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应变诱发四方相小角度对称倾侧晶界位错
反应的晶体相场模拟*

夏文强    赵彦†    刘振智    鲁晓刚

(上海大学材料科学与工程学院, 省部共建高品质特殊钢冶金与制备国家重点实验室, 上海　200444)

(2021 年 12 月 8日收到; 2022 年 1 月 4日收到修改稿)

采用晶体相场法研究了外加应变作用下, 不同取向差的四方相对称倾侧小角度晶界的位错运动与反应

及反应过程中的位错组态, 通过采用几何相位法对位错周围应变场进行了表征. 结果表明, 凝固弛豫达到稳

态后, 晶界两侧位错平行且方向相反, 随晶界两侧晶粒取向差增大, 位错数目增加, 距离减小, 且体系自由能

增加. 在外加应变作用下, 晶界位错经历攀移、发射、反应湮灭等阶段, 体系自由能呈现波动. 当取向差增大

时, 位错运动方式由攀移向攀滑移转变, 产生更多类型的位错组构型, 并发生相应的位错与位错组之间的反

应. 对于不同构型的位错反应, 正切应变驱动位错靠近, 负切应变驱动位错湮灭.
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1   引　言

基于密度泛函的晶体相场法 [1−3](phase-field-

crystal, PFC)能够实现扩散时间尺度与原子空间

尺度的模拟, 且自洽耦合了晶体点阵结构, 从而被

广泛用于相结构转变 [4−6]、晶界变形与位错机制 [7,8]、

反霍尔-佩奇效应 [9,10]、微观裂纹扩展 [11,12]、铁电磁

复合材料的微结构 [13,14]、凝固的枝晶生长 [15,16] 等

的模拟, 是探究原子尺度微观组织演化的重要方法

之一.

材料的加工变形行为与晶界、位错等微观缺陷

的构型及运动有关. 在外加应力、应变作用下, 位

错将发生运动、分解 [17]、反应 [18], 导致晶界迁移,

甚至湮灭 [19−21], 从而影响材料的力学性能. 近年来

有许多关于实验方法研究晶界和位错的报道 [22,23],

但难以观察到其运动, 而通过 PFC方法能够从理

论模拟上研究位错运动. Hirouchi等 [24] 通过引入

等体积法假设, 实现了在外加应变作用下 PFC方

法模拟晶界与位错的运动, 随后的研究者在此基础

上进行了进一步研究 [25−27]. 但由于其内在的规律

及机理较为复杂, 上述研究主要讨论了外在因素对

晶界、位错运动的影响.

同时, 晶界、取向等特征以及缺陷引起的应变

的表征对理解晶界和位错运动有着重要意义. 基

于Mumford-Shah型泛函 [28] 和能量泛函最小化的

变分方法 [29] 能够实现对晶界的表征, 并且上述方

法还能表征缺陷周围的应变场. 为了捕获多晶变形

中的晶粒取向, 通过引入小波函数, 利用小波变换

的方法 [30] 可视化晶粒取向. Wang等 [31] 成功地将

该方法由二维推向了三维. 除此之外, 几何相位

法 [32]  (geometric  phase  approach,  GPA)和峰对

法 [33] (peak pairs algorithm, PPA)等也能表征应

变. PPA是利用原子近邻峰之间的关系获得局部
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应变值, 但对于原子位置的精确程度较高, 而 GPA

通过计算相位场获得应变, 并兼顾两个实虚空间的

信息, 不易受原子位置的干扰, 从而常用于原子尺

度下应变的表征 [34,35].

本文采用 PFC方法模拟不同取向差下对称倾

侧小角度晶界的结构及其外加应变下位错运动和

相互作用. 通过位错运动与体系自由能之间的联

系, 对位错的发射和位错反应湮灭的过程进行研

究, 分析不同位错反应的构型特征, 并表征了晶界

和位错周围的应变场分布, 揭示位错反应的内在

机理. 

2   计算模拟方法
 

2.1    双模晶体相场模型

采用Wu等 [36] 提出的双模 PFC模型构建四

方相点阵结构, 其无量纲的自由能密度函数 F 可

以表示为 

F =

∫ (
ψ

2

{
−ε+

(
∇2 + 1

)2
×
[(
∇2 +Q2

)2
+R

]}
ψ +

ψ4

4

)
dV, (1)

ψ (r, t)

ψ0

Q =
√
2 R = 1

式中,   作为序参量表示原子密度场, 其原子

位置不随时间变化; 而对于液相, 时间发生改变,

原子位置将发生变化, 用常数   表示其平均原子

密度; e 为表征温度的参数, 控制固-液两相区的大

小, 随着 e 值减小, 温度逐渐降低; Q 为次邻近波

矢幅值与最近邻波矢幅值之比, 该值由晶体结构决

定; R 则控制双模与单模结构的相对稳定性, 随着

R 的值增大, 双模会逐渐向单模转变. 对于本文构

建的四方相  ,   .

ψ (r, t)对于无量纲原子密度场  , 在体积不变的

情况下是一个保守场变量 , 其演化过程可通过

Cahn-Hilliard[1] 动力学方程来描述: 

∂ψ

∂t
= ∇2 δF

δψ
. (2)

将 (1)式代入 (2)式得 

∂ψ

∂t
= ∇2

({
−ε+

(
∇2 + 1

)2
×

[(
∇2 +Q2

)2
+R

]}
ψ + ψ3

)
. (3)

采用半隐式 Fourier谱方法 [37] 对方程 (3)进

行数值求解.

采用双模近似, 四方相的原子密度函数的表达

式为 [36]
 

ψsq = ψ0+2Asq (cos qx+ cos qy)+2Bsq cos qx cos qy,
(4)

ψ0 Asq Bsq

q q = 1.

式中,    为平均原子密度值;    和   分别表示

密度波的振幅;   为波矢,  

Asq Bsq Asq Bsq

将四方相原子密度函数 (4)式代入 (1)式, 使

分别关于   和   自由能最小化得到   和   .

经过能量最小化后的四方相自由能密度函数表达

式为
 

f sq
s = 2

(
−ε+ 3ψ

2

0

)
A2

sq + 2
(
−ε+ 3ψ

2

0

)
B2

sq

+ 24ψ0A
2
sqBsq + 36A2

sqB
2
sq + 9A4

sq

+ 9B4
sq −

ε

2
ψ
2

0 +
1

4
ψ
4

0. (5)

利用公切线法则, 通过化学势 ((6)式)与巨势

((7)式)相等, 求解 (6)式与 (7)式的方程组, 可得

到如图 1所示的双模二维 PFC相图.
 

∂f sq
s
(
ψs

)
∂ψs

=
∂fl

(
ψl
)

∂ψl
= µE, (6)

 

f sq
s
(
ψs

)
− µEψs = fl

(
ψl
)
− µEψl. (7)

 

2.2    模拟参数设置

ψ0 = −0.4 ε = 0.45

∆x = ∆y = π /4 ∆t = 0.5

Lx × Ly = 512∆x× 512∆y

0<y<
Ly

8
+d0

3Ly

8
− d0<y<

5Ly

8
+d0

以四方相为对象, 所设置的模拟参数如表 1所

列, 平均原子密度为   , 温度为   ,

空间步长为  , 时间步长为  ,

边界条件采用周期性边界条件. 计算时, 模拟区域

的大小为   , 初始区域分

为三部分,   ,   ,
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图 1    二维四方相相图 (黑色部分为两相共存区)

Fig. 1. Phase diagram  of  the  two-dimensional  square   lat-

tices (the black part is the two-phase coexistence region). 
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7Ly

8
− d0 < y < Ly (0 < x < Lx) 0 < y <

Ly

8

+d0
7Ly

8
− d0 < y < Ly

−θ
2

3Ly

8
− d0 < y <

5Ly

8
+ d0

θ/2 d0

Ly/8

 . 其 中  

 与  属于上下两侧晶粒, 取向

角为   ;    属于中间晶粒,

取向角为  ;   表示两晶粒之间设置的液相区域

宽度为   . 通过液-固相转变, 经过 30000时间

步长弛豫过程得到稳定的对称倾侧小角度晶界.
  

表 1    模拟设定的参数
Table 1.    Parameters in the simulation.

方案 ψ0初始原子密度 温度相关参量e 取向差q

A －0.40 0.45 4  °

B －0.40 0.45 6  °

C －0.40 0.45 8  °
 

2.3    单轴拉伸模型

采用等体积法 [24] 模型, 模拟不同取向四方相

的形变过程, 则有 

s = ∆x∆y = ∆x′∆y′, (8)

∆x ∆y ∆x′ ∆y′式中,    和   为初始空间步长,    和   为变

形后的空间步长, s 为模拟区域的面积. 如对体系

在 x 方向上施加一个拉应变, 经过 n 个时间步长的

变形后, 空间步长为 

∆x′ = ∆x (1 + ε) = ∆x (1 + nε̇∆t) , (9)
 

∆y′ =
∆x∆y

∆x′
=

∆y

1 + nε̇∆t
, (10)

ε̇ ε = nε̇∆t

ε̇ = 5× 10−6

式中,   为应变速率, 应变量表示为  , 本文

中采用的应变速率为  . 

2.4    晶体应变表征方法

I (r)

为了反映晶界与位错等缺陷的应变 , 采用

GPA[32] 方法对其进行表征. 在 GPA方程的构造

中, 原子图像的密度场  可以表示为 

I (r) =
∑
g

Ig (r) e2π ig·r, (11)

g r

Ig (r)

式中,    为无畸变的参考点阵的倒格矢,    为实空

间的位置矢量. 通过对局部傅里叶分量  的计

算, 可获得相对于参考点阵的畸变. 经滤波后, 局

部傅里叶分量为 

Ig (r) = Ag (r) eiPg(r), (12)

Ag (r) Pg (r) Pg (r)

µ (r)

式中,    为振幅场,    为相位场. 而  

与位移场  关系为 

Pg (r) = −2πg · µ (r) . (13)

Pg1 (r) Pg2 (r)

对于二维图像, 要确定位移场需要两个相位

场:   和  , 因此通过 (13)式可以得到位

移场为 [32]
 

µ (r) = − 1

2π
[Pg1

(r)a1 + Pg2
(r)a2] , (14)

a1 a2 g1 g2其中  和  分别为傅里叶空间中  与  对应实空

间的非空线的矢量. 获得位移场后, 采用经典弹性

力学可求得应变场 [32]: 

εxx =
∂µx

∂x
, εyy =

∂µy

∂y
, (15)

 

εxy =
∂µx

∂y
, εyx =

∂µy

∂x
. (16)

 

3   模拟结果分析

为研究不同取向差的对称倾侧小角度晶界位

错构型以及外加应变下位错运动和反应, 本文先在

图 1相图所示的相点模拟四方相双晶的弛豫过程,

得到稳定的晶界位错构型; 其次, 对弛豫后的晶体

构型施加应变, 观察对应的位错响应, 分析位错运

动行为、体系自由能、位错周围应变场等; 最后分

析不同位错反应内在机理及与宏观性质的对应

关系. 

3.1    四方相双晶的弛豫过程模拟

θ = 4°

通过表 1中 A方案的参数来模拟双晶凝固并

得到稳定晶界构型的过程, 如图 2所示. 设置中间

晶粒与两侧晶粒的取向差为  , 其经历了晶界

逐步接触-晶界弛豫后形成稳定的对称倾侧小角度

晶界. 中间晶粒两侧小角度晶界各由 4个伯氏矢

量 b相同的位错组成, 并且两两间距相同如图 2(d),

两行位错伯氏矢量 b方向相反、大小相同, 这些位

错为刃型位错, 其半原子面与晶界平行.

θ = 6 θ = 8

θ = 4

对于不同的取向差弛豫后其稳定的晶界位错

构型, 如图 3所示. 图 3中不同颜色的点表示两侧

晶界的位错在模拟区域内的位置, 蓝色与青色的折

线分别表示位错数量和位错间距的变化. 图中看到

位错在晶界处呈直线排布, 当   °与   °时,

两侧位错相对于区域中心对称, 但  °时, 位错

沿区域下部偏移. 随着取向差的增大, 位错数量增

加, 位错间距减小, 这与小角度对称倾侧晶界的位

错模型相符合: 
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d =
b

2 sin (θ/2)
≈ b

θ
. (17) 进一步观察凝固弛豫过程中体系自由能的变

化, 如图 4. 随着液相的不断消耗, 体系自由能减

小, 随后保持不变, 表明体系达到了稳定状态, 不

同取向差呈现相同的趋势. 但取向差越大, 稳定时

体系自由能越高, 可认为, 随着取向差增大, 晶界

能越大, 而导致整个体系自由能增大.

 
 

Time step

500 1000 1500 2000 2500 3000

F
re

e
 e

n
e
rg

y
 d

e
n
s
it
y

0.2956

0.2958

0.2960

0.2962

0.2964

0.2966

0.2968
4O

6O

8O

图 4    取向差对弛豫过程体系自由能变化的影响

Fig. 4. Effect of  misorientations  on  the  change  of  free   en-

ergy during relaxation process.
 

εxx

为了分析不同取向差下晶界位错附近的应变

分布, 现获得晶界处  分量云图, 如图 5. 位错应变

场呈蝴蝶状范围直线排布在晶界两侧, 随着取向差

的增大, 单个位错的应变范围逐渐减小, 并且晶界位

错之间的无应变区域也减小. 这表明小角度晶界的

取向差与晶界附近的本征应变有着很大的联系. 

3.2    取向差对外加应变下位错运动的影响

本文采用 2.2节设置的 A, B和 C三种方案,

对弛豫后的晶体结构沿 x 轴施加拉应变, 同时在

y 轴施加压应变, 分析在此条件下不同晶界取向差

q 对对称倾侧晶界位错运动的影响.

θ = 4如图 6为  °时晶界位错演变. 图中黑色箭

头表示位错的运动方向, 蓝色虚线框中表示位错演

化过程中对应的特征构型. 为便于表示晶界发射位

 

(a) (b)

(c) (d)

θ = 4图 2      °时双晶弛豫过程的模拟　(a) t = 100; (b) t =

1300; (c) t = 1700; (d) t = 30000

θ = 4

Fig. 2. Simulation  of  the  relaxation  process  of  bicrystals

with   °: (a) t = 100; (b) t = 1300; (c) t = 1700; (d) t =

30000. 
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图 3    不同取向差对应的位错构型、位错数目与位错间距

Fig. 3. Dislocation  configuration,  number  of  dislocations

and dislocation  distance  corresponding  to  different  misori-

entations. 
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(a) (b) (c)

εxx θ = 4 θ = 6 θ = 8图 5    不同取向差下晶界处   应变云图　(a)  °; (b)  °; (c)   °

εxx θ = 4 θ = 6 θ = 8Fig. 5. Contours of    strain at the grain boundary under different misorientations: (a)  °; (b)  °; (c)   °. 
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n1 n2 n3 n4

b1 =
a

2
[01], b2 =

a

2
[01] b3 =

a

2
[10], b4 =

a

2
[10]

错类型及后续的位错反应, 在图 6(a)标定了四方

相的 (11)面, 并用红色位错符号在插图 (g)中标识

四种位错类型   ,    ,    ,    , 分别对应的伯

氏矢量为:    ,   

 , 这里, a 为晶体的点阵常数.

图中看到, 由于晶界位错攀移克服晶界弹性阻

碍所需的能量小于滑移, 晶界位错先沿水平方向攀

移, 且上下两列位错运动方向相反 (Step 1). 随后,

位错附近原子发生预熔化, 当预熔化区域达到一定

宽度时, 两侧晶界位错将垂直于晶界方向同时发射

出两个大小相等方向相反的刃位错 (Step 2).

n1

n2 n3 n4

n3 n4

n3 n4

从图 6(b)可以观察到晶界位错分别为   和

 , 发射位错为   和   . 故上述晶界位错分解发

射为 L1型 (见表 2)位错反应. 随后, 晶界和发射

位错各自进行攀移, 当  与  型位错相遇时发生

R1(见表 2)型反应, 直到  与  型位错全部湮灭

(图 6(c)中的 Step 3).

随后重复“Step 1→Step 2→Step 3”过程, 如

图 6(d)—(f)所示. 但从图 6(f)可以看到下侧晶界

n3 n4

位错不再呈直线排布, 而是在垂直方向发生了滑

移, 这是由于 R1型反应未能使   与   型位错全

部湮灭, 剩余的发射位错和晶界位错随机形成位错

组, 发生攀滑移, 而导致下侧晶界位错位置改变

θ = 6 θ = 4

n3 n4

θ = 4

n3 n4

  °(图 7)与  °的位错运动演化相比, 仍

按 Step 1和 Step 2过程进行 (图 7(a)和图 7(b)).

但晶界位错不再同时分解发射出   与   型位错,

而是产生如图 7(b)中新的位错组态: 发生 L2(红色

圈)和 L3(黄色圈)型 (见表 2)的分解发射, 形成单

个位错和位错组; 褐色圈中虽然也为 L1构型, 但

比较于  °, 不再具有规则的对称性; 绿色圈中

的位错构型, 未分解发射. 可能原因是由于取向差

增大, 晶界位错数量增加, 当施加外应变时, 各位

错受到的应变不再平均化, 不一致的应变导致分解

发射不同的位错组态. 在 Step 3过程, 位错组发生

分解, 而对于单个位错不再只发生攀移, 而是攀

移、滑移一起进行, 如图 7(b)与图 7(c)中所标出

的 A与 B. 随后仅部分   与   型位错相遇发生

R1构型位错反应, 如图 7(c)中红色矩形框中所示.

 

(a)

(11) plane



[01]

[10]
-

[01]

[10]n3
n1

n4n2 

[01]

[10]
-

[01]
-

[10]
b1

b3

b2
b4

(g) (h)

Step 1

(b)

Step 2

(d) (e) (f)

Step 3

(c)

R1

θ = 4图 6    应变作用下   °时晶界位错运动模拟图　(a) t = 50; (b) t = 14150; (c) t = 15250; (d) t = 17550; (e) t = 29100; (f) t =

48500. 图 6(a)中插图 (g)和 (h)分别表示刃位错的类型和位错对应的伯氏矢量类型

θ = 4Fig. 6. Simulation of grain boundary dislocation motion under strain with   °: (a) t = 50; (b) t = 14150; (c) t = 15250; (d) t =

17550; (e) t = 29100; (f) t = 48500. Inset (g) and (h) represent the type of edge dislocation and the Burgers vector type respect-

ively corresponding to the dislocation in Fig. 6(a). 
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随着演化的进行, 不再重复“Step 1→Step 2

→Step 3”, 而是保持原有的运动状态进行 Step 4,

攀滑移时晶界位错和发射位错相遇时两两结合形

成位错组, 例如图 7(d)中 C与 D位错, 结合后形

成图 7(e)中的 E位错组. 这是由于发射的位错只

有部分发生反应而湮灭, 模拟区域内位错数量较

多, 并部分以位错组存在, 各位错受到的应变不足

以驱使位错分解发射. 当演化进行到 23500步时,

不同位错或位错组相遇发生如表 2中标号为 R2,

R3, R4, R5的位错反应, 如图 7(e)中红色方框中

所示, 为 Step 5. 通过上述的位错反应, 位错发生

湮灭, 如图 7(f)所示, 位错数量减少, 体系畸变减

小, 取向差趋于统一, 但存在少量位错, 未能形成

完美单晶状.

θ = 8 θ = 6

如图 8所示, 当晶界两侧晶粒取向差增大到

 °时, Step 1和 Setp 2与   °时相似, 但不

存在未分解发射的晶界位错, 并且发射的位错不再

优先向垂直方向进行攀移, 而是如蓝色实线矩形中

与邻近晶界位错结合形成位错组, 如图 8(b)所示.

这是由于取向差的进一步增大, 导致晶界位错数与

分解发射的位错数量进一步增加, 晶界处位错密度

增大, 晶界位错与发射位错之间间距减少, 之间相

互作用力增加, 从而发射位错优先于晶界位错形成

位错组. Step 3时位错组运动中不再分解, 这表明

 

Step 1

A
B

Step 2

A

B

R1

Step 3

C

D

Step 4

R2

R4

R5

R3

E

Step 5

(a) (b)

(d) (e) (f)

(c)

θ = 6图 7    应变作用下   °时晶界位错运动模拟图　(a) t = 50; (b) t = 15000; (c) t = 16350; (d) t = 19550; (e) t = 23500; (f) t = 26950

θ = 6Fig. 7. Simulation of grain boundary dislocation motion under strain with   °: (a) t = 50; (b) t = 15000; (c) t = 16350; (d) t =

19550; (e) t = 23500; (f) t = 26950. 

表 2    不同构型的位错分解发射与位错反应
Table 2.    Dislocation decomposition and dislocation reaction of different configuration.

编号 位错分解发射 编号 位错反应

L1
n1

分解−−−→ n1 + n3 + n4 R1 n3 + n4
反应−−−→ 0 

n2
分解−−−→ n2 + n3 + n4 R2 n1 + n2n4

反应−−−→ n4, n2 + n2n3
反应−−−→ n4   

L2
n1

分解−−−→ n1n3 + n4 R3 n3 + n2n4
反应−−−→ n2, n4 + n1n3

反应−−−→ n1   

n2
分解−−−→ n2n3 + n4 R4 n1n3 + n2n4

反应−−−→ 0, n1n4 + n2n3
反应−−−→ 0   

L3
n1

分解−−−→ n1n4 + n3 
R5 n1 + n2

反应−−−→ 0 
n2

分解−−−→ n2n4 + n3 
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随着取向差的增大, 晶界位错对发射位错的吸引

力更大 , 当演化到 t = 17500时 , 部分发射位错

或者与位错组之间发生 R1和 R3构型的反应, 如

图 8(c).

部分位错湮灭后继续保持原有状态运动, 位错

组和少数单个位错发生攀滑移, 如图 8(d), 为 Step 4.

Step 5主要为位错组发生 R4构型的反应, 同时过

程中也伴随着 R1构型的反应, 如图 8(e). 随着位

错之间的反应湮灭, 畸变减小, 最终未能形成单晶.
 

3.3    不同取向差下体系自由能变化

θ = 4

通过不同时刻自由能密度积分获得了体系自

由能随时间的演化 (如图 9). 可以看到, 体系自由

能随时间演化大致分为 6个阶段 (S1—S6).  当

 °时 (图 9(a)), 对应 3.2节原子构型模拟结果,

S1阶段对应 Step 1过程, 攀移导致畸变能增加,

体系自由能逐渐升高, 直到最高点 a 点, 并且此时

原子也预熔化完毕; S2阶段对应 Step2—Step3过

程, 位错的分解发射、反应导致攀移时所存储的畸

 

Step 4

R4
Step 5

R1

Step 1

Step 2

(a) (b)

(d) (e) (f)

(c)

R3

R1

Step 3

θ = 8图 8    应变作用下   °时晶界位错运动模拟图　(a) t = 100; (b) t = 16350; (c) t = 17500; (d) t = 20400; (e) t = 25000; (f) t = 34750

θ = 8Fig. 8. Simulation of grain boundary dislocation motion under strain with   °: (a) t = 100; (b) t = 16350; (c) t = 17500; (d) t =

20400; (e) t = 25000; (f) t = 34750. 
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θ = 4 θ = 6 θ = 8图 9    不同取向差下体系自由能变化曲线　(a)   °; (b)   °; (c)   °

θ = 4 θ = 6 θ = 8Fig. 9. Variations of free energy under different misorientations: (a)   °; (b)   °; (c)   °. 
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变能得到释放, 体系自由能降低, 当发射位错全部

湮灭时, 体系自由能降到最低点 b 点. S3—S6阶

段为上述过程的重复, 但 c 点下降到 d 点的后半

段时存在能量的起伏波动且未达到与 b 点相同

的最低点, 是由于发生 R1型位错反应时发射未全

部湮灭.

 

-0.1

0

0.1

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

εxx εxy εyy图 10    含位错组的晶体位错构型及对应的不同应变取向应变云图　(a) 晶体构型图; (b)   ; (c)   ; (d)  

εxx εxy εyy

Fig. 10. Dislocation configuration of crystals containing dislocation groups and corresponding strain contours of different strain ori-

entations: (a) Crystal configuration diagram; (b)   ; (c)   ; (d)   . 

 

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

(e) (f) (g) (h)

(i) (j) (k) (l)

(m) (n) (o) (p)

(q) (r) (s) (t)

图 11    不同位错反应构型的演化图　(a)—(d) R1构型; (e)—(h) R2构型; (i)—(l) R3构型; (m)—(p) R4构型; (q)—(t) R5构型

Fig. 11. Evolution of  different  dislocation reaction configurations:  (a)–(d)  R1 configurations;  (e)–(h)  R2 configurations;  (i)–(l)  R3

configurations; (m)–(p) R4 configurations; (q)–(t) R5 configurations. 
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θ = 6 θ = 8

θ = 4

而进一步比较   °和   °, 如图 9(b)和

图 9(c)所示. S1—S2阶段能量变化依旧为其 Step 1

—Step 3过程导致. 而 S3—S4阶段能量上升与下

降的幅度相较于  °时明显降低, 这是由于其未

重复“Step  1→Step  2→Step  3” , 而是 Step 4和

Step 5过程位错与位错组攀滑移以及位错之间反

应湮灭引起自由能的增加与减少. S5和 S6阶段,

未湮灭完的位错继续攀移, 体系自由能上升, 当少

数位错湮灭时, 能量下降到最低点. 

3.4    位错反应演化过程及应变表征

εxx εyy

εxy

本节将通过 GPA方法构建位错反应类型与应

变之间的关系, 探究诱发位错反应的内在因素. 从

晶体构型与应变关系图 10看到,   和  应变图

中并未反映出位错组构型, 单个位错的应变范围较

小, 这是因为晶界位错主应变主要分布在水平方

向, 而发射位错分布在垂直方向. 因此本节选用切

应变   作为参考, 图 11和图 12为 R1—R5构型

位错反应演化过程及对应的应变表征, 其反应式可

见表 2.

n3 n4R1为   与   型位错之间的反应. 演化过程

中, 位错在 y 方向攀移, x 方向滑移, 位错之间原子

层发生错配, 并呈正切应变 (图 12(b)). 在正切应

变的驱动下, 位错相互靠近, 如图 11(a)和图 11(b).

当正切应变消失后, 位错之间仅剩两个原子层厚的

预熔区 , 呈负切应变 (图 12(c)). 在负切应变的

驱动下, 位错湮灭, 局部应变消失, 如图 11(d)和

图 12(d)所示.

90◦

n1 n2

n3

而对于 R2反应, 为晶界位错与位错组之间的

反应, 位错组中位错呈  , 负切应变区重合, 位错

与位错组在 y 方向滑移, x 轴方向攀移, 之间错配

的原子层呈正切应变, 中心处较两边应变值大, 如

图 11(e)和图 12(e). 在正切应变驱动下, 位错与

位错组距离减小 3个原子层厚度后正切应变消失,

剩下的负切应变与单个位错的负切应变区相连

(图 12(f)). 随后在负切应变的驱动下, 原子层的畸

变消失,    和   型位错湮灭, 得到含有标准应变

分布的  型位错, 如图 11(h)和图 12(h).
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(q) (r) (s) (t)

(e)

(f) (g) (h) (i) (j)
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(p)

εxy图 12    不同位错反应构型演化时应变 (  )云图　(a)—(d) R1构型; (e)—(h) R2构型; (i)—(l) R3构型; (m)—(p) R4构型;

(q)—(t) R5构型

εxyFig. 12. Strain  (  )  contours  during  the  evolution  of  different  dislocation  reaction  configurations:  (a) –(d)  R1 configuration;

(e)–(h) R2 configuration; (i)–(l) R3 configuration; (m)–(p) R4 configuration; (q)–(t) R5 configuration. 
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n3 n4

n1

R3构型也为位错与位错组的反应, 除了攀滑

移方向以及应变场分布是与 R2相反, 其过程和

应变表征与 R2相似, 最后  与  位错湮灭, 得到

含有标准应变分布的   位错, 如图 11(i)—(l)和

图 12(i)—(l).

n3 n4

n1 n2

R4构型位错反应为两位错组间的演化过程,

如图 11(m)—(p). 各位错组间由呈 90o 的两位错组

成. 随时间演化, 位错组沿 y 方向靠近, 并沿 x 方

向滑移, 随位错组间靠近至接近 2层晶面间距, 反

向的  与  型位错湮灭, 并留下较大负切应变区,

最终驱动   与   型位错全部湮灭, 如图 11(o)与

图 11(p)和图 12(o)与图 12(p).

n1 n2

n1 n2

R5反应为  与  型位错之间的反应, 除了攀

滑移方向及应变场分布与 R1相反, 其过程与应

变表征是与 R1相似, 最后   与   型位错湮灭见

图 11(q)—(t)与图 12(q)—(t). 

4   结　论

本文通过晶体相场方法模拟在外应变作用下

不同取向差的对称倾侧小角度晶界的位错运动与

反应, 研究结果如下:

1)在外应变的作用下, 不同取向差初始时均

经历晶界位错的攀移、分解发射以及位错反应等过

程. 随着取向差增大, 位错密度增加, 产生更多位

错组构型, 以及相应位错组之间的反应.

2)不同取向差下体系自由能变化分为 6个阶

段. S1阶段, 位错攀移导致能量积累, 体系自由能

增加; S2阶段, 位错分解发射以及反应湮灭使能量

得到释放, 体系自由能降低; S3—S6阶段为上述过

程的重复. 随着取向差的增大, S3—S6阶段不再重

复, 而是继续运动的位错及位错组的攀滑移及之间

反应湮灭导致体系自由能升高与下降.

3)不同的构型位错反应中, 位错或位错组在

正切应变的驱动下, 通过攀滑移靠近. 当位错或位

错组接近时, 正切应变消失, 剩下的负应变驱动位

错湮灭.
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Abstract

In this  paper,  the phase field crystal  method is  used to study the dislocation motion and reaction of  the

square  phase  symmetric  tilt  low-angle  grain  boundaries,  and  the  dislocation  configurations  with  different

misorientation angles are analyzed under the action of applied strain. The geometric phase approach is used to

characterize the strain field around the dislocations. The results show that after the solidification relaxation, the

interfacial  dislocations  on  both  sides  of  the  grain  are  distributed  in  parallel  but  opposite  direction.  With  the

increase of misorientation angle between grains, the number of dislocations increases, the spacing between them

decreases,  and  the  free  energy  of  the  system  increases.  Imposed  by  the  applied  strain,  the  grain  boundary

dislocations undergo climbing, launching, and reactive annihilation, with the free energy fluctuating. When the

misorientation  increases,  the  dislocation  motion  mode  changes  from  climbing  to  climbing-sliping,  resulting  in

more dislocation group configurations, and more reactions between dislocations and dislocation groups. For the

dislocation  reactions  of  different  configurations,  positive  shear  strain  drives  dislocations  to  approach,  and

negative shear strain drives dislocations to annihilate.

Keywords: phase field crystal, square phase, dislocation reaction, grain boundary
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