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晶界位错发射与湮没过程的晶体相场模拟 
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摘 要：采用晶体相场模型模拟位向差为  7.70°的对称倾侧晶界位错在外加应力作用下的运动形式和演化过程； 

计算位错分离的激活能，并从能量变化角度分析位错运动过程中发生的分解、湮没和合并机制；分析该对称倾侧 

晶界在外力作用下晶界湮没过程不同特征阶段的差异。结果表明，晶界的湮没存在不同的特征阶段，主要阶段如 

下：位错的攀移，位错的分解与滑移，位错湮没；位错的再攀移与位错再分解、再湮没，或者出现了若干短暂的 

新阶段，如滑移位错与晶界上其他位错发生合并而被晶界吸收，或者滑移位错与另一滑移位错在晶内发生合并形 

成新位错组，或者滑移位错与另一滑移位错发生湮没消失。晶界上全位错的分解实质是产生了一对新的符号相反 

的柏氏矢量；分位错在晶界上的湮没或合并实质是分位错与晶界上的全位错形成的一对符号相反的柏氏矢量发生 

抵消；分位错与分位错在晶粒内部的湮没消失，其实质是 2个分位错之间的 2对符号完全相反的位错柏氏矢量相 

互抵消。 
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annihilation at grain boundary 

GAO Yingjun 1, 2 , LU Chengjian 1, 3 , LUO Zhirong 1, 3 , LIN Kui 1, 2 , HUANG Chuanggao 1, 2 

(1. College of Physics Science and Engineering, Guangxi University, Nanning 530004, China; 

2. Guangxi Key Laboratory for Nonferrous Metal and Featured Materials, Guangxi University, Nanning 530004, China; 

3. Institute of Physics Science and Engineering Technology, Yulin Normal University, Yulin 537000, China) 

Abstract: The movement and evolution of the dislocation for a lowangle grain boundary (GB) with orientation of 7.70° 
under  stress were  simulated by using the phasefield  crystal model. The dislocation  reaction of  separation, annihilation 
and  mergence  and  these  mechanisms  were  analyzed  from  the  energy  point  of  view,  and  the  activation  energy  of 
dislocation separation was  calculated. The difference of  feature  stages  for  the  annihilation process of dislocation under 
stress was shown through comparing two grain boundaries with different misorientations. The results show the obvious 
difference of typical stages of the annihilation process of GB. The main stages of GB annihilation include the dislocation 
climb, dislocation separation and dislocation slide, dislocation annihilation;  again the dislocation climb and dislocation 
separation,  dislocation  annihilation,  or  instead  of  the  dislocation  climb,  some  new  stages  presented  during  the  GB 
annihilation. For example, the sliding dislocation is merged by the dislocation inside the GB or absorbed by GB, or one 
sliding dislocation reacts with another sliding dislocation in the grain to merge into a new dislocation pairs, or the sliding 
dislocation reacts with another dislocation to present annihilation and disappear. The essence of dissociation of  the full 
dislocation is that the new dislocation pairs with opposite Burgers vector are created, while that of annihilation or merge 
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of  dislocations  is  that  the pair  opposite Burgers  vectors  between  the  partial  dislocation  and  the  full  dislocation  on  the 
grain boundary bring about  to  counteract. The annihilation of  two dislocation pairs  in  the grain  is produced by perfect 
counteracting of the twooppositepair Burgers vectors of these two dislocation pairs. 
Key words: grain boundary; dislocation; annihilation; separation; phasefield crystal 

晶体材料通常由大量晶粒组成，晶界就是位向不 

同的晶粒之间的交界面，每个晶粒内部有时又由若干 

个位向稍有差异的亚晶粒组成。小角度晶界一般是指 
2个晶粒间位向差小于 10° 的晶界 [1−2] 。晶界、亚晶界 

是一种面缺陷，它是由一系列位错按特定方式排列而 

构成。位错会引起它附近晶体点阵结构的弹性畸变， 

是一种内应力源 [2] 。在稳定的环境条件下，晶界(包括 

亚晶界)可以保持稳定的结构， 而在外加应力作用下位 

错会发生运动导致晶界迁移，甚至湮没 [3−6] 。晶界位错 

的结构和迁移方式对材料的性能产生重要影响 [7] ，晶 

界位错运动在晶粒长大特别是冷加工金属材料的退火 

中有重要作用 [1−2] 。 位错运动涉及的原子运动过程比较 

快，而且是在非平衡条件下进行的。目前的实验条件 

还较难做到实时观察晶界、亚晶界上位错的分布和运 

动，但借助计算机强大的计算功能，可以进行细致的 

模拟实验，实时观察晶界、位错的运动过程，弥补真 

实实验的不足。 

采用最新发展的晶体相场模型 [8−10] 可以研究纳米 

尺寸下材料的微结构，研究各种因素对位错分布和运 

动及其对晶界演化的影响 [11] 。目前已有研究者 [12−13] 

利用晶体相场模型模拟了外加应力、温度、位向差等 

因素对亚晶界湮没的影响过程。实际上，晶界的演化 

是十分复杂的，除了外加因素的影响外，位向差和晶 

界的初始状态对晶界的演化都有影响 [14] 。在晶界区域 

处，原子排列存在着失配。晶界的位向差不同，其失 

配程度也不同， 这会引起晶界演化机理产生明显差异。 

因此，为了更准确地揭示晶界位错的迁移过程，本文 

作者针对小角度晶界位错在外应力作用下，对位错的 

发射和吸收的作用，以及位错相遇湮没的过程进行研 

究，分析位错相互作用的反应特征，揭示这些作用的 

内在机理。 

1  晶体相场模型 

1.1  体系的能量函数 

传统相场模型 [15−17] 是建立在热力学理论基础上 

的描述体系演化的动力学模型，它可以描述晶体微米 

尺度的微观结构及其演化规律，如可用来研究金属的 

凝固、再结晶与晶粒长大等现象，但是难以描述原子 

尺度下的位错运动过程。 新建立的晶体相场(PFC)模型 

是近几年提出的，该模型是基于密度泛函理论而建立 

的 [8] ，其优势在于能够描述原子空间尺度和扩散时间 

尺度上的现象，并能揭示原子尺度效应。晶体相场已 

用于研究位错和纳米晶晶界的迁移 [11] 、多晶凝固 [18] 、 

外延生长 [19−20] 、结构相变 [21−22] 、晶界熔解 [23] 、微裂纹 

扩展 [24] 等现象。 
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 [9] ，能够揭示晶体学结 

构特性以及原子尺度的行为。 该原子密度场函数(  ( ) r ρ  ) 

作为相场变量，其表达式 [9] 可写成 

, 0 
, 

( ) e i n m 
n m 

r a ρ ρ ⋅ = + ∑  G r  (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 ρ 反映液相的原子均匀无序特征，平均 

值为一个常量；G为倒格矢；r为空间位置矢量；an,m 
为振幅。此时体系无量纲的自由能函数(F)可以写成 [9] 

4 
2 2 + (1+ ) + d 

2 4 
F = r 

      ∇         
∫ 

ρ ρ γ ρ  (2) 

式中：γ 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、弹性效应和塑性变形等。 

1.2  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  1 1 2 2 n n = + G b b ，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 [9] 

1 
4π  3 1 ( ) 

2 2 3 a 
= + b x y  ， 2 

4π 
3 a 

= b y  (3) 

式中：x和 y分别表示 x和 y方向的矢量；a为晶格常 

数。 

对二维体系的极小自由能函数的解取单模近似， 

可得到平衡时三角格子固相的原子密度函数 ρ ，可近 

似写成 [9] 

0 0 
1 2 

( , ) [cos( )cos( ) cos( )] 
2 3 3 

y y x y A x ρ ρ = − + q q q  (4) 

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，其表达式为



第 24 卷第 8 期 高英俊，等：晶界位错发射与湮没过程的晶体相场模拟  2075 

2 
0 0 0 

4 1 
( 15 36 ) 

5 3 
A = + − − ρ γ ρ  (5) 

式中：  0 ρ 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，可以计算并绘制出体系 

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，且固相有三角格子相和条状相两种， 

文献[9]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 

的计算方法得到的二维相图，如图 1所示。 

图 1  单模近似得到的二维相图 [12] 

Fig.  1  Two  dimensional  phase  diagram  of  phase  field 
crystal [12]  (L, S and T indicate liquid, strip and triangular phases, 
respectively) 

1.3  演化动力学方程 

保守的原子密度场变量的演化可用与时间相关的 
CahnHilliard动力学方程描述 [9] 

2 2 3 2 2 (1 ) F 
t 
ρ δ 

ζ γρ ρ ρ ζ 
δρ 

∂   = ∇ + = ∇ + + + ∇ +   ∂ 
(6) 

式中：ζ 为高斯随机噪声项，具有零平均值。在此， 

不需考虑ζ 的作用。 

为求解复杂的动力学方程(6)，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。 

2  数值计算方法 

2.1  数值计算与初始条件 

对动力学方程(6)采用半隐式  Fourier 谱方法 [25] 求 

解，其离散形式为 

2 , ,  3 2  2 
,  , {[ ] } ( ) (1 ) t t t 
t t  t k  k t 

+∆ 
+∆ 

− 
= − + + − 

∆ 
ρ ρ 

γ ρ ρ k k 
k  k  (7) 

整理式(7)后得： 

2 3 2 2  2 
, ,  , [ ] /{1 [ ] } ( )  (1 ) t t t  t  t t γ ρ ρ ρ +∆ = − ∆ + + ∆ − k k  k k k  k 

(8) 

式中：  ,t t +∆ ρ k  为 Fourier 空间 t+Δt时刻的原子密度；k 
为 Fourier 空间的波矢。 

在本模拟中，晶体结构中原子排列点阵的演化主 

要由式(8)确定。首先，由式(4)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，利用式(8)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。 

在本模拟中，采用三角相表征晶体结构。选取模 

拟参 数  0  0.285 = ρ ，  0.25 = − γ ，取 空间步长 为 
Δx=Δy=π/4，时间步长为  Δt=0.5。边界条件为周期性 

边界条件。初始条件按如下方法给出：对于周期性的 

计算区域  256 256 x y L L x y × = ∆ × ∆ ，运用式(4)使三角 

相 的取 向在 晶粒 Ⅰ区 域  0 ＜ x＜  1  2 
4 
N d − （ ）和 

1 
(3 2 ) 

4 
N d + ＜x＜N 范围内为  2 / θ ，在中间(晶粒Ⅱ) 

区域 1 ( 2 ) 
4 
N d + ＜x＜ 3 ( 2 ) 

4 
N d − 范围内为  2 / θ − ， 其中 

0＜y＜Ly，本模拟中取θ=7.70°。经过  1000 步的时间 

弛豫，获得稳定的对称倾侧晶界。 

2.2  外应力的施加 

在外加应力作用下，晶粒会发生变形，引起晶界 

和位错运动变化。在二维体系的变形过程中采用等面 

积不变 [26−27] 模型，则有 

S x y x y ′ ′ = ∆ ∆ = ∆ ∆  (9) 

设无量纲的应变速率为 & ε ，应变量  n t ε ε = ∆ &  (其中 
n为时间步数，Δt为时间步长)。设在 x方向上给体系 

一个拉应力，则有 

(1 ) x x x n x t ε ε ′ ∆ = + ⋅ ∆ = ∆ + ⋅ ⋅ ∆ ⋅∆ &  (10) 

/(1 ) /(1 ) y y y n t ε ε ′ ∆ = ∆ + = ∆ + ⋅ ⋅ ∆ &  (11) 

由此可见，在 y 方向上体系受到一个压应力。无 

量纲应变速率设为  6 5 10 − = × & ε 。详细的二维拉伸变形 

模拟的数值算法见文献[26]。 

3  结果与分析 

3.1  应变作用下的晶界湮没过程 
3.1.1  晶界全位错分解与位错的相互作用 

图  2(a)所示为模拟样品中的对称倾侧的小角度晶
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界，该直线晶界由规则排列的配对的刃位错等距排列 

而成，组成配对的刃位错组，其中 2 个多余原子排列 

平面之间的夹角近似为  60°。为了清晰起见，本实验 

中将晶界上的配对位错对叫做全位错(注意， 这里的全 

位错与文献[1−2]中全位错的概念不完全相同)，由晶 

界上的全位错分解发射的位错对叫做分位错， 实际上， 

分位错也是由两个单刃位错并合而成的位错对。本实 

验中选取位向差值为  7.70°的对称倾侧的小角度晶界 

进行模拟研究，该晶界位向差比文献[12]中晶界位相 

差稍小，但在整个晶界演化过程中出现了许多新的特 

点，并不能用文献[12]的  4 个典型阶段描述。本模拟 

中得到的晶界湮没和位错相互作用分别过程如图 
2(a)~(f)所示。 

由图 2(a)可见，初始的晶界由 4 个等距离排列的 

全位错排成一列队形，注意到每个全位错又由 2 个单 

刃位错组合而成。从图 3可以看到，晶界湮没的自由 

能−应变曲线分成 3 个典型的特征阶段。第 1 阶段对 

应全位错沿晶界攀移积累能量过程(见图  2(a))。此时 

晶界能量随着应变量的增大而显著增加(见图  3 中曲 

线第 1阶段)。这一阶段，全位错作攀移运动，直到出 

现晶界发射位错的时刻，这时，体系自由能达到最大 

值。第 2 阶段对应于图 3中能量急剧下降阶段，这一 

阶段是全位错发生分解，晶界发射位错，位错的运动 

由攀移转换为滑移形式。由于晶界全位错发生分 

解，需要足够的能量克服晶格阻力，因此，需要累积 

能量。当达到临界能量值时，全位错分解成 2个分位 

图 2  不同应变下位向差θ=7.70°时的晶界湮没过程模拟 

Fig.  2  Grain  boundary  annihilation  simulated  at θ=7.70°  and  different  strains:  (a) ε=0.045;  (b) ε=0.0825;  (c) ε=0.0855;  (d) ε= 

0.0915; (e) ε=0.0960; (f) ε=0.1050; (g) ε=0.1275; (h) ε=0.1410; (i) ε=0.1440
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图 3  位向差θ=7.70°时的自由能−应变曲线 

Fig. 3  Free energy−strain curve for orientation angle θ=7.70° 

of grain boundary 

错(每个分位错同样由 2个刃位错组合而成， 但刃位错 

的柏氏矢量发生变化)，快速释放能量，使体系自由能 

迅速减小。第 3 阶段较为复杂，并没有出现余下的晶 

界全位错继续攀移，使体系能量增加的阶段，而是由 

几个暂短的能量降低阶段组成。主要包括如下过程： 

分位错滑移穿过晶粒内部到达对面晶界，并在晶界上 

湮没，即被晶界吸收(即与晶界上的全位错合并，合二 

为一)，这一过程如图 2(d)所示，例如，分位错 A被晶 

界全位错 B吸收生成新的位错组 AB，分位错 E 被晶 

界全位错 F 吸收生成新的位错组 EF，分位错 C 被晶 

界全位错 D 吸收生成新的位错组 CD，对应于图 3 曲 

线中  d−e 阶段；接下来晶界上新生成的位错组 AB、 
EF、CD 继续滑移，再与其他方向滑移过来的位错组 

相遇发生湮没，直至所有位错组相遇再全部湮没，晶 

界完全消失，如图 3 所示，从 e 点到 i 点这一过程， 

对应于图 2(e)~(i)。从图 3可见，第 2和第 3阶段的能 

量曲线都呈下降趋势，表明在这两个阶段，发生的是 

滑移分位错在晶界上的湮没， 以及分位错之间的湮没。 

这时，位错的畸变能不断释放，能量不断减少。晶界 

吸收分位错的实质是晶界上的全位错和晶粒内的滑移 

分位错相互吸引而并合在一起，生成新的位错组，并 

改变原滑移方向，向另一方向滑移，转向约 120°角。 

晶界上的全位错初次与晶内滑移的分位错相遇合二为 

一，生成的位错组中多余原子面的方向保留了原来两 

个位错组中不同方向的原子面，而相反方向的原子面 

就被抵消，对比图 2(d)和(e)中的 A、B、AB位错的结 

构可以看出位错组中多余原子面方向的变化。当晶界 

上经过合并的位错组继续吸收晶粒内的滑移分位错 

时，其与晶粒内的位错组相遇会发生完全湮没，一起 

消失。这是因为此时 2 个分位错的 2 个多余原子面方 

向完全相反，全部抵消，如图 2(g)和 2(h)所示。图中 

箭头所指表示位错运动方向。 
3.1.2  晶界初次吸收分位错的局部自由能变化 

由图  2(d)和  2(e)可见，从对面晶界发射过来的分 

位错 A 和晶界上的全位错组 B 相遇发生合并(即位错 

组 A 在晶界上湮没，或者叫作位错组 A 被晶界吸收) 
生成新的位错组  AB，计算得到它们在相遇前后的局 

部能量及其变化率与应变量的关系曲线，如图  4(a)和 
(b)所示，图中的小圆圈表示 A 和 B 位错组已合二为 

一，生成新的位错组  AB。从图  4(a)和(b)可以看到， 

由于晶界此前已发生位错组分解脱离晶界，晶界的局 

部能量有所下降，但晶界吸收位错过程的能量还维持 

在较高水平，在  0.1551~0.1569 之间，能量释放的速 

率也较高，达到 0.78。由如图 3中 d−e−f−g−h阶段可 

见，随着位错组不断在晶界湮没，晶界位错的畸变能 

不断减小，能量值也逐渐降低。 

图  4  位错被晶界吸收的局部自由能与应变关系曲线以及 

位错被晶界吸收的局域自由能变化率与应变关系曲线 

Fig. 4  Local free energy–strain curve of dislocation absorbed 

by  grain  boundary(a)  and  variation  rate  of  local  free 

energy–strain  curve  of  dislocation  absorbed  by  grain 

boundary(b)
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3.1.3  晶界再次吸收分位错的自由能变化 

图 2(g)中晶界上的位错组 AB 再次吸收从晶粒内 

滑移过来的分位错 G，它们相遇后发生湮没并消失， 

如图 2(g)~(h)所示。 模拟计算得到位错组 AB与位错 G 
相遇前后的局部能量及其变化率与应变的关系曲线如 

图 5(a)和  (b)所示， 图中的小圆圈表示该位错组已相遇 

并完成湮没。从图  5(a)可以看到，晶界在吸收位错之 

前，能量曲线呈上升趋势，表明位错向晶界靠近时， 

引起较大的畸变，使位错与晶界附近的应变能增加。 

当位错与晶界上的位错发生合并时， 即晶界吸收位错， 

则出现能量迅速降低，畸变迅速减小。比较图  4(a)和 

图  5(a)可见，第二次晶界吸收位错时，位错靠近晶界 

过程，引起较大晶格畸变，使得能量增加，而晶界初 

次吸收位错情况，能量增加现象不明显。由图  5(a)可 

以看到，在晶界吸收位错的末阶段，此时，应变量为 
0.132，对应的晶界的能量降到了低点，变为 0.03155， 

同时，由图 5(b)可见，能量释放的速率也达到最快。 

晶界吸收位错使位错数量减少， 导致晶界的能量下降。 

图  5  位错被晶界吸收而湮没的自由能与应变关系曲线以 

及位错被晶界吸收湮没的自由能变化率与应变关系曲线 
Fig.  5  Local  free  energy–strain  curve  of  dislocation 
annihilated at grain boundary(a) and variation rate of local free 
energy–strain  curve  of  dislocation  annihilated  at  grain 
boundary(b) 

3.2  亚晶界的产生、迁移和湮没 

由图  2(a)所示的对称倾侧晶界结构可以看到，晶 

界由规则排列的配对全位错排列成直线构成，每个全 

位错的两个多余原子排列平面之间的夹角近似为60°。 

当晶界上的全位错分解时，亚晶界就开始生成，如图 
2(b)所示。图中左边晶界上的两组全位错分解出两个 

向左滑移运动排列的分位错(即亚晶界)，和两个排列 

向右滑移运动的分位错(即亚晶界)。亚晶界的生成减 

小了原晶界的对称倾侧晶界的位向差， 降低了晶界能。 

在外加应变力的作用下，亚晶界运动与对面晶界分裂 

出来的相向运动的亚晶界相遇发生湮没消失，或者被 

对面晶界直接吸收。亚晶界的迁移运动，实质是规则 

排列的一组分位错同向运动的结果。亚晶界之间相遇 

可发生湮没，也可以发生相向运动互相穿过而不发生 

湮没。由图  2(c)可以看到，这时出现了不稳定的亚晶 

界结构，亚晶界由 4 个位错组排列而成，处于原来的 

两条晶界之间，即位于晶粒中间， 将晶粒分成两部分。 

该亚晶界上的位错柏氏矢量方向不同，可看成由 4 套 

柏氏矢量构成。在应变的作用下，位错向 2 个不同方 

向滑移，亚晶界结构很快瓦解，最后与对面晶界相遇 

发生湮没。晶界上的全位错发生分解，实质是晶界分 

解出新的亚晶界结构，即生成新的位错柏氏矢量，使 

得晶粒倾侧角发生了变化，减少了晶界的位向差，降 

低了晶界的能量；而生成的亚晶界在应力的作用下是 

不稳定的，继续迁移运动，与对面滑移过来的倾角相 

反的亚晶界相遇而发生亚晶界湮没。全位错只能沿晶 

界攀移，通过位错分解，产生新的位错柏氏矢量方向， 

才能改变位错的运动方向，启动滑移系，产生位错滑 

移运动。 

3.3  位错反应类型与机理 

对于二维三角格子原子排列平面(见图  2(f)和 
(i))，对称倾侧晶界结构如图 2(a)所示。本文模拟的二 

维三角格子原子排列方向与 x轴的夹角ϕ =0。 文献[28] 

指出，这时的柏氏矢量只存在 6个可能的矢量方向， 

其中独立的柏氏矢量只有 2 个，其他方向的柏氏矢量 

可由这 2 个方向的基本柏氏矢量组合而成。图 6(a)给 

出了刃位错多余半原子面的 6 个方向，对应的 6 个可 

能方向的位错柏氏矢量如下： 

) 
2 
3 

2 
1( 1  x y b + = a  ；  ) 

2 
3 

2 
1 

( 2  x y b + − = a  ；  y b  a − = 3  ； 

) 
2 
3 

2 
1( 4  x y b + − =  a  ；  ) 

2 
3 

2 
1
( 5  x y b − = a  ；  y b  a = 6  。 

式中：x 和 y 为单位矢量；a 为原子间距。由图 6  (b) 
可见，其他 4个方向的柏氏矢量可以用 2 个基本柏氏
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矢量 b1 和 b2 组合表示如下： b3=b2−b1； b4=−b1； b5=−b2； 
b6= b1−b2。 

对于由二套刃位错  b1 和  b2 构成的小角对称倾侧 

晶界，即有  1 2  d + = = θ b b n B，其中，θ 为晶界的倾侧 

角，b1 与 b2 的夹角为 60°，B可看成由 b1 和 b2 配对组 

成的全位错的柏氏矢量。如果位错不发生反应，则不 

会产生新方向的位错柏氏矢量。图  7(a)所示为对称倾 

侧晶界上的全位错放大图，可以看出构成全位错的  2 
个单刃位错  b1 和  b2 的多余原子面方向分别为  H1 和 
H2，夹角成 60°，与图 7(b)中 HRTEM 照片给出的对 

称倾侧晶界上的全位错结构对比，两者完全一致。 

假设可以忽略应力作用引起的原子排列格子的畸 

变影响，按照图 6 定义的位错的多余原子面可能的 6 
个方向 Hi 和对应的柏氏矢量 bi，则图 8(a)中的全位错 
B1 分解前所包含的 2个单刃位错的多余半原子面的排 

列方向分别为 H1 和 H2，图 8(c)给出了分解后的 2 个 

新位错组 B2 和 B3 所包含的多余半原子面方向分别为 
H1 和  H6，H2 和  H3。全位错的分解反应式写成： 
B1=B2+B3，即 B1=b1+b2=B2+B3=(b1+b6)+(b2+b3)，其中 
b3 和 b6 是新产生的方向相反的柏氏矢量。所谓全位错 

分解，就是新产生了一对方向相反的柏氏矢量，例如， 
b3 和 b6。 分解前的全位错的全柏氏矢量 B1 与分解后的 

两个位错组 B2 和 B3 的全柏氏矢量之间的夹角为 60°， 

而分解后的两个位错组 B2 和 B3 的全柏氏矢量之间的 

夹角为  120°。图  9 所示为  2 个位错组合并的反应过 

程：B4+B5=B6，即  B4+B5=(b3+b4)+(b1+b2)=B6=b2+b3， 

其中 b1 和 b4 是 2个原位错组包含的方向相反的一对柏 

氏矢量，所谓两个位错组合并的反应过程，就是这一 

对 b1 和 b4 方向相反的柏氏矢量相遇发生湮没的过程。 

合并前 2 个位错组 B4 和 B5 的全柏氏矢量之间的夹角 

图  6  二维三角格子原子排列平面中刃位错的多余原子面的原子排列方向 Hi 以及与原子排列方向 Hi 对应的柏氏矢量  bi 的 

方向 

Fig.  6  Atomic  arrangement  direction Hi  of  excess  atomic  plane  of  edge  dislocation  in 2D  triangle  lattice plane(a)  and Burgers 

vector direction bi of edge dislocation corresponding to atomic arrangement direction Hi(b) 

图 7  位错组的 PFC模拟图与 HRTEM照片 [29] 对比图 

Fig. 7  Comparison of dislocation  structure by  simulation with by HRTEM photo [29] : (a) PFC simulation of dislocation  structure; 

(b) HRTEM photo of dislocation structure in (111) plane for Al metal
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为  120°，而合并后的全柏氏矢量  B6 与合并前两个位 

错组 B4 和 B5 的全柏氏矢量之间的夹角为 60°。图 10 
所示为两个位错组相遇发生湮没消失的过程。湮没的 

位错反应式如下： B7+B8=0， 即 B7+B8=(b2+b3)+(b5+b6)= 
(b2+b5)+(b3+b6)=0，所谓两个位错组湮没的反应过程， 

就是 b2 与 b5、b3 与 b6 这 2 对方向相反的柏氏矢量发 

生抵消，即二对刃位错相遇湮没消失。湮没前两个刃 

位错组  B7 和  B8 的全柏氏矢量夹角为  180°，表明  B7 

和 B8 的全柏氏矢量方向完全相反，相遇后全部抵消。 

全位错的分解实质是产生了一对新的符号相反的柏氏 

矢量；分位错在晶界上的湮没或合并实质是分位错与 

晶界上的全位错形成的一对符号相反的柏氏矢量发生 

抵消；分位错与分位错在晶粒内部的湮没消失，其实 

质是 2 个分位错之间的二对符号完全相反的柏氏矢量 

相互抵消。 

与文献[12]情况对比，本模拟中位错运动和相互 

作用过程分为以下几种情况：在某些情况下不仅可以 

看到 2 个滑移分位错在晶粒内相遇湮没消失，而且可 

图 8  全位错组分离成两个分位错的过程 

Fig.  8  Reaction  process  of  one  full  dislocation  separating  to  two  dislocation  pairs  (Black  arrows  represent  Burgers  vectors  of 

dislocation  next  to  it;  white  arrows  represent  moving  directions  of  dislocations  pair  next  to  it):  (a)  ε=0.0825;  (b)  ε=0.0835;  (c) 

ε=0.0855 

图 9  两个分位错合并成一个位错组的过程 

Fig. 9  Reaction process for two dislocation pair mergence (Black arrows represent Burgers vectors of dislocation next to it; white 

arrows represent moving directions of dislocations pair next to it): (a) ε=0.0915; (b) ε=0.0942; (c) ε=0.0960 

图 10  两个分位错相遇发生湮没消失的过程 

Fig. 10  Reaction process for annihilation of two dislocation pairs (Black arrows represent Burgers vectors of dislocation next to it; 

white arrows represent moving directions of dislocations pair next to it): (a) ε=0.1275; (b) ε=0.1296; (c) ε=0.1354
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以观察到在晶粒内相遇发生合并(合二为一)；或者看 

到其是在晶界上被晶界吸收，即在晶界发生两个位错 

组的合并，即合二为一。这些情况都可在本模拟中观 

察到，而在文献[12]的位向差为  8.0°的晶界位错湮没 

过程中，并没有看到位错相遇发生合并或吸收的位错 

反应。可见，晶界位错湮没过程对初始位向差较为敏 

感，本模拟中晶界位向差与文献[12]的晶界位向差尽 

管相差很小， 但出现的湮没特征阶段则有较大的差别。 

这些情况在实验中不易观察到，而在本计算机模拟实 

验中则容易观察到， 这也体现出计算模拟实验的优势。 

4  结论 

1) 在二维三角原子晶格排列中， 对称倾侧小角度 

晶界由配对的刃位错等间距排列而成，实际上是由独 

立的二套柏氏矢量构成，不存在独立的单个刃位错。 

晶界区域特别是晶界上的刃位错中心区域具有较高的 

能量密度，而晶粒内部区域则具有较低的能量密度。 

在应力作用下，刃位错以位错对的形式运动，位错发 

生反应也是成对进行，不存在独立的单个刃位错的个 

体运动。 
2)  在外应力作用下，晶界上的全位错作攀移运 

动，当应变达到临界值时，全位错分解为 2 个方向滑 

移运动的分位错，这一过程可以将晶界看成是位错发 

射源。分位错可以在晶粒内部与相向运动而来的另一 

分位错相遇而发生湮没，也可以滑移运动到对面的晶 

界，与晶界上的全位错合并。 
3) 晶界全位错攀移过程积累的能量越高， 其分解 

时释放的能量就越迅速。全位错分解时，其能量释放 

值最大； 位错在晶界湮没即晶界吸收分位错的情况下， 

能量释放次之；分位错在晶粒内相遇的消失过程中能 

量释放值最小。 
4)  全位错的分解实质是产生了一对新的符号相 

反的柏氏矢量；分位错在晶界上的湮没或合并的实质 

是分位错与晶界上的全位错形成的一对符号相反的柏 

氏矢量发生抵消；分位错与分位错在晶粒内部的湮没 

消失，其实质是 2 个分位错之间的 2 对符号完全相反 

的位错柏氏矢量完全抵消。 
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