. The first stage is the stage of system energy increasing, which is corresponding to
the process of SGB migration, dislocation gliding; the second stage is the energy decreasing, which corresponds to the
interaction of SGBs and annihilation of dislocations, while the speed of annihilation in this process is slow and the peak
of energy curve is wide and smooth. According to the changing process of the atomic density distribution projected along
the directions of x and y axis with strain increasing, we can reveal that the nature of annihilation of double dislocation
pairs at high temperature is the process of two-step annihilations, of which the detailed process is not easy to observe
at low temperature due to its fast annihilating speed of dislocation pairs.

Keywords: grain boundary splitting, dislocation, high temperature, phase field crystal
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