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摘要:暰目的暱研究外应变作用下 BCC晶体中晶界和位错的预熔化现象,揭示晶界预熔化的机理。暰方法暱构建

包含外力场与晶格原子密度耦合作用项的三维体系自由能函数,并建立以温度为主要参数的晶体相场模型,
模拟三维情况下某一平面的晶界和位错的预熔现象。暰结果暱随着温度的升高,位错熔解的区域不断扩大,在
接近熔点温度时晶界处的位错首先诱发晶界出现预熔化现象;当熔解趋于稳定后,在应力作用下,开始出现

位错滑移现象,同一水平直线上的一组位错对相互靠近,最终湮没变为一个完整晶界。暰结论暱体系的温度影

响并决定位错的熔解。体系温度越高,位错处的熔解就越容易进行。
关键词:缺陷暋预熔化暋晶体相场模型
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Abstract:暰Objective暱Thepre飊meltingphenomenonofgrainboundariesanddislocationsin
BCCcrystalsunderexternalstrainisinvestigatedtorevealthemechanismofpre飊meltingin
grainboundaries.暰Methods暱Thefreeenergyfunctionofthethreedimensionalsystemiscon灢
structed,whichincludesthecouplingofexternalforcefieldandlatticeatomdensity.Aphase
fieldcrystalmodelwithtemperatureasthemainparameterisestablishedtosimulatethepre飊
meltingofgrainboundariesanddislocationsinacertainplaneunderthree飊dimensionalcondi灢
tions.暰Results暱Withtheincreaseoftemperature,theareaofdislocationmeltingcontinuesto
expand,nearthemeltingpointtemperature,thedislocationsatthegrainboundariesfirstin灢
ducethephenomenonofpre飊meltingatthegrainboundaries.Whenthemeltingtendstosta灢
bilize,thephenomenonofdislocationslidingbeginstoappearundertheactionofstress,aset

ofdislocationsonthesamehorizontalstraight
line approaches each other and eventually
annihilatesinto a complete grain boundary.
暰Conclusion暱Thetemperatureofthesystemaf灢
fectsanddeterminesthemeltingofthedisloca灢
tions.Thehigherthesystemtemperatureis,the
easieritistomeltatthedislocations.
Keywords:defect,pre飊melting,phasefieldcrys灢
talmodel



0暋引言

暋暋暰研究意义暱现代材料的性能,特别是超塑性材

料、纳米晶材料和复合材料的性能,极依赖于其内部

的界面位错结构[1飊3]。晶界结构的转变就是这一过

程的重要体现。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飊10]。由于晶界通常只有几个原子层

厚度,在现有的实验条件下难以直接观察到晶界预

熔化现象,因此可采用强大的计算机模拟技术来弥

补实验的不足。暰前人研究进展暱已有学者采用分子

动力学方法研究晶界在材料块体熔点附近的预熔化

行为,模拟结果均表明: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。2002年

Elder等[11飊12]从经典密度泛函理论出发,提出了晶

体相场(PFC)模型。该模型采用具有周期对称性的

原子密度作为序参量,其自由能函数包含了周期对

称性、弹性能以及各向异性等特点。因此,能够在原

子尺度模拟扩散时间尺度的微观结构的演化现

象[13飊18]。2008年Berry等[19]应用由 Ramakrishnan
等提出的局域密度泛函理论的模型,推导出纯物质

三维BCC结构的无量纲形式的 PFC模型。暰本研

究切入点暱目前,结合自由能曲线研究应变作用下三

维位错的预熔化现象的研究还未见报道。暰拟解决

的关键问题暱运用PFC模型,研究外应变作用下的

位错预熔化现象,在BCC晶体中观察位错和晶界的

预熔现象,揭示晶界预熔化的机理。

1暋PFC模型

1.1暋自由能函数

暋暋在三维晶体预熔的PFC模型中,其无量纲自由

能函数形式为[20]

暋暋F=曇dr[B1
2n2+Bs

2n(2Ñ2+Ñ4)n-wn3

6+n4

12
],

(1)
其中n=(氀-氀0)/氀0 表示相对原子密度差,氀0 表示

平均原子密度,氀表示局部原子密度;B1和Bs是根

据接近液体凝聚点的二体相关函数来决定的参量,
温度正比于殼B=B1-Bs;w与三体关系函数有关。
因此,殼B=B1-Bs被看成是与温度成比例,整个

系统的固飊液转换过程是通过改变殼B (或Bl)而进

行的。方程(1)的能量极小值的体心立方原子密度

单模近似解为

暋暋n(r)=A(cosqxcosqy+cosqxcosqz+
cosqycosqz)。 (2)

由于n和氀是保守场的变量,因此保守场的动力学
方程可写为

暋暋灥n
灥t=Ñ2毮F

毮n=Ñ2nBl+ Ñ2nBs(2Ñ2+ Ñ4)-

Ñ2wn2

2+ Ñ2n3

3
。 (3)

式中t表示时间变量,毮是变分符号。采用半隐式

Fourier谱方法进行数值计算,详细步骤见文 献

[21]。

1.2暋样品参数设置

暋暋设置为三维单晶体系,样品的尺寸区域为V =
(256殼x)3 = (28a)3,其 中 a 为 晶 格 常 数 是 a=
8灡9237,满足周期边界条件;取向角为毴=1曘;空间

步长为殼x=0.976031;时间步长为殼t=0.5;设置

Bs= 3/3,w=31/4/2,qmin= 2/2。

暋暋实验发现,熔解温度与围绕着位错核心的溶解

区域半径Rm 有关,即1/Rm
2与殼B成线性关系[15]。

我们首先设置一个补偿量R0,当温度为零时其与位

错的核心尺寸有关,其中R0 和Rm 都是以晶格常数

a做为单位,图1为1/(Rm +R0)2 与殼B 的关系曲

线,此时得到最佳拟合结果R0=0.02812a,我们将

这个曲线称为位错熔解半径与温度关系曲线。在图

1中可以观察到,整个系统按固液区分可以分为3
种状态:固态、固飊液共存态以及液态。如图1中的

BCC范围,当殼B 小于0.0150,此时是整个系统的

温度非常低的时候,系统处于固态;当 殼B 大于

0灡0212,此时晶界的位错将出现明显的预熔化现

象,一直到殼B 为0.0296附近,预熔现象进一步加

剧将出现大量的熔解,系统处于固飊液共存态;当殼B
大于0.030,系统最终变纯液态。因此,为了研究在

固飊液共存区域处,不同温度下晶界在外加应力作用

下的运动过程,本实验的体系温度的设定可参考

图1。

图1暋位错熔解半径与温度的关系曲线

暋暋Fig.1暋Thecurveoftherelationshipbetweenthedislo灢
cationmeltedradiusandtemperature
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1.3暋样品制备与应变的施加

暋暋实验样品的制备分为两个阶段:第一阶段是制

备出处于固飊液共存区域,不同温度条件下的单晶样

品,目的是为了使其处于预熔或者熔解状态。对于

样品1和样品2,按如下表1中的数据选取样品的

温度参数值。利用PFC方法设置样品,温度参数如

表1所示,并在该温度弛豫5000步达到平衡。第

二阶段为加应力过程,采用等体积条件假设,设e为

无量纲应变速率,其中e=6暳10-6,应变为 E=
en殼t,n为步数。
表1暋样品参数

Table1暋Sampleparameters
编号 No. 殼B

1 0.0230
2 0.0260

2暋结果与分析

暋暋由图2可见,样品升温过程中自由能先升高到

A点,之后弛豫,出现位错消耗能量,自由能降到 B
点。在加应力过程中,自由能上升到 C点,位错攀

移运动,自由能升高,并在 D 点达到最大值。随后

由于位错对的湮没消耗大量能量,自由能降低。由

图3可以看出,在升温过程中出现位错对;随着外应

力的施加,位错对出现了滑移现象,它们相互靠近,
最终湮没,形成一个完整的晶粒。

图2暋样品1(殼B=0.0230)自由能曲线图

暋暋Fig.2暋Thefreeenergycurveofthesample1 (殼B =
0灡0230)

暋暋由图4可见,中心线上的原子密度随着原子排

列的空间位置变化而变化,且原子排列呈周期性,所
以原子密度分布也体现出周期性变化,起初幅度比

较均匀,而后由于温度的升高出现位错对,此时对应

的原子密度曲线的中心处幅度不断变小,之后随着

应力的施加,位错湮没形成完整晶界,这时原子密度

分布的幅度又趋于平稳。

(a)tA=456;(b)tB=2041;(c)tC=5001;(d)tD=6608;(e)tE=14000;(f)tF=18000
图3暋样品1(殼B=0.0230)位错熔解截面图

Fig.3暋Thedislocationmeltingsectionofthesample1(殼B=0.0230)

632 广西科学院学报暋2017年11月暋第33卷 第4期



(a)tA=456;(b)tB=2041;(c)tC=5001;(d)tD=6608;(e)tE=14000;(f)tF=18000
图4暋样品1(殼B=0.0230)位错竖直中心线上的时间平均数密度n

Fig.4暋Thetimeaveragedensitynofthedislocationverticalcenterlineofthesamples1(殼B=0.0230)

暋暋根据样品2的自由能曲线(图5),在样品制备

过程中,自由能由于升温先升高到 A 点,之后出现

位错消耗能量,自由能下降到 B点,然后在弛豫过

程中能量慢慢上升到 C点;在加应力过程中,位错

运动,自由能依旧升高并在 D 点达到最大值,随后

由于位错对的连通需要消耗大量能量,自由能慢慢

降低。

暋暋由图6可以看出,在升温过程中出现位错对;随
着外应力的施加,样品2(殼B=0.0260)与样品1
(殼B=0.0230)不同:位错对出现滑移现象并相互

靠近的结果不再是形成一个完整的晶界,而是发生

了连通变为一个圆形,且位错对在应力的作用下引

起了熔化区域的更进一步增加,熔解面积明显增加,
位错的熔解半径也进一步扩大。

暋暋根据图7,中心线上的时间平均数密度随着原

子排列的空间结构的变化而变化。由图7可知原子

排列呈周期性,所以时间平均数密度也出现周期性

变化,起初幅度比较平均;而后由于温度的升高出现

位错对,此时对应的原子密度曲线的中心处幅度不

断变小,之后随着应力的施加,位错对的湮灭形成完

整晶界的原子密度的幅度又趋于平稳。

图5暋样品2(殼B=0.0260)自由能曲线

暋暋Fig.5暋Thefreeenergycurveofthesample2(殼B =
0灡0260)
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(a)tA=372;(b)tB=2091;(c)tC=5001;(d)tD=7842;(e)tE=14000;(f)tF=18000
图6暋样品2(殼B=0.0260)位错熔解截面图

Fig.6暋Thedislocationmeltingsectionofthesample2(殼B=0.0260)

(a)tA=372;(b)tB=2091;(c)tC=5001;(d)tD=7842;(e)tE=14000;(f)tF=18000
图7暋样品2(殼B=0.0260)位错竖直中心线上的时间平均数密度n

Fig.7暋Thetimeaveragedensitynofthedislocationverticalcenterlineofthesamples2(殼B=0.0260)

3暋结论

暋暋本研究运用PFC模型研究外应变作用下BCC

晶体中晶界和位错的预熔化现象,结果表明:

暋暋(1)当温度较低时,位错出现明显熔解现象,并
且随着温度的升高,位错熔解的区域不断扩大,在接

近熔点温度时,晶界处的位错首先诱发晶界出现预
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熔化现象;当熔解趋于稳定后,在应力作用下开始出

现位错滑移现象,同一水平直线上的一组位错对相

互靠近,最终湮没变为一个完整晶界。

暋暋(2)当温度较高时,位错出现更加明显的熔解,
并且随着温度的升高,位错熔解区域也不断扩大,体
系的温度影响并决定位错的熔解。体系温度越高,
位错处的熔解就越容易进行。
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