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剪切应力下扩展位错穿越孔洞和夹杂相的相场模拟

郭文慧,倪 勇

(中国科学技术大学工程科学学院近代力学系,安徽合肥230027)

摘要:利用结合了相场微弹性理论和位错派纳模型的相场方法,数值模拟研究了面心立方晶体铝

和铜中剪切应力下扩展位错穿越孔洞和夹杂相的过程.相场微弹性理论用来计算位错和孔洞/夹杂

相之间的长程弹性相互作用,派 纳 模 型 中 采 用 一 维 晶 体 能 函 数 描 述 扩 展 位 错 结 构,Ginzburg-
Landau动力学方程描述位错滑移的过程.模拟结果显示位错接近孔洞时,位错先被吸引到孔洞边

缘而后被钉扎最后脱离孔洞;而当位错接近夹杂相时,位错先被夹杂相弯曲而后绕过夹杂相并产生

位错环.研究发现层错能比较小的情况下扩展位错接近孔洞/夹杂相时会发生层错收窄,而绕过孔

洞/夹杂相时会出现领先不全位错先穿越、滞后不全位错后穿越并伴随局部层错展宽的现象.该模

拟结果不仅与前人原子层次模拟结果一致,而且进一步在更长的时间尺度下揭示了应力幅值、层错

能参数对扩展位错穿越孔洞/夹杂相动力学过程的影响.
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Abstract:Thedynamicsoftheextendeddislocationpassingthroughthevoidandinclusionintheface-
centeredcubic(FCC)crystalsofaluminum (Al)andcopper(Cu)undershearstressweresimulatedby
phase-fieldmethodcombinedwiththephase-fieldmicroelasticity(PFM)theoryandthePeierls-Nabarro
(PN)model,respectively.ThePFMtheorywasemployedtocalculatethelong-rangeelasticinteraction
betweenthedislocationandthevoid(ortheinclusionphase),thePN modelwasusedtodescribethe
structureoftheextendeddislocationbasedontheone-dimensionalcrystalenergyfunction,andthe
Ginzburg-Landaudynamicequationwasusedtodescribethemovementofthedislocation.Thesimulated
resultsshowedthatwhenthedislocationslipstothevoid,thedislocationisattractedtotheedgeofthe
voidfirstandthenpinnedandfinallydepinned.Whenthedislocationslipstotheinclusionphase,the



dislocationisfirstbentbytheinclusionandthenpassesthroughtheinclusionwithadislocationloopleft.
Moreover,inthecasethatthestackingfault(SF)energyisrelativelylow,itwasfoundthattheSF
narrowswhentheextendeddislocationapproachesthevoid(ortheinclusionphase).Whileanextended
dislocationpassesthroughthevoid(ortheinclusionphase),theleadingpartialdislocationpassesthrough
thevoidfirst,andthenthetrailingpartialdislocationpassesthroughthevoid,whichisalsoaccompanied
bythephenomenonofSFbroadening.Oursimulationresultsarenotonlyconsistentwiththeprevious
atomicsimulatedresults,butalsofurtherrevealtheeffectsofstressamplitudeandSFenergyparameters
onthedynamicsoftheextendeddislocationpassingthroughthevoid(ortheinclusion)atalongertime
scale.
Keywords:elasticinteraction;edgeextendeddislocation;void;inclusion;phasefieldmodel

0 引言

核能反应过程不可避免会产生高速粒子,在高

速粒子冲击下辐照材料内部发生大量的原子移位,
进而出现空位、孔洞、位错、夹杂相等缺陷,不同缺陷

之间的相互作用使结构材料的力学性能在辐照条件

下发生显著的变化,严重威胁反应堆的寿命和安全

性,这是热核聚变实验堆系统结构材料力学领域亟

待解决的科学问题[1].研究核相关金属晶体中孔洞

等夹杂相与位错的复杂相互作用以及其对位错运动

过程的影响,有助于从微介观尺度理解辐照下金属

材料的缺陷演化过程和变形机制,进而理解辐照下

宏观材料力学性能的系列变化规律,加速研发优异

的抗辐照材料[2].
影响位错运动难易程度的一个关键因素就是作

用在位错上的驱动力.早期理论研究表明位错和孔

洞/夹杂相之间的长程弹性相互作用可以显著提升

位错运动的阻力[3-6].当夹杂相尺寸在纳米尺度时,
解析结果表明弹性相互作用由于表/界面弹性效应

而呈现显著的尺寸效应[7],另外有研究表明夹杂相

界面的滑移与扩散等原子结构松弛过程也会极大改

变位错和孔洞/夹杂相之间的长程弹性相互作用[8].
由于复杂位错构型和多孔洞/夹杂相之间的弹性相

互作用难于解析求解[9],近年来的研究开始采用原

子层次模拟[10-19]和位错动力学模型[20-21]更多关注

孔洞和夹杂相对位错运动过程的影响.分子动力学

模拟表明位错可穿越夹杂相,也可绕过夹杂相形成

Orowan位错环[10];当夹杂相为不可穿越类型时,夹
杂相的分布和密度对位错绕过夹杂相的过程有重要

影响[11].原子模拟结果显示后续位错接近初始位错

绕过夹杂相形成的位错环时,会发生交滑移进而形

成棱柱状位错环[12].前人用分子动力学对面心立方

晶体中界面刃型位错与球形孔洞之间的作用机制做

了比较细致的研究[13-19].Dutta等发现孔洞会诱发

位错攀移[13].Asari等[14]发现层错能大小对位错穿

越过程有明显影响,当层错能比较低时,层错宽度比

较大,领先不全位错首先穿过孔洞,经过一段时间,
滞后不全位错才穿过去;而当层错能比较高的时候,
层错宽度比较小,领先不全位错和滞后不全位错几

乎同时穿过孔洞.随后Okita等[15]发现位错穿越所

需的临界剪切应力与孔洞的尺寸和球心的位置有

关,位错与孔洞的相互作用关于球心不对称,当球心

位于滑移面下方也就是位错应力场的拉应力区域

时,临界剪切应力比较小,而球心位于滑移面和滑移

面上方时,临界剪切应力越来越大,主要是因为孔洞

能够释放压应力区的应力,因此孔洞越靠近压应力

区体系能量越低从而导致位错穿越孔洞所需的剪切

应力越大.在此基础上,Doihar等[16]还研究了温度

和层错能共同调控下扩展位错与孔洞的相互作用机

制,通过改变孔洞半径发现了四种不同类型的作用

机制.除此之外,原子模拟结果表明孔洞的形状和分

布对位错穿越过程也有重要的影响[17-19].
分子动力学能够获得位错与孔洞/夹杂相等缺

陷的微观作用过程和作用机制,然而这些原子尺度

的模拟时间和空间尺度较小,分子动力学模拟一般

只能模拟高应变率而难以描述低应变率下位错与孔

洞/夹杂相的相互作用行为.位错动力学模型则在更

大时空间描述复杂位错动力学过程有巨大优势,但
位错线的假设使得其在描述扩展位错结构变化时,
需要提前输入原子层次模拟决定的位错反应规

则[20-21].近年来提出的位错相场模型[22-31]利用相场

微弹性理论[32]计算位错之间的长程弹性相互作用,
结合晶体能函数描述位错芯结构处的晶格内聚力相

互作用[24-28],利用Ginzbury-Landau动力学方程描

述位错动力学过程[22-23].该模型可以在较大的时间

尺 度 下 同 时 描 述 含 位 错 芯 结 构 变 化 的 位 错 反
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应[23-28],位错与界面相互作用的速率依赖性[29-30]、
位错与夹杂相等非均质结构的复杂相互作用过

程[31].本文应用位错相场方法,模拟研究扩展位错

穿越孔洞和夹杂相的动力学过程,揭示孔洞和夹杂

相对位错穿越过程影响的差异,探讨面心立方晶体

的层错能和外加剪切应力对位错与孔洞/夹杂相相

互作用机制的影响规律.通过对比位错与不同夹杂

非均质缺陷的相互作用机制,有望深入理解辐照材

料中微结构缺陷依赖的力学行为.

1 模型描述

我们建立的扩展位错穿越球形孔洞/夹杂相的

相场模型计算示意图如图1所示.采用周期性边界

条件,计算区域为200l×64l×200l,将位错滑移面

即面心立方晶体的(111)面放置在X-O-Z 面上,滑
移面法向为n=[010],位错的伯格斯矢量为b=
b[001],半径为r的球形孔洞球心或夹杂相位于滑

移面上,初始扩展位错由领先不全位错、层错和滞后

不全位错组成.在外加剪切应力τyz 作用下,扩展位

错会沿Z 轴滑移.

图1 面心立方晶体中位错穿越孔洞/夹杂的计算模型示意图

Fig.1 Sketchofanextendededgedislocationpassing
throughavoidorinclusioninFCCcrystals

在相场模型中我们用静态序参量φV(r)=1和

φP(r)=1分别描述孔洞和夹杂相的分布,在其余区

域设置φV(r)=φP(r)=0.我们在滑移面(X-O-Z)
上用序参量η(r,t)表示扩展位错结构,η(r,t)=1
表示已滑移区域,η(r,t)=0.5表示层错的分布,

η(r,t)=0为未滑移区域.滑移面上序参量η(r,t)
的演化服从Ginzburg-Landau动力学方程[22]:

∂η(r,t)
∂t =-L

∂Etot

∂η(r,t)
(1)

式中,t表示演化时间,L 是描述位错运动迁移率相

关的动力学参数,∂Etot/∂η 是位错运动的驱动力,

此项为零时说明位错处于热力学平衡态.在位错相

场模型中,系统总的自由能包含位错畸变引起短程

的晶格错配能,系统的弹性应变能和外载势能三个

部分,可以表示为

Etot=Ecry+Eela+Eext (2)
  晶格错配能分布在滑移面上,是滑移面两侧的

局部 相 对 滑 移 引 起 的 层 间 势 能 变 化.我 们 采 用

Hunter所用的简化的一维层间势描述扩展位错的

晶格错配能[25]:

Ecry=∫γsfsin2 πη  + γusf-γsf/2  sin2 2πη    ·

δy  dxdydz (3)
式中,γsf为稳定层错能,γusf为不稳定层错能,在孔

洞内设置γV
sf=0,γV

usf=0,在夹杂相内设置γP
sf=

10γsf,γP
usf=10γusf.

系统的弹性能Eela 则采用了特征应变理论求

解.位错的特征应变εdis
ij 可以表示成伯格斯矢量b和

滑移面法向n 的并矢形式,即

εdisij =
binj

d η(r,t) (4)

式中,d 表示位错滑移面的面间距.利用Eshelby等

效夹杂原理,孔洞/夹杂相引起的弹性不均匀性可以

用弹性均匀系统中的等效本征应变εvirt
kl (r,t)来

表示[32]:
C0

ijkl εkl(r)-ε0kl(r,t)  =     
Cijkl(r)εkl(r)-εdiskl(r,t)  (5)

C0
ijkl 为晶体的弹性模量,Cijkl(r)=C0

ijkl 1-φV  +
φPCP

ijkl,其中CP
ijkl 为夹杂相的弹性模量.在孔洞/夹

杂相 外ε0kl(r,t)=εdis
kl(r,t),在 孔 洞/夹 杂 相 内

ε0kl(r,t)≠εdis
kl(r,t).Khachaturyan-Shatalov(KS)

理论给出了基于特征应变的弹性能表达式[32]:

Eela=
1
2∫

|k|≠0

[C0
ijklε0ij(k)ε0kl(k)* -

eiσ0ij(k)Ωjk e  σ0kl(k)*el]
d3k
2π  3

(6)

式中,k 是傅里叶空间的方向向量,∫
|k|≠0

表示傅里

叶空间除 k =0的积分,e=k/k是倒易空间的单

位向量;ε0ij(k)=∫ε0ij(r)exp(-ik·r)d3r是ε0ij(r)

的傅里叶变换,而σ0ij(k)=C0
ijklε0kl(k);Ω-1

jk(e)=
C0

ijkleiej 是格林函数,符号*表示共轭复数.
系统的外载势能为

Eext=-σapplij∫ε0ij(r)dxdydz-V
2 C0

ijkl  -1σapplijσapplkl

(7)
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式中,V 是体系的体积.
  孔 洞/夹 杂 相 内 的 等 效 本 征 应 变 也 可 以 用

Ginzburg-Landau动力学方程求解:
∂ε0ij(r,t)
∂t =-Lijkl

δEequiv

δε0kl(r,t)
(8)

式中,

Eequiv=-
1
2∫V

C0
ijkl ε0ij(r)-εdisij(r)  ·

ε0kl(r)-εdisij(r)  d3r+
1
2∫V

C0
ijklε0ij(r)ε0kl(r)d3r-

εij∫V
C0

ijklε0kl(r)d3r+
V
2C

0
ijklεijεkl -

1
2∫

k ≠0

niσ0ij(k)Ωjk n  σ0kl(k)*nl
d3k
2π  3

(9)

  利用此方法,可以通过求解方程(1)和(8)来模

拟位错穿越孔洞或夹杂相的动力学过程.在求解方

程(1)的每一个时间步,我们都先让方程(8)演化到

平衡态,这样可以把等效本征应变代入方程(6)和
(7)求得方程(1)中位错运动的驱动力.为了方便数

值求解,引入如下无量纲参数:

t* =LC0
44t,C*

ijkl =
C0

ijkl

C0
44
,

Ӥ*=Ӥl,σ*
ij =

σij

C0
44












(10)

分别用单个网格计算长度l和剪切模量C0
44 进行归

一化处理,特征时间t0=1/LC0
44,将方程(10)代入

方程(1)中得

∂η
∂t* =-L* ∂f  *

∂η
-σ*

ij
∂ε0ij
∂η  (11)

  我们采用半隐式谱方法[33]求解方程(11),时间

步长设置为0.05,涉及的无量纲参数取值分别为

L* =1,C*
44=1,C*

11=3.5,C*
12=1.5,采用的一些材

料参数如表1所示.通过迭代即得到位错与夹杂相

互作用的动力学过程.

表1 模拟中采用的面心立方晶体材料参数[25]

Tab.1 FCCcrystalmaterialparametersusedinthesimulations[25]

C0
44/GPa b/nm γsf/(mJ·m-2)γusf/(mJ·m-2) γsf/(C0

44b) γusf/(C0
44b)

Al 26.5 0.286 141.8 172.3 0.020 0.025

Cu 54.5 0.257 38.5 163.7 0.003 0.012

2 模拟结果分析与讨论

基于上一节建立的相场模型,我们分别模拟了

高层错能面心立方晶体铝和低层错能面心立方晶体

铜中扩展位错穿越球形孔洞和夹杂相的动力学过

程,并分析了晶体层错能对位错与孔洞/夹杂相相互

作用机制的影响规律,对比讨论了位错与不同类型

夹杂相的相互作用机制.
2.1 层错能对刃型位错穿越孔洞过程的影响

首先我们模拟了高层错能面心立方晶体铝中的

界面刃型位错穿越球形孔洞的过程.选取孔洞半径

为r=15l,剪切应力τyz =0.030μ.运动过程中表

征位错的序参量η在滑移面上的分布如图2所示,
红色表示滑移区,蓝色表示未滑移区,绿色表示层

错.由于铝的层错能较高,位错分解得到的层错宽度

很小,两个不全位错之间距离很近.我们选取的演化

步长分别为t*=1000,3000,5000,7000,9000,
11000.从演化过程可以看出,位错穿越孔洞过程存

在几个典型的阶段:首先是位错在剪切应力的作用

下逐渐向孔洞滑移(图2(a));当滑移到孔洞时,靠
近孔洞的位错段受到吸引发生弯曲,而远离孔洞的

位错段不受孔洞的影响(图2(b));随着演化时间继

续增加,位错逐渐绕过孔洞向前滑移(图2(c));当
位错即将穿越孔洞时,孔洞会拖拽靠近孔洞的位错

段(图2(d));当位错离开孔洞一段距离时,位错受

孔洞周围应力场的影响仍然保持弯曲状态(图2
(e));最后,当位错继续向前滑移时,孔洞应力场对

位错的影响逐渐变小(图2(f)).以上模拟的位错整

个穿越过程与前人分子动力学模拟基本一致[14],证
明了我们建立的相场模型的合理性.

进一步,我们改变层错能参数模拟了低层错能

面心立方晶体铜中界面刃型位错穿越球形孔洞的过

程.选 取 孔 洞 半 径 为r =15l,剪 切 应 力τyz =
0.020μ.图3展示了位错穿越孔洞过程中表征位错

的序参量η在滑移面上的分布.由于铜的层错能较

低,位错分解得到的层错宽度较大,两个不全位错之

间距离较远.我们选取的演化步长分别为t*=500,
1000,2000,3000,4000,5000.从演化过程可以看

出,位错穿越孔洞过程与高层错能晶体存在差异:首
先,界面刃型位错在剪切应力作用下发生分解,产生

领先不全位错和滞后不全位错以及两个不全位错之

间的层错(图3(a));然后,领先不全位错和滞后不

全位错同时向孔洞滑移,靠近孔洞的领先不全位错

受到吸引,远离孔洞的滞后不全位错基本不发生变
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化,孔洞处层错变宽(图3(b));随着演化时间的增

加,扩展位错逐渐绕过孔洞向前滑移(图3(c));当
两个不全位错穿过孔洞的球心继续向前滑移时,靠
近孔洞的层错收缩变窄(图3(d));随后,领先不全

位错和滞后不全位错开始远离孔洞,滞后不全位错

受到吸引,孔洞附近层错变宽(图3(e));最后,层错

宽度逐渐恢复,两个不全位错包裹着层错继续向前

滑移(图3(f)).

图2 高层错能面心立方晶体铝中刃型位错穿越孔洞的过程

Fig.2 TheprocessofedgedislocationspassingthroughthevoidsintheFCCcrystalAlwithhighstackingfaultenergy

图3 低层错能面心立方晶体铜中刃型位错穿越孔洞的过程

Fig.3 TheprocessofedgedislocationspassingthroughthevoidsintheFCCcrystalCuwithlowstackingfaultenergy

  通过对比分析上述高层错能面心立方晶体铝和

低层错能面心立方晶体铜中扩展位错穿越孔洞的动

力学过程,发现,层错能比较小的情况下扩展位错接

近孔洞时会发生层错收窄,而绕过孔洞时会出现领

先不全位错先穿越、滞后不全位错后穿越并伴随局

部层错展宽的现象.由此,我们认为层错能是影响扩

展位错穿越孔洞动力学过程的重要参数.
2.2 层错能对刃型位错穿越夹杂相过程的影响

进一步,为了探讨位错穿越孔洞与穿越夹杂相

作用机制的异同,我们模拟了铝和铜中界面刃型位

错与夹杂相的相互作用过程.
首先是在高层错能晶体铝中选取夹杂相半径为

r=15l,剪切应力τyz=0.030μ.演化过程中表征位

错的序参量η在滑移面上的分布如图4所示,我们

选取的演化步长分别为t*=1000,3000,5000,

7000,9000,11000.从演化过程可以看出,位错宽度

比较小,位错与夹杂相的作用分为几个阶段:首先,位
错在剪切应力作用下向夹杂相滑移(图4(a)和
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4(b));然后,靠近夹杂相的位错段滑移受到阻碍,而
远离夹杂相的位错继续向前滑移(图4(c)~4(e));当
位错绕过夹杂相时,位错继续向前滑移,两边的位错

重新融合,同时夹杂相处会产生不全位错环(图4
(f)).模拟结果与文献[22]中位错环与夹杂相相互作

用机制相同,验证了本工作中所用模型的正确性.

图4 高层错能面心立方晶体铝中刃型位错穿越夹杂相的过程

Fig.4 TheprocessofedgedislocationspassingthroughtheinclusionsintheFCCcrystalAlwithhighstackingfaultenergy

  进一步,我们改变层错能参数,模拟了铜中位错

穿越夹杂相的过程,选取夹杂相半径为r=15l,剪
切应力τyz =0.020μ.表征位错的序参量η 在滑移

面上的分布如图5所示,我们选取的演化步长分别

为t*=500,1000,2000,3000,4000,5000,6000,
7000.从演化过程可以看出:首先全位错在剪切应

力作用下发生分解,领先不全位错和滞后不全位错

一起向前滑移(图5(a)和5(b));领先不全位错先滑

移到夹杂相并绕行(图5(c));接着滞后不全位错滑移

到夹杂相并绕行,靠近夹杂相的层错宽度变小(图5
(d)和5(e));领先不全位错绕过夹杂相并逐渐恢复原

始状态,靠近夹杂相的层错宽度变大(图5(f)和
5(g));滞后不全位错继续向前滑移并逐渐恢复原始

状态,同时在夹杂相处产生不全位错环(图5(h)).

图5 低层错能面心立方晶体铜中刃型位错穿越夹杂相的过程

Fig.5 TheprocessofedgedislocationspassingthroughtheinclusionsintheFCCcrystalCuwithlowstackingfaultenergy

  综上,通过对比分析高层错能面心立方晶体铝

和低层错能面心立方晶体铜中扩展位错穿越孔洞

(节2.1)及夹杂相(节2.2)的动力学过程,我们发现

位错接近孔洞时,位错先被吸引到孔洞边缘发生弯

曲而后被钉扎,最后脱离孔洞;而当位错接近夹杂相

时,位错滑移受阻绕过夹杂相并产生位错环.
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2.3 夹杂类型对刃型位错穿越过程的影响

基于前两节的计算结果,我们模拟了孔洞和夹

杂相同时存在时高层错能晶体铝和低层错能晶体铜

中刃型位错穿越孔洞和夹杂相的动力学过程,孔洞

和夹杂相尺寸相同,取值为r=15l,两者在滑移面

上的中心线与位错线平行.
图6模拟了铝中位错同时穿越孔洞和夹杂相的

过程,图中夹杂相在左侧,孔洞在右侧,剪切应力τyz

=0.030μ.表征位错的序参量η在滑移面上的分布

如图6所示,我们选取的演化步长分别为t* =
1000,3000,5000,7000,9000,11000.可以很明

显地发现位错滑移接近孔洞过程中会受到孔洞的吸

引,远离孔洞时会受到孔洞的拖拽;而位错接近夹杂

相过程中,位错移动受到夹杂相阻碍,会出现位错绕

过夹杂相滑移的现象.

图6 铝中刃型位错同时穿越孔洞和夹杂相的过程

Fig.6 TheprocessofedgedislocationspassingthroughthevoidsandinclusionssimultaneouslyinAl

  接着,通过改变层错能参数模拟了铜中位错同

时穿越孔洞和夹杂相(图中夹杂相在左侧,孔洞在右

侧)的过程.剪切应力τyz =0.020μ,表征位错的序

参量η在滑移面上的分布如图7所示,我们选取的

演化步长分别为t* =500,1000,2000,3000,
4000,5000,6000,7000.通过对比可以发现,位错

滑移接近孔洞时两个不全位错先后受到孔洞的吸

引和拖拽,出现层错先变宽后变窄、再展宽、最后

恢复的过程;而位错接近夹杂相时位错移动受到

阻碍,两个不全位错先后绕过夹杂相滑移,出现层

错先变窄后变宽、最后恢复的过程,且会在夹杂相

处生成不全位错环.

图7 铜中刃型位错同时穿越孔洞和夹杂相的过程

Fig.7 TheprocessofedgedislocationspassingthroughthevoidsandinclusionssimultaneouslyinCu
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3 结论

本文中我们发展了位错与不同类型夹杂缺陷之

间相互作用的相场模型,既能够在连续尺度上描述

位错的长程弹性应变场,又能够兼顾短程的位错核

结构反应,同时还能够考虑任意外加应力场的作用.
我们分析了层错能和夹杂相类型对位错与夹杂相相

互作用机制的影响规律,主要得到以下结论:
(Ⅰ)结合相场微弹性理论和派纳模型建立的位

错相场模型能够有效计算位错与夹杂相的长程弹性

相互作用,同时可以描述扩展位错结构以及位错穿

越不同夹杂相的动力学过程.
(Ⅱ)层错能较大时,层错宽度较小,孔洞应力场

导致位错穿越时产生弯曲;层错能比较小的情况下,
层错宽度较大,扩展位错接近孔洞/夹杂相时会发生

层错收窄,而绕过孔洞/夹杂相时会出现领先不全位

错先穿越、滞后不全位错后穿越并伴随局部层错展

宽的现象.
(Ⅲ)夹杂类型对刃型位错穿越过程会产生影

响:位错接近孔洞时,位错先被吸引到孔洞边缘而后

被钉扎最后脱离孔洞;而当位错接近夹杂相时,位错

滑移受到夹杂阻碍后绕过夹杂相并产生位错环.
综上,位错相场模拟的数值模拟结果显示,位错

相场方法可以在更长的时间尺度下很好地揭示了层

错能参数和夹杂类型对扩展位错滑移过程的影响规

律,为深入理解长时辐照缺陷演化对辐照材料力学

行为的影响提供了有效手段.
除此之外,分子动力学模拟能够获得晶体材料

位错结构原子层次的信息,但是此方法受时间和空

间尺度的限制,而且其高应变率条件会影响位错运

动和界面演化在低应变率下的动力学特征;位错动

力学在更大时空尺度考虑大规模位错群体运动有显

著优势,但位错线假设难以自洽考虑涉及复杂位错

核结构变化的位错反应;本文中采用的位错相场方

法,能够描述晶体材料中包含位错核结构变化的位

错群体在任意外力场下的运动过程,但只部分考虑

了原子层次的信息而且空间尺度小于位错动力学能

模拟的尺度.因此在具体分析中,我们今后可以充分

结合分子动力学、位错动力学、位错相场方法的优

势,建立多尺度模拟分析,从不同时间和空间尺度深

入探讨金属材料辐照条件下的缺陷演化过程和变形

机制.
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