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摘  要：通过删除晶界处不合理原子，修正可计算任意晶界能量的球形双晶模型，并将修正模型应用于计算金属

Al 中 3 类典型晶界的晶界能，分析模型的合理性和晶界能的晶界空间取向参数相关性。〈011〉对称倾斜晶界的计

算结果表明：修正模型所构造的晶界结构更加稳定，所得晶界能与块状模型结果吻合更好。〈001〉扭转晶界和〈011〉
非对称倾斜晶界的结果分别表明：取向差轴固定时，晶界能整体上随取向差角和晶界面倾斜角的增大而升高。综

合上述 3 类晶界结果可知，晶界能与重位因子间不存在特定的相关性，不能基于重位因子预测晶界能的相对大小。 
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Abstract: The sphere bicrystal model for calculating the energy of an arbitrary grain boundary (GB) was corrected by 
deleting unreasonable atoms located at the boundary. This model was then applied to calculate the energies of three 
categories of GBs in Al to validate the modification, and used to investigate the dependencies of GB energy on GB 
parameters. The results for the 〈011〉 symmetrical tilt grain boundaries show that, compared to the original model, the 
modified model can obtain a more stable GB structure and a lower energy, which agrees better with that obtained by the 
block bicrystal model. The calculations for the 〈001〉 twist GBs and 〈011〉 asymmetric tilt GBs reveal a positive 
dependency of GB energy on misorientation angle and boundary inclination angle, respectively. The analysis results for 
these three types of GBs indicate that there is no specific relation between GB energy and coincidence factor. It is thus 
impossible to predict the relative GB energy values based solely on the coincidence factor. 
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作为金属多晶材料内相邻晶粒间的交界区，晶界

(GB)是材料显微组织结构的重要组成部分[1]。完整描

述晶界的空间取向需要 5 个参数(或自由度)[2]，其中 3
个用来确定两相邻晶粒间的取向差，另两个表示晶界 
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面取向。晶界因存在与其空间取向相关的原子错排而

具有比晶粒更高的能量，单位面积晶界所具有的附加

自由能即为晶界能[3]。晶界能作为晶界的重要特性之

一，影响着材料再结晶和晶粒长大等过程中的组织演

变，进而影响材料的力学及物理性能[4−10]。因此，有

关晶界能的定量表征及其与晶界参数相关性的研究一

直是材料科学领域的重要课题。通过实验定量测定晶

界能时，所得结果受到材料纯度和晶界参数精度等的

严重影响，目前仅获得了极少数的晶界能结果[3, 11−14]。

READ 等[15]基于晶界的位错模型，推导出晶界能与取

向差角的关系式，在理论上描述了晶界能受该晶界参

数的影响，能够较好地应用于小角度晶界的能量计算。 
近年来，随着计算机模拟技术的发展，基于分子

动力学的晶界能计算方法逐渐成熟，为从原子尺度探

究晶界能及其各向异性提供了有效手段。该类方法的

基本思想是：首先根据晶界参数构造具有一定边界条

件的双晶体系，然后选取合适的原子势描述原子间的

相互作用，并在绝对零度下采用经典牛顿方程对体系

进行弛豫。当能量降低至平衡时，晶界所具有的附加

能量即为晶界能。用于构造双晶体系的模型主要有考

虑周期性边界的块状(Block)模型和考虑非周期性边

界的球形(Sphere)模型。块状模型需保证晶界面内两个

方向的模型尺寸与晶体原子排布的周期长度相适应，

而对于任意取向参数的晶界这点很难或无法满足。所

以，该模型主要被应用于一些特殊取向的晶界，如重

位因子较低的倾斜晶界和扭转晶界[16−22]。为了克服块

状模型的局限性，LEE 等[23]提出了球形模型。该模型

采用非周期性边界(即自由表面)，可实现任意晶界的

晶界能计算。但是，球形模型仅通过不同取向晶粒的

刚性对接来确定晶界结构[23]，这种对接可能使晶界处

的原子相距太近甚至重叠，从而使所构造的晶界处于

非稳态或亚稳态，对应的晶界能将高于理论值。对于

给定参数的晶界，其结构和能量都无法预知。因此，

需要尝试构造大量初始晶界结构并比较它们的能量，

其中能量最低的结构可以当成该晶界参数所描述的晶

界结构，基于该结构所计算的附加能量才是晶界能。

块状模型[21−22]通过引入原子删除操作来删除晶界处

不合理原子，能够成功获取初始晶界结构。已有球形

模型则尚未考虑原子删除操作，无法排除不合理初始

晶界结构对计算结果的影响。 
本文作者在基本球形双晶建模方法的基础上，引

入已在块状模型中获得成功应用的原子删除操作来修

正原始球形模型，并以金属 Al 〈011〉对称倾斜晶界

(STGB)为例，对比分析原始球形模型、修正球形模型

和块状模型所算的晶界能，考察原子删除操作对晶界

能的影响。同时，将修正模型应用于 Al〈001〉扭转晶界

(TWGB)和〈011〉非对称倾斜晶界(ATGB)的晶界能计

算，以探讨取向差角和晶界面倾斜角对晶界能的影响。

最后，基于上述 3 类晶界的计算结果，考察晶界能与

重位因子的相关性。 

 

1  模型与方法 

 

本研究借助 LAMMPS 软件构造晶界能的计算模

型[24]。图 1 所示为球形双晶体系构造过程的示意图。

首先，在参考坐标系下构建一个直径为 D 的球形初始

单晶(样品Ⅰ)，将初始单晶分别按照取向 gA、gB进行

旋转分别得到单晶 A 和 B，使它们满足给定的取向差

关系 1−⋅= BA ggg ；然后，沿给定的晶界面方位分别将

A 和 B 剖成两个完全相同的半球，保留不同侧的半球

形晶粒 A′和 B′；最后，将 A′和 B′沿剖面刚性对接，

组成一个球形双晶(样品Ⅱ)。在 0 K 下对单晶和双晶

进行能量最小化弛豫，弛豫后体系的总能量分别为 E1

和 E2。由于单晶与双晶表面原子的排布总体相同，二

者所具有的表面能可认为相等[23]。所以，相对于单晶

而言，双晶所具有的额外能量为晶界的能量，即晶界

能 γ0为 
 

2 1
0

E E
S

γ
−

=                                 (1) 
 
式中：S 是晶界面积( 2=π / 4S D )。 

由图 1 可知，通过半球形晶粒 A′和 B′沿剖面刚性

对接而构造的双晶体系，可能在晶界处存在相距过近

或重叠的原子。从物理角度看，这些原子不能存在于 
 

 

图 1  任意晶界的球形双晶体系构造过程示意图 

Fig. 1  Schematic diagram showing construction of spherical 

bicrystal with an arbitrary GB 



                                           中国有色金属学报                                              2015 年 11 月 

 

3062

实际材料的晶界结构中。块状模型的应用研究[21−22]表

明，此类不合理原子的存在将导致晶界结构处于非稳

态或亚稳态，从而使晶界能量异常升高，即所得晶界

能将高于其理论值。因此，需合理删除这些原子，以

获取稳态的晶界结构。 

本研究参照块状双晶模型中的原子删除操作[21]

来删除不合理的原子，并构造不同的初始晶界结构以

获取给定参数晶界的结构和晶界能。该操作具体过程：

先设定一临界原子间距(dc)识别晶界处不合理的原子

对(即间距小于 dc 的相邻两原子)；然后删除原子对中

的任意一个来获取晶界结构，再通过改变 dc以获取不

同的初始晶界结构，最后选定最稳态的晶界结构(对应

最低晶界能量的结构)为给定参数晶界的结构。对于具

有面心立方结构的金属，晶体理想点阵中原子间的最

近邻距离为 02 / 2a (a0为晶格常数)。为了避免删除体

系中间距合理的原子，同时又尽可能多地获取不同的

初始晶界结构，本研究在 0.005a0 到 0.7a0 之间以

0.005a0为增量依次选取 dc的取值。其中，对于晶界处

间距小于 dc同时又分别属于晶粒 A′和 B′的两个原子，

选取不同原子进行删除将得到两种不同的晶界结构。

因此，修正模型在原理上可构造晶界参数相同的初始

晶界结构总数为 2×(0.7−0.005)/0.005=278。显然，进

行了原子删除操作的双晶和初始单晶的原子总数不再

相等，与双晶具有同等原子总数单晶的能量也不再为

E1。此时，对应单晶的能量为双晶原子总数 N 和平均

原子势能 e1的乘积。因此，利用修正模型所构造晶界

的晶界能( dγ )计算公式为 
 

2 1
d

E Ne
S

γ
′ −

=                                 (2) 

 
式中： 2E′ 为引入原子删除操作后的双晶的能量。 

在计算某给定参数晶界的能量时要对上述 278 种

初始晶界结构所对应的双晶体系进行能量最小化弛

豫，并按照式(2)计算所对应的能量。其中，能量最低

值被认为是该晶界参数下的晶界能，相应结构为全局

最稳态结构，即给定晶界参数晶界的结构。 

本研究利用修正模型考察了金属 Al 中的

〈011〉STGBs、〈011〉ATGBs 和〈001〉TWGBs 3 类晶界，

这些晶界对应的取向差角(θ)、晶界面倾斜角(Ф)和重

位因子(Σ)见表 1。所构造双晶模型的直径为 D=10 nm。

选定二次近邻修正嵌入式原子势[25−26]来描述原子的

能量和相互作用力，并利用共轭梯度算法进行体系能

量最小化弛豫。 

表 1  本研究中晶界所对应的取向差角、晶界面倾斜角及重

位因子 

Table 1  List of misorientation angle, inclination angle and 

coincidence factor of GBs considered in this work 

〈011〉STGBs 
Σ3 (70.53°) 

〈011〉ATGBs 
 〈001〉 TWGBs 

θ/(°) Σ Ф/(°)  θ/(°) Σ 

16.10 51 0  8.80 85 

20.05 33 10.02  11.42 101 

22.84 51 13.26  14.25 65 

26.53 19 15.79  16.26 25 

31.59 27 19.47  18.92 37 

38.94 9 25.24  22.62 13 

50.48 11 29.50  25.06 85 

55.88 41 35.26  28.07 17 

58.99 33 40.32  30.51 65 

70.53 3 43.31  33.40 109 

80.63 43 46.69  36.87 5 

86.63 17 54.74  41.11 73 

93.37 17 64.76  43.60 29 

99.37 43 70.53    

109.47 3 74.21    

121.01 33 76.74    

124.12 41 79.98    

129.52 11 81.95    

141.06 9 90.00    

148.41 27     

153.48 19     

157.16 51     

159.95 33     

163.90 51     

 

2  结果与讨论 
 
2.1  原子删除对晶界能的影响 

图 2 所示为分别采用原始球形模型、修正球形模

型和块状模型计算得到的〈011〉对称倾斜晶界的晶界

能(分别用 γ0、γd和 γb表示)随取向差角的变化。由图 2
可以看出，3 种模型所得晶界能随取向差角的变化趋

势整体上相同，都在 70.53°和 129.52°处形成两个显著

的极小值，该趋势与实验所测Al的晶界能结果一致[3]。

70.53°和 129.52°两晶界刚好对应(111)和(113)孪晶界，

晶界处原子错排程度较低，所对应的附加能量也随之

较低，即晶界能较低。图 2 的结果还表明，在 16.10°、
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38.94°和 109.47°附近，原始模型和修正模型所得晶界

能在绝对值大小和随取向差角的变化趋势上存在明显

差异。在这几个晶界处修正模型所得晶界能呈现出明

显的极小值，而原始模型的结果却呈现出明显的极大

值，且比前者的分别高出 40%以上。修正模型所得结

果与块状模型结果一致。 
 

 

图 2  采用原始球形模型、修正球形模型和块状模型计算所

得〈011〉对称倾斜晶界的晶界能(分别用 γ0、γd和 γb表示)随取

向差角的变化 

Fig. 2  Variation of energy of 〈011〉 STGBs with 

misorientation angle calculated using original sphere model (γ0), 

modified sphere model (γd) and block model (γb) 

 

晶界能本质上由原子排列决定，上述原始模型和

修正模型在 16.10°、38.94°和 109.47°所得晶界能的差

别可从晶界处原子排布的不同来分析。以 θ=109.47°

为例，图 3 所示为不合理原子被删除前后的晶界原子

排布，分别对应于原始模型和修正模型所获得初始晶

界结构。如图 3(a)所示，在原始模型构造的晶界处存

在一些相距过近的原子(图 3(a)中椭圆内的原子)。根据

Lennard-Jones 两体势[27]可知，在一次近邻范围内，原

子势能随原子间距的减小而急剧升高。因此，晶界处

间距过小的原子将具有较高的能量，直接导致晶界能

升高。由图 3(b)可看出，在修正模型构造的双晶体系

中，存在于原始模型构造的双晶体系中的不合理原子

(即具有较高能量的原子)被删除。因此，与原始模型

相比，修正模型所构造的 θ=109.47° 晶界具有更稳定

的结构和更低的晶界能。 

图 2 结果还表明，修正模型与块状模型所算晶界

能在绝对值上仍然存在可见的差别。例如，修正球形

模型所算结果相对于块状模型的平均误差和相对平均

误差分别为 14 mJ/m2和 4%。这可能与两个方面有关。

首先，与块状模型相比，修正球形模型在计算给定取

向参数晶界的能量时，未对相邻两晶体在晶界面内进

行刚体平移操作以获取尽可能多的初始晶界结构。与

省略原子删除操作类似，省略刚体平移操作也可能导

致球形模型计算的晶界能并非全局最小值，从而产生

一定的误差。其次，球形模型考虑非周期性边界条件，

双晶体系中的自由表面势必会影响晶界结构，导致晶

界能的计算误差[23]。 
 

 
图 3  基于球形模型所构造的 109.47°〈011〉对称倾斜晶界和

初始晶界结构对比 

Fig. 3  Initial configurations generated before (a) and after (b) 

deletion of unreasonable atoms in sphere model for 109.47° 

〈011〉 STGB (Misorientation axis is perpendicular to plane of 

paper; circles and triangles stand for atoms in (011) plane in 

different layers in crystals; blue and red symbols stand for 

crystal A′ and B′, respectively) 

 

2.2  晶界能与取向差角、晶界面倾斜角和重位因子的

相关性 
图 4 所示为〈001〉扭转晶界的晶界能随取向差角的

变化情况。由图 4 可知，当取向差角较小时(θ＜
28.07°)，晶界能受取向差角的影响较大，随取向差角

的增大呈现出升高的趋势，与 Read-Shockley 公式所

体现的趋势相符；当取向差角继续增大时，晶界能基

本保持在一个较小的范围内波动。基于晶界的位错模

型及相关理论可知[15]，当取向差角较小时，晶界由离

散的位错构成，且位错密度(或原子错排程度)随着取

向差角的增大而升高，从而导致晶界能随取向差角的

增大而升高。当取向差角增大到一定值时，构成晶界

的位错相互重叠，位错密度有所上升。然而，当取向

差角进一步增大时，由位错重叠和位错间相互作用导

致的位错湮灭将在一定程度上抵消由于取向差角增大

所致的位错密度的升高，位错密度将不再发生明显变

化，即晶界能不再升高而保持在一个较小的范围内  
波动。 
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图 5 所示为 Σ3〈011〉非对称倾斜晶界的晶界能随

晶界面倾斜角 Ф的变化情况。结果显示，晶界能在 Ф
为 0°~64.76°范围内随 Ф的增大而逐渐升高，在 74.21°
附近达到最大值，随后缓慢降低。这种趋势与已有金

属 Al 的模拟结果[21]以及金属 Cu 的相关实验结果[11]

相符。Ф 为 0°和 90°分别对应于对称共格孪晶界和对

称非共格孪晶界，晶界面两侧的原子关于晶界面成镜

面对称排布。与相邻晶界相比，这两个晶界的原子错

排程度更低，对应的晶界能也更低。当晶界面偏离上

述对称孪晶界时，两侧晶粒在晶界上的原子排布不同

(例如 Ф=70.53°时，晶界面在两侧晶粒中的取向分别

为{111}和{115})，即呈现非对称排布。此时，晶界处

原子错排度和对应晶界能都将升高。 
 

 
图 4  利用修正球形模型所算〈001〉扭转晶界的晶界能随取

向差角的变化 

Fig. 4  Variation of energy of 〈001〉 TWGBs with 

misorientation angle, calculated using modified sphere model 

 

 
图5  利用修正球形模型所算Σ3 (70.53°)〈011〉非对称倾斜晶

界的晶界能随晶界面倾斜角的变化 

Fig. 5  Variation of energy of Σ3 (70.53°) 〈011〉 ATGBs with 

inclination angle calculated using modified sphere model 

重位因子 Σ是晶体点阵中重合点阵占体系总点阵

比例的倒数，在一定程度上体现晶界结构的特点。早

期研究[3, 28] 认为，Σ值越小，晶界所具有的能量就越

低。为了考察晶界能与重位因子的相关性，图 6 所示

为本研究中 3 类晶界的晶界能及对应的重位因子。由

图 6 可以看出，高重位因子晶界的晶界能并不一定高

于低重位因子晶界的，如 Σ＜10 晶界的能量并非都低

于(甚至有时高于)Σ＞10 晶界的能量。而且，同一 Σ

值下(如 Σ3)，不同晶界所具有的能量并不相同，甚至

存在很大差异。由此看来，晶界能与 Σ之间并不存在

特定的相关性，无法通过 Σ简单预测或评判晶界能的

相对大小。OLMSTED 等[22]采用块状模型计算并分析

了 388 种重位点阵晶界的能量与重位因子的关系，得

到了与本研究一致的结论。 
 

 
图 6  利用修正球形模型计算的〈011〉对称倾斜晶界、〈001〉

扭转晶界和〈011〉非对称倾斜晶界的晶界能随重位因子(Σ)的

变化 

Fig. 6  Variation of energy of 〈011〉 STGBs, 〈001〉 TWGBs 

and 〈011〉 ATGBs with coincidence factor Σ according to 

predictions using modified sphere model 

 

3  结论 
 

1) 与原始球形模型相比，修正模型所构造的〈011〉

对称倾斜晶界因删除了不合理的原子而更加稳定，所

获得的晶界能及其随取向差角的变化趋势与已有实验

和模拟结果相符更好。 

2) 对于〈001〉扭转晶界，在取向差角较小时晶界能

随取向差角的增大而升高，该趋势与 Read-Shockley

晶界能计算公式所预测的结果一致；当取向差角继续

增大时，晶界能保持在较小的范围内波动。对于 Σ3 
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〈011〉非对称倾斜晶界，晶界能随晶界面倾斜角的增大

而呈现出先升高后减小的趋势，在对称孪晶界处的晶

界能低于相邻晶界的。 

3) 〈001〉扭转晶界、〈011〉对称倾斜晶界和〈011〉非

对称倾斜晶界的晶界能结果表明，晶界能与重位因子

间不存在特定的相关性，不能基于重位因子预测晶界

能的相对大小。 
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