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摘要    采用先进的晶体相场模型, 分别模拟了不同高温条件下的小角对称倾侧晶界, 在

施加应变下的晶界分解和亚晶界湮没的过程. 研究表明: 对于不靠近固-液共存温度的高温

(T1)预熔化样品, 施加应变下的晶界位错发生滑移运动, 生成亚晶界和新的晶粒. 随后, 具

有相反 Burgers 矢量的位错亚晶界相向运动, 新晶粒不断吞噬旧晶粒而长大, 最后发生亚晶

界相遇湮没, 亚晶界和预熔化区域消失, 双晶转变为完整单晶. 对于靠近固-液共存温度的

高温(T2)预熔化样品, 在应变作用下, 生成的亚晶界相向运动, 当接近到一定距离时, 形成

位错对偶极子, 发生亚晶界位错结构二次转换, 之后亚晶界运动反向, 往回迁移运动, 最后

与另一列返回的亚晶界相向靠近, 相互作用转变成“之”字形的亚晶界, 然后湮没消失, 整个

体系转变为单晶. 对于高温 T2 预熔化亚晶界, 在应变作用下, 形成位错对偶极子的过程中, 

偶极子的 2 个位错对的预熔化区域开始扩张、连通, 形成近似棒状区域. 这一过程的实质是

高温预熔化区内部的原子晶格变软, 使得在应变作用下, 原子排列可以较容易的发生滑移

和扭转变形, 发生了不同类型的位错相互作用, 出现了位错萌生、形核和增殖, 位错分解和

湮没等一系列位错反应, 由此引起了位错的 Burgers 矢量方向的改变和亚晶界位错类型   

交换. 
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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. 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(GBPM)现象 [4~10]. 晶界的
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预熔化现象最先报道是发生在偏聚的杂质原子的 Al

晶界上[11], 之后又有更多的相关报道[9,12~14]. 上述发

生的预熔化现象, 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, 无需施加外应力作

用. 最先通过施加外应力作用下, 观察到晶界预熔化

现象, 是由 Inoko 等人[15,16]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现象. 同

样, 在类似的变形Ag和Ni双晶薄膜上也出现了晶界

预熔化现象. 因此, Inoko 等[15]将这种类型的晶界预

熔化称作为外应力作用诱发晶界预熔化(SIGBPM). 

晶界的预熔化有利于颗粒烧结的颈接过程[3], 但易出

现晶界热裂性[14]. 该预熔化对多晶材料的强度和断

裂等力学行为, 以及热力学现象都有重要的影响[17]. 

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, 例如对材料中的超塑、中温脆性等影

响, 因此, 开展对应力诱发晶界预熔化研究, 对于高

温蠕变、超塑、中温脆性的深入研究具有重要意义.  

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(MC)方法[22]研究晶界在材料块体熔点附近的预

熔化行为. 但 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], 因此该方法存在局限

性; MC 方法由于描述晶界是锐结构而不是扩散结构, 

与实际情况亦有明显的偏离, 因而也存在局限性[24]; 

应用传统相场方法(PFM), 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 等人[27,28]基于密度泛函理论率先

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, 并且还可自洽地耦合弹性

能, 各相异性以及对称特性等原子尺度信息[28]. 因此, 

该模型具有明显的优势. PFC 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[42]等现象的研究. 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较多的报

道[43~45], 并取得了许多有意义的结果[43~48]. 但是, 对

于体系温度处于熔点附近, 并已存在稳定的预熔化

或熔化结构的情况下, 研究在施加应变下的晶界位

错等缺陷的预熔化或熔化区域结构的变化特征, 目

前还没有见报道. 在作者前期晶界预熔化研究工作

的基础上[40,49], 本文采用先进的 PFC 模型, 针对高温

条件下的预熔化晶界和位错, 研究施加应变下的预

熔化亚晶界运动和湮没过程, 揭示该过程的预熔化

区的相互作用和位错 Burgers 矢量方向改变, 以及预

熔化亚晶界位错湮没过程的组态变化的内在机理.  

2  PFC 

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

学结构特征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, 其表达式可写成[28] 

 , 0
,

( ) ,   iG r
n m

n m
r a e

 
 (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0 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可

以写成[28] 
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式中, 是反映体系温度的参数, 2 为 Laplace 算子. 

该能量模型自洽地包含了晶体结构的物理特征, 例

如, 多晶取向、弹性效应、塑性变形等.  

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[28] 

 1 2
4 43 1 ˆ,  ,ˆ ˆ

3 32 2
yx y

a a
  

  
 

b b  (3) 

其中 a 为点阵晶格常数. 对二维体系的极小自由能函

数的解取单模近似, 可得到平衡时三角晶格固相的

原子密度函数, 可近似写成[28] 
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式中, q 为波矢, 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. 将

(4)代入(2)式, 对 A0 和 q 分别求导数, 求出极小能量

函数 F0, 可写成 
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求得振幅 A0 的表达式为 

 2
0 0 0

4 1 ,15 36
5 3

       
 

A  (6) 

其中,  0和为体系自由能函数的 2个重要参数. 由体

系的极小自由能密度函数, 可以计算并画出体系不同

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, 计算得到的二维相图[28]如图 1 所示.  

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[32,36]描述 

 2 2 3 2 2(1 ) ,        


          
F

t
 (7) 

式中, 为高斯随机噪声项, 具有零平均值. 在本文中

可不需考虑的作用.  

为求解复杂的动力学方程式(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 

 , , 2 2 2 3
, ,{[ (1 ) ] ( ) }.
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(8)式整理后得:  
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式中, , t tk 为 Fourier 空间 t+Δt 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(7)和

(9)式确定. 首先, 由(4)式设置晶体中原子密度的初

始分布, 然后, 进行 Fourier 变换, 求 k 空间的原子密

度, 利用(9)式求的演化规律; 最后, 把从 k 空间转

换为 r 实空间, 从而显示的图像, 即晶体结构中原

子排列情况, 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规律, 从能量角度对位错

运动和晶界演化进行分析. 

3  样品设计和应变施加 

3.1  模拟实验的样品设计 

为了简明起见 , 本文以面心立方(FCC)晶格的

{111}平面作为模拟实验的结构体系, 样品设计为双

晶结构, 模拟实验样品(以下简称样品)的尺度大约在

几十个纳米. 选取二维晶粒体系作为研究对象, 主要

是基于三方面考虑[51]: 第一, 分析位错的组态和相

互作用, 需要考虑的因素和参数较多, 难以完全考  

 

图 1  单模近似得到的二维相图[28](L, T, S 分别代表液相、三角相、条状相) 
(a) 二维相图; (b) 图(a)矩形方框区域的放大图 
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虑; 第二, 高分辨电镜实验直接观察到的变形机理, 

通常都涉及到具有柱状晶的二维纳米晶薄膜; 第三, 

数值实验展示出纳米块体变形与薄膜材料的变形行

为高度相似. 

设置样品的尺度区域为 Lx×Ly=512x×512y 正方

形, 满足周期边界条件. 将样品区域分为 3 个矩形区

域: 0<x<Lx/4, Lx/4<x<3Lx/4, 3Lx/4<x<Lx. 然后, 应用(4)

式, 对于 0<x<Lx/4 和 3Lx/4<x<Lx 区域范围内, 设置取

向角为= 4°(为三角相原子排列与 y 轴的夹角)的三

角晶相结构; 在 Lx/4<x<3Lx/4 范围内取向角设置为= 

4°的三角晶相结构, 这样得到的单相双晶的晶界取

向差为 8°. 然后该体系经过较长时间的弛豫, 可形成

稳定匹配的晶界. 体系温度的设定参考图 1 相图, 图

1(b)中 eq
L ,  eq

S (图中虚线与相图边界的交点)分别代

表= 0.10 时, 固-液相共存区的液相边界平衡液相密

度和固相边界平衡固相密度. 由图 1 可以看出当参数
保持不变时, 减小0 相当于靠近固-液共存相区边界, 

可看成体系温度随0靠近固-液共存相区而升高[48]. 

样品设计过程分为两个阶段: 第一阶段制作低

温下的双晶样品 A0, 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约为

1×105 步, 得到低温样品 A0. 第二阶段将低温下所制

作的 A0 样品分别升高到指定温度和原子密度, 该阶

段所对应的热力学参数值如表 1 中第二阶段参数所

示, 该参数值分别对应相图 1(b)中的 A 和 B 点. 在该

高温阶段体系弛豫较长时间, 直至体系达到热平衡

状态. 这时, 预熔化结构也达到稳定状态. 此时, A

样品处于远离熔点的高温区 T1, B 样品处于靠近熔点

的高温区 T2. 制作好的双晶样品 A0, A 和 B 如图

2(a)~(c)所示. 

3.2  应变的施加 

施加应变作用于制作好的预熔化样品A和B, 使

之发生变形. 设在 x 方向施加拉应变为x, 在 y 方向

施加压应变为y, 无量纲应变速率为  , 且应变满足

,      x y n t  n 为时间步数. 变形模拟过程中, 

表 1  样品设计的热力学参数 

样品 

低温下第一阶段热

力学参数 样品 

高温下第二阶段热力

学参数 

 0  0 

A0 0.30 0.180 A(T1) 0.10 0.180
A0 0.30 0.180 B(T2) 0.10 0.195

变形采用等面积(体积)条件假设[41,52]. 根据等面积条

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, 应力加载方式为沿 x 轴方向拉伸, 在 y 方

向上则受到一个压应变. 经过 n 时间步数后, 空间步

长为[52] 

 
/ (1 ),
(1 ).




    
     

x x n t
y y n t




 (11) 

无量纲应变速率设为 66 10 .    详细的二维拉

伸变形模拟的数值算法见文献[42].  

4  结果与分析 

4.1  预熔化样品的晶界位错结构 

制备得到低温样品 A0 和高温样品 A 和 B 如图 2

所示. 样品中的 2 列位错构成了 8°角等倾对称晶界, 

可以看出各晶界由 8 个晶格位错对[53]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°[54], 而晶界处相间

隔的晶格位错对的 Burgers 矢量则相同. 由此可见, 

同一晶界有 2 种类型的晶界位错(即晶格位错对)组态

(结构), 不同列的晶界位错Burgers矢量彼此相反. 从

图 2(a)~(c)中可以看出低温和高温样品的晶界位错结

构相同, 所不同的是高温样品中的位错周围存在明

显的预熔化特征, 特别是高温样品 B 中的位错周围

出现较大面积的预熔化区域[49](图中黑色区域). 预熔

化区域中的位错结构还能够从图 2(b)~(c)中清楚地辨

认, 表明该区域固相结构仍然坚固, 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

2(d)给出了这 2 条晶界的晶格位错的排列结构示意图. 

由该图可见, 这 2列晶界共有 4种类型晶格位错对(分

别用 I, II, III 和 IV 表示)组态. 下面对高温样品 A 和

B 施加应变, 观察晶界位错以及局部预熔化区域的运

动和相互作用过程. 

4.2  高温样品 A 的亚晶界迁移与湮没过程 

图 3 展示了高温样品 A, 在 x 轴方向施加拉应变

和 y 轴方向施加压应变条件下, 晶界位错分离和亚晶

界滑移运动, 以及湮没过程, 如图 3(a)~(f)所示. 图

3(a)给出了晶界的位错排列. 由图 3(b)可见, 在应变 
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图 2  不同温度下的晶界位错预熔化形貌图和位错排列 
(a) 低温样品 A0; (b) 高温样品 A; (c) 高温样品 B; (d) 样品 A0, A 和 B 的晶界预熔化区的位错排列结构 

 

 

图 3  高温样品 A 在应变作用下的晶界位错运动与湮没过程 
各图对应的应变量: (a) 0.003; (b) 0.0294; (c) 0.0516; (d) 0.0582; (e) 0.0664; (f) 0.0732 

 
施加过程, 晶界位错分解后, 晶格位错对开始滑移. 

由于同类型位错对的滑移方向和速率相同, 使得做

滑移运动的同类型位错对始终位于同一条直线上 , 

这些从晶界分解出来的直线排列位错可以看成为新

生成的亚晶界. 这类似文献[55]报道的剪切变形诱发

的晶界整体迁移. 因此, 生成了 4 条由位错对构成的

亚晶界, 其位错 Burgers 矢量各不相同, 对这 4 条亚

晶界分别用 I, II, III, 和 IV 表示, 图 3(b)所示. 这 4

条亚晶界构成了 4 个晶粒的晶界, 这时的 4 个晶粒取

向分别为4°, 0°, 4°, 0°, 如图 3(c)所示. 由于亚晶界

的分离和运动, 两分离的亚晶界之间区域可以看成

为形成了新的晶粒, 取向为 0°. 例如, 亚晶界 I 和 II

之间, 亚晶界 III和 IV之间的晶粒就是新生成的晶粒, 

两者的取向相同都为零, 与原晶粒的取向差为 4°, 在

图 3(c)中用 2 和 4 标出了这 2 个新晶粒. 并且, 随着

亚晶界的滑移运动, 新晶粒的面积不断扩大, 吞噬原

有的晶粒. 最后, 这 2 个新的晶粒的晶界相遇, 新晶

粒发生合并, 亚晶界湮没消失, 预熔化区也随之消失, 

样品成为完整单晶结构. 由于亚晶界 II 的位错与亚

晶界 III的位错极性相反, 亚晶界 I的位错与亚晶界位

错 IV 的位错极性相反, 它们彼此相遇则发生湮没.  

由图 4的自由能曲线, 可以从能量的角度分析位

错对的运动和晶界湮没的过程. 由图 4(a)可见, 曲线

明显分为 2 个阶段. 第 1 阶段是能量增加阶段, 对应

的是亚晶界位错分离作攀滑移运动, 见图中的 abcde

段. 第 2 阶段是能量变化迅速下降阶段, 对应的是正

面相遇的滑移亚晶界位错对发生湮没, 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 
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图 4  高温样品的自由能随应变量的变化曲线 
(a) 样品 A; (b) 样品 B 

 
图 4(a)的 ef 段. 

4.3  高温样品 B 的亚晶界迁移与湮没过程 

高温亚晶界在外力作用下不仅会发生亚晶界的

迁移, 还会发生由于相互作用而引起亚晶界位错类

型的转换, 出现位错预熔化区的扩展、连通和新位错

萌生, 体现在预熔化区域内部原子排列发生滑移和

扭转. 图 5 展示了高温样品 B, 在 x 轴方向施加拉应

变和 y 轴方向施加压应变条件下, 预熔化晶界位错分

离而形成的亚晶界运动, 位错旋转和分解, 以及亚晶

界消失过程. 与图 3 类似, 图 5 中分别对不同类型的

位错对, 用罗马数字 I, III, III 和 IV 作了标记, 也表示

这些类型的位错构成不同类型的亚晶界. 在应变作

用下, 亚晶界湮没过程如图 5(a)~(o)所示, 体系自由

能随应变变化曲线如图 4(b)所示. 整个亚晶界迁移与

湮没过程, 从能量变化角度, 可分为 5 个主要特征阶

段, 各阶段出现了不同形式的位错运动和相互作用

现象. 

第 1 阶段为图 4(b)中能量曲线 AB 段, 对应图

5(a)~(f), 应变范围为=0~0.0636. 该阶段的亚晶界运

动与样品 A 的第一阶段的亚晶界运动完全相同, 只

是这时的亚晶界不会直接相遇发生湮没.  

第 2 阶段为图 4(b)中曲线 BC 段, 对应图 5(f)~(h)

的亚晶界和位错运动过程 ,  应变量范围为   = 

0.0636~0.0762. 这一阶段是具有 Burgers 矢量相反的

位错对的亚晶界相向靠近, 并保持相对稳定的距离, 

例如, 亚晶界 II 和 III, I 和 IV. 这些亚晶界之间的位

错对两两相互吸引, 共形成 8 对相对稳定结构的刃型

位错对偶极子[56~58], 例如位错 E 和 D 组成的位错对

偶极子, 如图 5(f)~(h)所示. 由于这些反号位错对的

滑移方向不在一条直线上, 因此, 这些位错对偶极子

在外加拉和压应变的作用下, 等效于受到一个剪切

力矩的作用[59]. 由于在高温下晶格变软[46], 力矩的

作用容易导致预熔化的 2 个位错对相互吸引形成的

偶极子发生逆时针挤压旋转[58]. 分别比较图 5(f)~(h), 

发现在旋转过程中, 连接位错偶极子的区域畸变明

显增加, 出现更明显的预熔化现象, 原来的 2 个孤立

的位错预熔化区发生了连通. 预熔化程度的增加使

得晶格软化更加明显, 引起滑移运动的阻力减少, 有

利于原子层的相对滑移运动. 在力矩的作用下, 位错

对偶极子预熔化区域的内部原子层的滑移扭转过程

中, 构成位错偶极子的位错对的 Burgers 矢量发生了

两次方向改变, 每次沿逆时针方向旋转约 60°, 总共

约旋转了 120°, 位错的 Burgers 矢量方向变化如图

5(f)~(h)所示. 这过程使得畸变能得以释放, 体系能

量下降. 这时, 亚晶界位错类型发生了转换, 出现了

亚晶界 I 转换为亚晶界 II 的位错结构, 再转换为新的

亚晶界 V 的位错结构; 或者亚晶界 II 转换为亚晶界

I, 再转换为新的亚晶界 VI; 或者亚晶界 III 转换为亚

晶界 IV, 再转换为新的亚晶界 V; 或者亚晶界 IV 转

换为亚晶界 III, 再转换为新的亚晶界 VI. 这时的亚

晶界 V 和 VI 的取向差已为 0°, 因此, 位错 V 和 VI

可看成晶内位错, 而不是亚晶界位错. 亚晶界转换完

成表明, 此时, 新晶粒已完全把旧晶粒吞噬掉了, 样

品已成为单晶结构. 亚晶界转换的过程, 就是亚晶界

取向差减小的过程, 尽管此时亚晶界已不存在取向差,  
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图 5  高温样品 B 在应变下的晶界位错运动与湮没过程 
各图对应的应变量: (a) 0; (b) 0.0228; (c) 0.0348; (d) 0.0510; (e) 0.0564; (f) 0.0636; (g)0.0672; (h) 0.0762; (i) 0.0792; (j) 0.0852; (k) 0.0960; (l) 

0.0990; (m) 0.1020; (n) 0.1038; (o) 0.1092 

 
但可认为存在孤立的位错结构. 类似情况在文献也

有报道[57]. 这种剪切力矩对位错对偶极子的作用过

程, 引起的位错 Burgers 矢量旋转, 与高温样品 A 的

情况完全不同. 在高温 A 情况, 位错对偶极子相互吸

引, 直接发生湮没, 并没有出现位错对的 Burgers 矢

量方向发生变化的现象. 这说明晶界位错对的相互
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作用特征与样品的温度密切相关.  

第 3阶段为图 4(b)中曲线CD段, 对应图 5(h)~(k)

的亚晶界演化, 应变范围为=0.0762~0.0960. 图 5(h)

为刃型位错对偶极子即将分离的时刻, 随后位错偶

对极子发生分离, 如图 5(i)示. 在分离的过程中, 位

错对偶极子之间的区域应变能释放, 该预熔化区域

消失. 此时体系的预熔化区域, 只剩下环绕于分离的

位错对周围, 这一过程对应于图 4(b)中能量曲线的

Cn4 段. 随着应变量的继续增加, 分离开的位错对在

应变的作用下做短程横向攀移运动, 如图 5(i)~(k)示. 

位错作攀移运动时, 体系能量几乎为平缓阶段, 如图

6(a)中的 n4n5 段. 对于位错的攀移运动, 文献[36]也

有类似的报道, 但是文献[36,37]中的模拟结果表明

位错沿晶界攀移的过程中体系能量是持续升高的 , 

并且位错的攀移只发生在晶界处. 而在本研究模拟

中, 却发现位错对可在晶粒内作攀移运动, 并且在攀

移的过程中只需要较小的激活能, 导致该阶段所对

应的能量曲线随应变变化呈平缓趋势. 这说明高温

情况下, 孤立位错在晶粒内的攀移比在低温下沿晶

界的攀移需要更少的驱动能量. 对于图 4(b)中曲线

n5D 段, 该段能量呈小幅度下降直至 D 点, 这说明此

时位错对的排斥应力场已开始释放应变能, 导致体

系能量小幅度下降.  

第 4 阶段为图 4(b)中曲线 DE 段 , 对应图

5(k)~(m), 应变范围为=0.0960~0.1020. 该阶段为新

生成的亚晶界位错 V 和 VI 相向攀移靠近. 如图 5(k)~ 

(m)所示, 亚晶界 V 和 VI 的位错对通过攀移, 彼此相

互靠近, 这 2 类 Burgers 矢量相反的位错对之间相向

挤压作用, 引起畸变能不断增加. 当亚晶界 V 和 VI

之间的距离靠近到临界距离时, 由挤压引起的畸变

能达到最大临界值, 于是, 攀移的位错 V 和 VI 开始

发生分解, 如图 5(m)所示, 释放畸变能.  

第 5阶段为图 4(b)中曲线EF段, 对应图 5(m)~(o), 

应变范围为=0.1020~0.1086. 由于第 4 阶段中符号

相反的攀移位错对相向运动, 产生排斥挤压作用, 使

得相互靠近的位错对之间的区域积累的畸变能越来

越大, 最终当外应变达到图 4(b)中曲线 E 点所对应的

应变值时, 通过相向攀移靠近的异型位错对发生分

解反应[60,61], 由 V 型位错分解为 I 和 III 型位错, 类似

的 VI 型位错分解为 II 和 IV 型的位错, 如图 5(m)所

示. 由于位错对分解前的畸变能的积累, 导致分解过

程位错释放较多的储存能(转变成热能), 致使连接位

错对间的固相部分出现带状的预熔化区, 形成了类

似“之”字形的预熔化带, 如图 5(m)所示. 预熔化带内

的符号相反的位错对通过短程滑移相遇湮没, 例如, 

位错 I 与 IV 湮没, 位错 II 与 III 湮没, 如图 5(m)所示

的黑色带状区域, 导致畸变区域消失, 最终“之”字形

的预熔化带消失, 整个体系成为完整单晶结构, 如图

5(o)所示. 此时体系的总自由能大幅度下降直至最小

值 F 点, 如图 4(b)所示. 对比图 4(a)和 4(b)的自由能

曲线可见, 开始的能量上升直到第一个峰阶段, 二者

十分相似, 但高温样品 B 的能量曲线较为复杂, 与高

温样品 A 的亚晶界湮没情况对比, 可见高温样品 B

的能量曲线出现 2 个峰结构. 第二个峰较为尖锐, 对

应于位错的分解和湮没.  

4.4  位错矢量方向改变与原子密度分布变化的关
联 

图 5(f)~(h)给出了位错对的二次旋转结果图, 为

了探究样品 B 在高温下, 剪切力矩对位错偶极子作

用引起的位错对的 Burgers 矢量方向改变过程, 图 6

和图 7 分别给出了相向运动的位错对, 在图 5(f)中矩

形方框区域内的沿 x 方向和 y 方向投影的原子密度分

布随应变量变化的特征. 由图 6(a)~(j)可见, 该相向

运动的位错原子密度沿 x 方向投影分布的变化分为 3

个阶段. 第一阶段如图 6(a)~(f)所示, 位错对偶极子

在开始进入方框区域前(=0.0540), 2 个位错对相距较

远, 由图 6(a)中可见方框区域中心的原子密度振幅分

布较低, 两端的原子密度振幅较高, 这是因为 2 个相

向滑移的位错对将要进入方框区域的边界, 由于位

错处的原子密度在多余原子面方向较高, 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

对偶极子的位置如图 5(d)所示. 随着位错对的不断靠 

近, 2 个位错对逐渐进入图 5(f)的方框区域内, 由图

6(a)~(f)可见, 该中心区域处的原子密度在不断降低, 

表明这 2 个位错对的不断靠近, 2 个位错对之间的连

线的中心区域, 晶格畸变在不断加剧. 此时的原子密

度分布降低, 表明该区域沿 x 方向受到拉应变作用. 

随着这 2 个位错对进一步靠近, 原子密度分布图发生

了新的变化, 开始进入到第二阶段. 此时, 方框区域

中心处的原子密度振幅开始增加, 直到整个方框区

域原子密度分布变成较为均匀分布, 如图 6(g)~(j)所

示. 这对应于 2 个位错对的 Burgers 矢量发生了转动. 

随着位错矢量的旋转, 伴随着畸变特性也开始减弱.  
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图 6  在高温样品 B 图 5(f)中的方框区域, 沿 x 轴投影的原子密度分布随应变的变化曲线 
各图对应的应变量: (a) 0.048; (b) 0.054; (c) 0.0576; (d) 0.0606; (e) 0.0618; (f) 0.0630; (g) 0.0660; (h) 0.0684; (i) 0.0738; (j) 0.0774; (k) 0.081; 

(l) 0.0834; (m) 0.0900; (n) 0.0960 

第三阶段时, 偶极子位错对完成旋转, 然后开始分离, 

最后滑移出图 5(f)的方框区域, 由图 6(j)～(n)可见, 对

应的原子密度分布函数是均匀周期分布, 表明该方

框区域恢复为完整晶格排列.  
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由图 7 可见, 在整个位错对偶极子的 Burgers 矢

量转动过程中, 由沿 y 轴方向投影的原子密度分布变

化可分为 4个典型阶段. 由原子密度分布图 7(a)可见, 

相向滑移运动的 2 个位错对相距较远时, 这 2 个位错

对连线的中间区域的原子密度振幅较低, 而两端原

子密度振幅分布较高, 出现双“驼峰”形状. 随着这 2

个位错对靠近, 原子密度分布的上包络线两端的峰

结构逐渐靠近合并, 中央区域振幅增加并逐渐形成

峰结构, 而两边形成谷结构, 如图 7(b)~(f)所示; 与

此同时, 原子密度分布的下包络线形成中间为谷, 两

旁为峰的结构, 如图 7(c)~(f)所示. 这时由于柏氏矢

量相反的位错对相互吸引靠近, 使得沿这 2 个位错对

连线中心处的原子密度振幅沿 y 方向投影提高, 且密

度振幅达到最大, 而谷两端的振幅较小, 如图 7(f)所

示, 以上过程为第一阶段. 接着第二阶段是, 下包络

线的 2 个峰逐渐发生合并, 这一过程的原子密度分布

演化如图 7(f)~(h)所示, 这些变化过程表明沿 y 方向

的原子排列受到挤压变形作用, 偶极子中部区域原

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4(b)的B-n3-C阶段. 对比密度分布图

6(b)~(f), 由于沿 x 方向, 位错对偶极子的中间区域的

原子密度振幅是降低的, 说明在 x 方向原子排列是受

到了拉应变作用, 因此, 这 2 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

当于位错对偶极子连线区域内整体受到了一个扭转

力矩作用. 在该区域内部, 由于高温原子晶格排列变

软 , 在力矩的作用下原子排列容易发生扭转或转  

动[62]. 在高温下应变量继续增加, 由图 7(e)~(g)可见, 

随后原子密度分布的“W”形状的上包络线的单峰逐

渐减弱, 由单峰双谷结构逐渐变成单谷结构, 而此时

的原子密度分布的下包络线则从双峰单谷演化成单

峰结构, 中间的谷消失, 整个原子密度分布图形成一

个 V 字形的分布轮廓. 在这一过程中, 位错对偶极子

的内部位错发生了第一次位错矢量方向转动, 如图

5(f)~(g)所示, 约旋转了 60°. 接下来是第三阶段, 原

子密度分布的上包络线保持 V 字形的轮廓分布, 而

原子密度分布的下包络线由单峰结构演化为双峰单

谷的“W”形状, 这一阶段如图 7(h)~(j)所示. 这一过

程发生了第二次位错 Burgers 矢量方向旋转, 又继续

旋转了约 60°. 此时, 中心处的原子密度最低, 且密

度振幅最小; 而两端的原子密度分布最高, 且密度振

幅较大, 如图 7(k)~(l)所示. 随后进入第四阶段, 这些

位错对偶极子发生分解, 位错对开始分离, 如图 5(j)

所示, 伴随释放畸变能, 体系自由能开始下降, 扭转

力矩作用减弱. 随着位错对的远离, 方框中心处的原

子密度逐渐增加, 原子密度分布逐渐演化成均匀周

期分布, 同时, x和 y方向的原子密度分布都趋于一致, 

如图 7(l)~(n)所示. 通过比较高温两种样品亚晶界的

相互作用过程, 可以推断出高温存在一个温度临界

值, 超过该温度临界值, 偶极子位错对相互作用则启

动滑移位错旋转机制. 关于位错对相互作用发生旋

转的力场作用分析较为复杂, 可参见文献[58,63]. 

4.5  位错对偶极子的旋转机理分析 

为了更清晰地揭示施加应变过程中, 处于预熔

化区的位错组态的变化特征和位错反应, 揭示出图

5(f)~(h)的位错二次旋转的内在机理, 取图 5(f)中白色

矩形框中的 2 个相互靠近的位错对进行分析. 将图

5(f)到图 5(h)的白色矩形方框区域的位错对偶极子随

应变增加的连续演化详细过程展示在图 8 中. 由图

8(a)可见, 最初的预熔化区域内只存在 1 对红和蓝色

的位错对, 其在形成亚晶界的时候就存在了. 随着施

加的应变量增加, 该预熔化区域的面积明显增大, 同

时, 2 个位错预熔化区相互吸引靠近, 形成位错对偶

极子[56~58], 如图 8(c)所示. 接着, 在该区域内的红蓝

色位错对附近萌生出一对新的位错, 如图 8(d)中的绿

色位错对符号所示. 这时, 位错对偶极子预熔化区域

的位错数目达到最多, 有 6 对位错, 此时体系能量处

于极大值, 对应于图 4(b)能量曲线的 B 点极大值. 随

着应变量的继续增加, 新生成的绿色位错对的位置

有所变化. 靠近位错对偶极子中心的 1 对绿色位错沿

g1方向滑移发生湮没, 相距较远的另 1 对绿色位错保

留下来, 如图 8(e)~(f)所示, 滑移方向 g1如图 9(a)所示. 

这一过程是 2 个预熔化区相向扩展并连通. 当应变量

进一步增加, 该相向扩展的预熔化区开始合并[49], 形

状近似为棒状区域. 此时, 预熔化区的 1 对蓝色位错

发生滑移湮没, 剩下红和绿各 1 对位错, 如图 8(g)所

示, 蓝色位错滑移方向如图 9(b)中的 g2 方向所示, 该

方向与 g1 方向夹角约为 60°. 这时的位错对相对于图

8(a)的位错对, Burgers 矢量方向旋转了 60°. 接下来, 

红色的位错对也发生沿 g2 方向滑移湮没, 如图 8(h)

和图 9(b)所示, 只剩下 1 对绿色的位错, 此时的位错

数目处于最少, 如图 8(i)所示, 体系能量此时处于极

小值, 对应于图 4(b)的能量曲线的 n3 点. 应变量继续 



高英俊等: 高温应变下的亚晶界湮没与位错旋转机制的晶体相场模拟 
 

316 

 

图 7  在高温样品 B 图 5(f)中的方框区域, 沿 y 轴投影的原子密度分布随应变的变化曲线 
各图对应的应变量: (a) 0.0480; (b) 0.0540; (c) 0.0576; (d) 0.0606; (e) 0.0630; (f) 0.0642; (g) 0.0660; (h) 0.0684; (i) 0.0738; (j) 0.0780; (k) 

0.0804; (l) 0.0840; (m) 0.0870; (n) 0.0900 

增加, 在预熔化区又有新位错对生成, 例如, 生成了

1 对新的黄色位错, 该位错与之前的蓝色位错矢量方

向是相反的, 如图 8(j)所示. 这时的预熔化区域的黄

绿两对位错与开始时的红蓝两对位错进行对比, 可 
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图 8  高温样品 B 位错组态演化过程的图 5(f)中方的白色矩形方框区域的放大图 
白色椭圆圈内的位错表示将发生湮没. 各图对应的应变量如下: (a) 0.0588; (b) 0.0612; (c) 0.0630; (d) 0.0642; (e) 0.0648; (f) 0.0654; (g) 

0.0666; (h) 0.0672; (i) 0.0684; (j) 0.0708; (k) 0.0756; (l) 0.0804 

 
见位错对的 Burgers 矢量方向已发生了 120°的改变. 

随后, 连通合并的预熔化区域开始分解并分离, 位错

对偶极子拆散分离, 如图 8(k)~(l)所示. 分解后的 2个

预熔化区向相反的方向离去. 上述位错对的旋转的

整个过程表明, 在接近熔点的高温情况下, 在施加应

变条件下, 预熔化区域是最容易萌生新位错形核和

生长的地方, 也是位错之间容易发生滑移湮没的地

方. 由图 9(a)~(c)给出了直观的预熔化区内的位错滑

移湮没机理示意图. 由图 9 可见, 该区域存在 2 个方

向的滑移系 g1和 g2, 两滑移系相交. 原子层滑移方向

可以发生转换, 例如, 开始时, 先启动 g1 方向的滑移

系, 经过一段时间滑移后沿 g1方向滑移减弱, 随后 g2

方向滑移启动, 并逐渐增强, 滑移方向由 g1方向转化

为 g2 方向. 在整个滑移的过程中, 滑移方向会发生

0~15°的微小旋转, 使得位错能够容易滑移, 因为位

错的 Burgers 矢量方向与滑移方向 g 有个小的夹角. 

参照文献[37]的原子排列方向表示, 可以写出这 2 个

滑移方向 g1和 g2近似为, g1= [112]和 g1= [121] . 由于

该位错预熔化区域的晶格软化明显[42], 原子热运动

剧烈, 这有利于原子迁移和原子排列方向的改变, 也

有利于新位错生成和转变. 位错对偶极子预熔化区

内的位错对 Burgers 矢量方向发生 2 次旋转现象, 并

不是原有位错对的直接旋转所成, 而是在应变下, 预

熔化区内部的原子点阵排列发生畸变和滑移, 引起位

错的组态发生变化, 导致原位错的滑移湮没, 新位错

在不同位置和沿不同方向生成, 使得新位错的Burgers

矢量方向相对原有位错发生了明显改变[49,64,65]. 这些

过程也反映出了 2 个相互靠近、连通、合并和分离的

预熔化区域之间相互作用的不同阶段. 

5  结论 

1) 没有施加应变时 , 当体系在高温度情况下, 

晶界处的晶格位错周围出现预熔化现象; 预熔化温

度越接近熔点温度, 预熔化现象越明显, 该区域出现

晶格原子软化现象也越突出. 对于不靠近固-液共存 
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图 9  预熔化区内原子层滑移方向和位错滑移湮没示意图 
图中的 g1 和 g2 表示预熔化区内原子层的 2 个滑移方向, (a) 绿位错对沿 g1 方向滑移湮没; (b) 蓝位错对沿 g1 方向滑移湮没和红位错对沿

g2 方向滑移; (c) 红位错对沿 g2 方向滑移湮没 

 
温度的高温预熔化样品 A, 施加外应变, 这时晶界处

的晶格位错发生滑移运动, 生成亚晶界和新的晶粒, 

随后, 具有相反 Burgers 矢量的位错的亚晶界相向运

动, 新晶粒不断吞噬旧晶粒; 最后发生亚晶界相遇湮

没, 亚晶界和预熔化区域消失, 双晶转变为完整单晶.  

2) 对于靠近固-液共存温度的高温预熔化样品

B, 在应变下生成的亚晶界相向运动, 当靠近到一定

距离时, 形成位错对偶极子, 然后发生亚晶界结构出

现二次转换, 即亚晶界位错矢量方向发生改变, 随后

出现亚晶界反向往回运动, 最后与另一列返回的亚

晶界相向靠近 , 相互作用 , 引起位错分解 , 转变成

“之”字形的亚晶界, 然后湮没消失. 整个亚晶界迁移

过程随之结束.  

3) 高温预熔化样品 B, 在应变下形成位错对偶

极子后, 偶极子的 2 个位错预熔化区域开始扩张、连

通、合并, 形成近似棒状区域. 这一过程发生了不同

类型的位错相互作用, 出现了位错对萌生、形核和增

殖 , 位错对的滑移和湮没 , 由此引起了位错的

Burgers 矢量方向的改变和位错类型交换. 这一过程

的本质是预熔化区内部的原子晶格变软, 使得原子

排列可以较容易的发生滑移和扭转变形, 引起内部

位错发生不同类型的位错反应. 预熔化区的原子排

列存在 2 个滑移方向, 并且预熔化区的形状与原子排

列滑移方向和位错运动密切相关. 
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Phase field crystal simulation of subgrain boundary annihilation and 
dislocation rotation mechanism under strain at high temperature 

GAO YingJun1,2, HUANG LiLin1,2, ZHOU WenQuan1, QUAN SiLong1, LIN Kui1 & LUO ZhiRong1,3 

1 College of Physics Science and Engineering, Guangxi University, Nanning 530004, China; 
2 Key Lab of Engineering Disaster Prevention and Structural Safety of Ministry of Education, Guangxi University, Nanning 530004, China; 
3 Institute of Physics Science and Engineering Technology, Yulin Normal University, Yulin 537000, China 

In this work, the annihilation process of subgrain boundary (SGB) and splitting of low-angle symmetric till grain boundaries(GBs) 
during plastic deformation in the representatively system of these materials near but below the melting point and the temperature far 
from liquid-solid coexistence line are simulated using the phase filed crystals (PFC) model, respectively. The results show that 
premelting GBs at the temperature far from liquid-solid coexistence line will split into two SGBs and glide under strain. With the 
strain increasing, these SGBs of dislocations with opposite sign Burgers vectors are close to each other, and generate new grains to 
swallow up the old one. Finally these SGBs meet each other and annihilate, and then the SGBs and premelting regions disappear. The 
system with two grains transforms into that of one grain. The GBs at the temperature close to melting point under external exerting 
strain split into two SGBs with opposite sign dislocation, and move to approach other SGB split from other GB. The SGBs with 
opposite sign move close to each other at certain distance to form a dipole of dislocation pair in relative stability. Owing to the shear 
stress, the dislocation pair in the SGBs changes its direction two times, about 120°. After that, the SGBs move reverse to approach 
other opposite SGB, and appear to dislocation dissociation and transform into “Zigzag” shape of SGBs, and then the dissociated 
dislocation annihilates each other. For the premelting GB of the dislocation pair dipole under strain, it will start to extend and 
consolidate together, then decompose and separate from each other. In this process, the interaction of dislocation of different types 
occur, and also the generation of new dislocations and annihilation of dislocation by gliding, which will result in the change of 
Burgers vector of dislocation and the exchange of types of dislocation. The nature of this process is that the atomic lattices are 
softening inside the premelting region, which lead to the atomic array easily to gliding and torsional deformation under applying 
strain, and result in dislocation reaction in different types inside the premelting region and the change of Burgers vector of 
dislocation. 

subgrain boundary annihilation, dislocation rotation, high temperature, strain, phase field crystal model 
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