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摘  要 

为进一步揭示温度对晶界迁移行为的复杂影响，本研究基于分子动力学模拟探究了Ni 36.9˚ {310}〈001〉
对称倾斜晶界在100~1000 K范围内的迁移热力学、迁移率和剪切耦合迁移等内容。结果表明，在

100~600 K时晶界启动迁移所需临界驱动力将随温度升高而逐渐降低，但在600~1000 K时则保持稳定，

因而晶界迁移的热力学行为将从热激活模式转变为无热激活。在所探究的温度范围内，晶界迁移率随温

度的变化趋势与临界驱动力对应趋势并不相反或相同，因而认为较难启动迁移的晶界会具有相对较低迁

移率的已有观点并不正确。该晶界沿晶界面法向迁移的同时还在晶界面内发生剪切运动，也即呈现剪切

耦合迁移的特征，在100~800 K时的耦合强度最高，随后因晶界结构改变而导致耦合强度持续降低。 
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Abstract 
In order to further reveal intricate influences of temperature on the migration behaviors of grain 
boundary, we investigated the migration thermodynamics, mobility and shear-coupled migration 
of Ni 36.9˚ {310}〈001〉 symmetrical tilt grain boundary at 100~1000 K based on molecular dynam-
ics simulations. The results show that the threshold driving force of initiating boundary migration 
at 100~600 K gradually decreases with the increasing the temperature, but keeps stable at 
600~1000 K. This indicates a transition of the migration thermodynamics from thermally acti-
vated model to athermally activated model. The tendencies shown in the variation of grain boun-
dary mobility with the temperature are not contrary or consistent with the counterpart of thre-
shold driving force. Therefore, the existing viewpoint that the grain boundary being hard to in-
itiate migration will be of relatively low mobility is not correct. This grain boundary will make mi-
gration along the boundary normal direction and also the shear motion in the boundary plane, i.e., 
exhibiting the characteristic of shear-coupled migration. The coupled strength keeps the maximum 
at 100~800 K and then continuously declines due to alteration of grain boundary structure. 
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1. 引言 

晶界(grain boundary)是金属多晶材料组织结构的重要组成部分，晶界迁移又是金属材料在热处理或

外部载荷作用下发生塑性变形、晶粒长大和再结晶等行为的重要机制之一[1]。显然，晶界迁移行为的研

究对于探究与晶界相关的各类行为或过程具有重要意义。晶界迁移率(mobility，M)可定量表征晶界迁移

能力的高低或迁移快慢的能力，可通过公式 M = V/P 计算得到，V 和 P 分别表示晶界迁移的速度和驱动

力[2]。一般认为，晶界迁移属于热激活(thermally activated)行为，因而启动晶界迁移所需临界驱动力会随

温度的升高而降低，同时晶界迁移率将随温度的升高而增大，且应符合 Arrhenius 方程[2]。 
然而，在已有实验[3]-[5]中发现某些金属在极低温度下也会发生因晶界迁移而导致的晶粒长大。这表

明有些晶界是通过非热激活(non-thermally)的模式进行迁移。例如，Brons 等[5]在液氮中对 Cu 薄板进行压

缩变形时，发现组织内的晶粒会因孪晶界迁移而发生明显粗化。在大量模拟研究[6]-[8]也观察到晶界迁移

的非热激活现象。例如，Olmsted 等[6]发现当某些晶界的温度高于某临界值时，晶界将发生粗化，对应的

晶界迁移率将与驱动力大小无关、与温度的相关性遵循 Arrhenius 方程；当温度低于粗化温度时，晶界位移

呈现阶梯状增大特征，迁移率整体保持较低水平且随驱动力的增大而降低，同时不满足 Arrhenius 方程。

Yu 等[7]基于分子动力学模拟研究了 388 组晶界的迁移和热力学行为，发现部分晶界的临界迁移驱动力会

随温度的升高而降低，即呈现反热激活(anti-thermally)特征；有些则几乎不随温度而改变，即呈现无热激活

(athermally)特征，部分晶界则会呈现多种热力学模式（例如，从热激活转变为无热激活或从热激活转变为

反热激活等）。需要说明的是，anti-thermally 和 athermally 都属于 non-thermally 范畴[7]。综上可知，温度

会对晶界迁移产生显著且复杂的影响，不同晶界的迁移热力学行为存在巨大差异。因此，晶界迁移与温度

的相关性有待进一步探究，从而为基于晶界工程调控多晶材料与晶界迁移相关的性能和行为奠定理论基础。 
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与晶界迁移的实验研究方法[4] [10]相比，分子动力学模拟方法[10] [11]可更为便利地探究相关因素对

晶界迁移的影响，同时可深入到原子尺度探究实验方法很难甚至无法探究的内容，因而具有明显的优势。

本研究将通过分子动力学研究面心立方金属 Ni 内Σ5 36.9˚ {310}〈001〉对称倾斜晶界在 100~1000 K 范围内

的临界迁移驱动力、迁移率和剪切耦合行为，从而探究温度对晶界迁移的复杂影响。该晶界是极具代表

性的晶界，其结构、能量和迁移等性质已被广泛研究，也是模拟研究晶界迁移相关行为时常被选定的晶

界。然而，有关温度对该晶界迁移的影响及其机理尚未获得较全面的了解，仍亟需进一步研究。 

2. 模拟方法与参数 

本研究将具体选用 CROP-SDF 分子动力学方法[12]模拟Σ5 〈001〉晶界的迁移热力学，其核心思想是：

先计算双晶体系内每个原子与其局部取向相关的序参量，然后基于序参量准确区分晶粒原子和晶界原子，

再向双晶体系添加与晶粒取向相关的势能，最后在外加势能差(也即迁移驱动力)作用下驱动晶界发生定向

迁移[12]。图 1 所示为所采用的双晶模型和Σ5 〈001〉晶界的取向参数与结构。如图所示，Σ5 晶界由 E 和 D
结构单元周期性排列构成，双晶模型沿晶界面法向(x)采用非周期性边界(尺寸为 18.2 nm)，以避免模拟体

系内的应力累积，沿 y 和 z 方向设定为周期性边界(尺寸分别为 3.2 nm 和 3.4 nm)。 
当双晶构建完成后，先利用共轭梯度法在 0 K 下进行能量最小化弛豫，获取最低能量态双晶结构，

再利用 NPT 系综加热到各研究温度。待研究范围为 100~1000 K，并以 100 K 为等间隔增大。加热时长为

50 ps，默认时间步为 5 fs，同时将双晶体系各方向的内应力尽量控制在 0 GPa。当体系能量和结构达到平 
 

 
Figure 1. Structure and orientation parameters for Ni Σ5 36.9˚〈001〉 grain 
boundary, and the block-shaped bicrystal model constructed based on this 
boundary 
图 1. NiΣ5 36.9˚〈001〉晶界的结构和取向参数以及所对应的块状双晶模型 
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衡时，利用 CROP-SDF 方法[12]向晶界两侧的相邻晶粒分别添加外加势能∆E/2 和−ΔE/2 (见图 1)以增大晶

粒间体自由能差，从而提供晶界迁移驱动力。需要说明的是，∆E 并非固定值，而是以 2 × 10−5 eV/0.05 ps
速率从 2 × 10−5 eV 初始值不断增大。如此设定可为Σ5 〈001〉晶界在不同温度下都提供足够高的迁移驱动力，

进而确保发生晶界迁移，并可提取不同温度下晶界迁移所需临界驱动力∆Eth。为排除热波动对晶界迁移

的影响，设定晶界位移达到 1 nm 时的驱动力∆E 为∆Eth。通过统计双晶体系内势能的变化，可获取不同

时刻的晶界位移，再基于位移–时间数据线的斜率获取晶界的迁移速率。以上模拟均基于开源分子动力

学软件 Lammps [13]完成，同时选定由 Foiles 和 Hoyt [14]构建的 Ni 嵌入式原子势描述原子的能量和相互

作用力，基于 OVITO 软件[15]实现双晶结构的可视化。 

3. 结果与讨论 

为探究温度对 NiΣ5 晶界迁移所需∆Eth的影响，图 2 给出了不同温度下晶界位移随外加驱动力∆E 的变

化。由图可知，在不同温度下，晶界并不会直接迁移，而是需要当∆E 达到一定取值时才会迁移。这说明只

有单一的热驱动并不能使Σ5 晶界发生定向迁移，因而该晶界迁移需要在温度与驱动力二者的共同作用下才

能发生。通过对比发现，在 100~600 K 范围内∆Eth会随温度的升高而明显降低，但在 600~1000 K 范围内却

整体非常接近。为定量分析不同温度下的驱动力，将晶界位移达到 1 nm 时对应的驱动力认定为∆Eth (见图

2 中黑色虚线)，具体结果如图 3 所示。由图 3 可知，随着温度升高，∆Eth将从 100 K 时的~0.165 eV 急速下

降到 600 K 时~0.03 eV，∆Eth降低了约 82%；当温度继续升高到 1000 K 时，∆Eth近似保持在~0.03 eV。 
 

 
Figure 2. Displacement-driving force curves of NiΣ5 grain boundary at different temperatures 
图 2. NiΣ5 晶界在不同温度下的位移–驱动力曲线 

 
综合来看，Σ5 晶界迁移呈现两种明显不同的热行为，也即从较低温度下的热激活(thermally activated)

转变为较高温度下无热激活(athermally activated)。针对晶界迁移热力学的转变，研究者[7] [8] [16]已提出

多种机制(例如晶界粗化、声子曳引和重位点阵原子波动等)，但目前尚未形成统一的认识。因此，Σ5 晶

界热力学模式转变的机理还有待进一步分析。文献[7]也探究了该晶界的迁移热力学，但却发现在

100~1000 K 范围内均表现为热激活特征。与本研究采用的 CROP-SDF 方法[12]相比，文献[7]所采用的原

始 SDF 方法[11]往往会将大量晶粒内的原子错误地判定为晶界原子，进而错误施加与晶体取向相关的迁

移驱动力，最终导致晶界迁移的真实驱动力并不等于名义上施加的外加驱动力，且这种问题会随温度升

高而不断恶化[12] [17]。因此，本研究与文献[7]所得结果的差异应该是由于模拟方法不同而导致的。 
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Figure 3. ∆Eth of Σ5 grain boundary at various temperatures 
图 3. 不同温度下Σ5 晶界对应的∆Eth 

 

有研究者[7] [8]认为当某晶界对应的∆Eth越高时，该晶界越难启动迁移，并且启动后的迁移速度或迁

移率也将越低，也即晶界启动迁移的难易程度决定了其迁移的快慢。为验证该观点的正确性，图 4 给出

了 NiΣ5 晶界在驱动力 0.08 eV、不同温度下的迁移率 M 和位移–时间曲线。由图 4(a)可知，在 100 K 和

200 K 时迁移率 M 为 0 (晶界不发生迁移)，在 300~700 K 范围内 M 不断增大。结合图 3 和图 4(a)可发现，

在 100~700 K 范围内，∆Eth和 M 整体上分别随温度升高而降低和增大，该趋势刚好符合已有研究[7] [8]
的观点。但是，在 700~1000 K 时，∆Eth整体保持不变(见图 3 可知)，而 M 会从 700 K 时~2.25 nm/(ps⋅eV)
显著降低到 800 K 时~1.25 nm/(ps⋅eV)，此后又随温度升高而不断增大(见图 4(a))。基于图 4(b)中位移数据

进一步分析发现，在 400 K 和 600 K 较低温度时，晶界将先加速后匀速迁移，而在 800~1000 K 时晶界全

程保持匀速迁移且温度越高时的曲线斜率也随之越高。这解释了图 4(a)中为何 M 先增大后减低再增大的

变化趋势，其本质原因是温度导致了晶界迁移机制从 ballistic 到 diffusive 的转变[18]。显然，在较高温度

范围∆Eth与 M 的相关性明显不符合已有研究观点。因此，综合所有温度范围的结果可知，晶界启动迁移 
 

  
Figure 4. Mobility and displacement data of Σ5 grain boundary at various temperatures, simulated under a fixed driving 
force 0.08 eV 
图 4. 在固定驱动力 0.08 eV 下模拟所得Σ5 晶界对应不同温度时的迁移率和位移数据 
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的难易程度并不与启动迁移后迁移快慢的能力存在任何关联。已有研究[7] [12] [16]表明，∆Eth主要与晶

界结构和温度有关，而迁移快慢的能力(即迁移率)还受到驱动力大小和类型等因素的复杂综合作用影响。 
为进一步分析温度对 NiΣ5 晶界迁移行为的影响，图 5 给出了 100 K 和 900 K 时不同迁移时刻的双晶

结构图。如图 5(a)所示，晶界(黑色虚线框所标注部分)会沿红色箭头所示晶界面法向不断迁移，同时晶界

两侧的晶粒会沿黄色箭头所示方向分别朝+z 和–z 方向发生相对剪切运动。在 2 个方向运动的综合作用下，

晶界的迁移轨迹会在双晶内部形成多条由浅绿色原子组成的斜线，且不同斜线的斜率保持一致。在大量

有关晶界迁移的研究[2] [7]-[9]中，也常观察到这类被称之为剪切耦合迁移(shear-coupled migration)的现

象。对于某些晶界，在迁移过程中晶界内的位错会沿晶界面法向和晶界面内进行分解并分别发生运动，

从而形成了剪切耦合迁移行为[2]。对比图 5(a)和图 5(b)可发现，当温度升高至 900 K 时，Σ5 晶界沿法向

迁移的速率 Vx要明显高于 100 K，虽然晶界同样会发生剪切耦合迁移行为，但是只形成了 2 条剪切耦合

迁移轨迹斜线(100 K 时为 4 条斜线)，而且轨迹斜线对应的斜率也明显低于 100 K (即 100 K 时的剪切速率

Vz要明显更高)。这表明 2 个温度下的剪切耦合强度并不相同，具体来说是 100 K 时的耦合强度要明显高

于 900 K，也说明了剪切耦合迁移行为会受到温度的显著影响。 
 

 
Figure 5. Shear-coupled migration behavior of Σ5 grain boundary at 100 K and 900 K, illustrated by the bicrystal structure 
at various times 
图 5. 在 100 K 和 900 K 时，基于不同时刻双晶结构所呈现的Σ5 晶界剪切耦合迁移行为 
 

为更定量分析温度对剪切耦合迁移的影响，引入剪切耦合因子β。该因子的定义是切向速率与法向速

率的比值，也即β = Vz/Vx [8]。由图 6 中不同温度下的耦合因子可知，在 100~800 K 时，Σ5 晶界对应的β
保持不变。β = 1 表明晶界沿法向和切向具有相同的迁移速率，也即图 5(a)中轨迹斜线的斜率为 1。当温

度超过 800 K 时，β将持续降低，在 1000 K 时只有~0.25。可见，1000 K 时剪切耦合强度只有较低温度时

的四分之一，总体耦合强度急剧下降。根据晶界迁移的 disconnection 模型[16]，在较低温度下迁移时一

般只有单个 disconnection 被激活发生形核和迁移，此时β由该 disconnection 沿法向和切向的 Burger 矢量

长度比例决定；随着温度升高，可能有多个 disconnection 被激活，则β将综合考虑多个 disconnection 的影

响。与此同时，根据 Homer 等的研究结果[8]，当前被研究的Σ5 晶界在低温下被激活的单个 disconnection
沿法向和切向 Burger 矢量长度比例为 1，从而剪切耦合因子为 1。图 6 中有关晶界结构的插图也可有效

支撑以上分析。在 100 K 和 500 K 较低温度下的晶界结构保持相同，均由 E 结构单元组成，虽然它们不

同于图 1 中所示 0 K 时由 E 和 D 单元组成的结构；900 K 时晶界结构无法准确标定，且明显不同于前 2
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个温度。这表明同一晶界在不同温度下可能具有明显不同的结构，晶界结构的差异自然会导致被激活

disconnection 的差异，从而导致不同的剪切耦合强度。 
 

 
Figure 6. Shear coupling factor β and structures for Σ5 grain boundary under 
different temperatures 
图 6. 不同温度下Σ5 晶界的剪切耦合因子β和晶界结构 

4. 结论 

1) NiΣ5 36.9˚〈001〉晶界启动迁移所需临界驱动力∆Eth与温度存在密切的相关性，在 100~600 K 时∆Eth

将随温度的升高而显著降低，但当温度继续升高时则保持稳定，也即Σ5 晶界迁移的热力学行为将从热激

活模式转变为非热激活。 
2) 在 100~700 K 时，∆Eth和晶界迁移率 M 整体上分别随温度升高而降低和增大；在 700~1000 K 时，

∆Eth近似保持不变而 M 先降低后持续增大。因此，综合来看，晶界启动迁移的难易程度与启动后迁移的

快慢不存在任何相关性。 
3) NiΣ5 晶界具有剪切耦合迁移的特征，但是这种特征会受到温度的影响；在较低温度时，该晶界具

有最高的耦合强度且保持固定，当高于 800 K 时耦合强度将持续降低。耦合强度的改变是由于与晶界结

构相关的 disconnection 改变而导致的。 
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