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Abstract 
In this study, the energies of <110> symmetrical tilt grain boundaries (GBs) and twist GBs were 
calculated using the sphere-bicrystal molecular dynamics model, and the correlation between GB 
energy and coincidence of neighboring lattices on both sides of GB was investigated based on the 
calculated energy results. The energy difference between coincidence site lattice (CSL) GBs and 
non-CSL GBs does not show any visible tendency, these two kinds of GB will have quite close ener-
gies when their crystallographic parameters are nearly the same. This indicates that the relative 
magnitude of GB energy is irrelevant to whether neighboring lattices are coincident or not. For 
CSL GBs, no correlation is observed between their energies and the coincidence index (Ʃ) corres-
ponding to them, i.e., being unable to predict the relative magnitude of GB energy based on Ʃ. 
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摘  要 

本研究利用球状双晶分子动力学模型计算了纯铝<110>对称倾斜晶界和扭转晶界的能量，基于计算所得

晶界能探讨分析了晶界能与晶界两侧相邻点阵重合度的相关性。结果表明，重位点阵(CSL)和非CSL晶界

能量的相对大小不会呈现一定规律性的差别，当两类晶界对应的取向参数相近时，晶界能也随之相近，

即晶界能的高低与晶界两侧相邻点阵是否存在重合无关。对于CSL晶界，其能量与晶界对应重位因子间

无可见相关性，不能基于重位因子预测晶界能的相对高低。 
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1. 引言 

晶界作为多晶材料微观组织的缺陷，由于原子的错排而具有比晶粒更高的能量。通常，人们将单位

面积晶界所具有的附加自由能称为晶界能[1]。晶界能作为晶界的重要特性之一，影响着再结晶、晶粒长

大以及其它与晶界相关的组织演变，并对材料的力学、物理和化学性能产生重要影响[1] [2]。1949 年，

Read 和 Shockley [3]基于晶界的位错构成这一特点，推导出晶界能与取向差角的关系式，即著名的

Read-Shockley 公式，从而第一次以理论的形式诠释了晶界能的各向异性。然而，该公式未考虑位错间的

相互作用，因而只适用于由离散位错组成的小角度晶界。近年来，随着原子模拟理论的发展，越来越多

的人开始借助分子动力学在完整考虑晶界的晶体学取向和材料特性等的前提下计算晶界能[4] [5] [6]。 
完整描述晶界的几何特征需要5个自由度，其中3个表示相邻晶粒间的取向差(常用角轴对形式表示)，

另 2 个表示晶界面的取向[7]。根据取向差角的大小，可将晶界分为小角度晶界和大角度晶界；根据晶界

面与取向差轴间的几何关系，可将晶界分为倾斜晶界、扭转晶界、以及混合晶界；根据相邻两晶粒点阵

在晶界是否有阵点重合，又可将晶界分为重位点阵(Coincidence-site lattice, CSL)晶界和非重位点阵

(non-CSL)晶界[7]。已有研究表明，小角度晶界一般比大角度晶界具有更低的能量[4]，具有低指数或高面

原子密度晶界面的晶界具有相对较低的能量[8]，晶界能与晶界膨胀体积间存在近似正线性相关性[6]等。

关于晶界能的已有认识还包括，当相邻两点阵在晶界附近的重合程度越高时(即晶界对应的重位因子Σ越

低时)，晶界的结构畸变程度应该更低，从而晶界具有更低的能量[9] [10]。然而，Olmsted 等[4]所计算的

388 组 CSL 晶界的能量表明，晶界能与 Σ 间无可见相关性。此外，对于不存在周期性结构和重位阵点的

non-CSL 晶界，长期以来研究者们[9] [11]都认为它们应该具有比 CSL 晶界更高的能量。然而，绝大多数

实验和模拟研究(如文献[4] [6] [12] [13])所得晶界能都是针对 CSL 晶界，只有极少数研究[5] [14]获取了少

量 non-CSL 晶界的能量。这些研究尚不能提供系统对比 CSL 和 non-CSL 晶界能量所需的数据。因此，有

关晶界能与晶界两侧点阵重合度的相关性还有待进一步研究。 
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本研究将采用分子动力学模拟计算纯铝内多组 CSL <111>晶界的能量以及在取向空间内与这些晶界

接近的 non-CSL 晶界的能量，基于这些结果，定量分析晶界能与重位因子的相关性以及对比分析 CSL 和

non-CSL 晶界的能量，从而探究晶界两侧晶粒点阵的重合度对晶界能的影响。 

2. 模拟方法与参数 

2.1. 模拟方法 

现主要有块状双晶[6]和球状双晶[5]两种分子动力学模型计算晶界能，这两种模型计算晶界能的原理

相同，都是通过获取单位晶界面积上包含晶界的双晶体系总自由能与同等大小单晶体系总自由能差。前

者由于采用周期性边界条件，晶界面内两个尺寸方向必须采用周期性边界条件，且相邻两晶粒沿该两方

向的点阵周期长度必须存在最小公倍数，因而只适用于重位因子较小的 CSL 晶界[6]。后者采用自由表面，

在应用时不受晶界取向参数的限制，从而可计算任意晶界的能量[5]。因此，本研究将采用球状模型计算

各组晶界的能量。图 1 给出了球状双晶模型计算任意晶界能量的主要步骤。如图所示，具有取向 0g 的球

状单晶按一定要求转动后，分别获得取向为 Ag 和 Bg 的两个晶粒 A 和 B。沿给定方向 n 将两个晶粒分别

分割成两个同等大小的半球，随后将晶粒A和B的两个半球刚性对接成晶粒取向满足取向差 1
A B
−∆ =g g g 、

晶界面法向平行于 n 的双晶。所构建球状单晶和双晶体系还需基于共轭梯度法进行能量最小化驰豫。驰

豫后的单双晶体系被认为具有相同的自由表面能，因而单晶总自由能( 1E )与双晶总自由能( 2E )间的差异

仅源自于双晶中存在的晶界，也即晶界能量 0γ 可基于下式获取： 

2 1
0

E E
S

γ
−

=                                       (1) 

其中 S 为球状双晶体系中晶界的面积， 2S Rπ= ⋅ ，R 为双晶半径。 
 

 
Figure 1. Illustration for constructing a spherical cell containing a grain boundary 
(GB) with misorientation 1

A B
−∆ =g g g  and boundary plane normal n. 

图 1. 基于球状双晶模型构建取向差为 1
A B
−∆ =g g g 和晶界面取向为 n 的晶界示意图 

 
国内研究者张明亮[15]发现，球状模型必须引入块状模型中的原子删除操作[6]，否则所得晶界能会

显著高于晶界能的理论值。引入该操作的主要目的是：删除球状模型中晶界附近可能存在的相距过近和

能量过高的原子，构建给定晶界取向参数下的不同初始晶界结构，以获取状态更为稳定的晶界结构。该

操作具体为：包含任意晶界的双晶体系在结构驰豫前，晶界处间距小于临界间距 td 的两相邻原子中任意
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一个原子将被删除；同时，为构建不同初始晶界结构， td 以一定增量 sd 在最小间距 mind 和最大间距 maxd
间取值，最终选定所有初始晶界结构中对应能量最低者为晶界的结构。本研究在利用球状模型计算晶界

能时，也引入原子删除操作以获取更为准确的晶界能。 

2.2. 模拟参数 

为探究晶界能与相邻晶粒点阵重合程度的相关性，本研究将以被大量研究的纯铝<110>对称倾斜晶界

(STGB)和<110>扭转晶界(TWGB)两组晶界为例，选取每组晶界下一定数量的 CSL 和 non-CSL 晶界，并

基于球状模型计算晶界能。鉴于纯铝具有面心立方晶体对称性，也即<110>轴为二次旋转对称轴，因而将

在 0~180˚取向差角(θ)范围内选取各类晶界。同时，为分析不同晶界类型下晶界能与点阵重合度的相关性，

将选取具有相同取向差角的<110> STGB 和 TWGB，因而两组晶界下对应各个 CSL 和 non-CSL 晶界的选

取方法相同。其中，CSL <110>晶界对应 θ的选取方法是：首先获取<110>轴下 Ʃ < 3000 的所有 CSL 晶

界对应的取向差角{ }θ ′ ，再从{ }θ ′ 集合中筛选出不小于且又最接近于 ( )5 1, 2,3, ,36iq i i= ⋅ =  的角集合

{ }θ ′′ , { }θ ′′ 就是最终所选定的取向差角。non-CSL <110>晶界对应 θ的选取方法是：以 5˚等间隔在 0~180˚
内均匀地选取一系列 θ。表 1 给出了基于以上方法所选取的各晶界。 

在利用球状模型计算表 1 中各晶界的能量前，还需利用文献[6]中的晶体学理论基于各晶界对应的取

向差轴和取向差角推导构建双晶模型所需两个晶粒的取向。本研究所采用球状模型的半径为 5 nm，原子

删除参数为 min 3nnd d= , max 0.85 nnd d= 和 ds = 0.05 Å。其中， 0 2nnd a= 表示纯铝内的最小原子间距，

a0为点阵常数 4.05 Å。选用文献[16]提出的 2NN-MEAM纯铝原子势函数来描述原子的能量和相互作用力。

本研究所有分子动力学模拟都是利用 Lammps [17]软件。 

3. 结果与讨论 

为分析晶界两侧点阵的重合度对晶界能的影响，图 2 以<110> STGB 和<110> TWGB 为例，给出了

对应 CSL 和 non-CSL 晶界的能量随取向差角的变化。由图 2(a)可知，从整体来看，两类晶界的能量随取

向差角的变化趋势保持了一致，都在 θ = 70˚和 130˚附近存在两个明显的能量低谷，在 θ = 40˚和 105˚附近

存在两个相对较小的能量低谷。当前研究所得<110> STGB 能量随取向差角的变化趋势与已有实验研究

[12] [14]所测趋势相同，即当前所计算的晶界能结果是准确可靠的。与此同时，从图 2(a)还可观察到，当

CSL 和 non-CSL 晶界对应的取向差角相近时，两类晶界的能量也随之相近甚至一致。以上观察表明，对

于<110> STGB，无论两相邻晶粒的点阵是否在晶界附近存在重合，晶界能随取向差的变化趋势保持不变；

晶界能的绝对大小不受点阵是否重合的影响，但会因取向差角改变而发生明显变化。对比图 2(a)和图 2(b)
可知，<110> STGB 和<110> TWGB 能量的相对大小以及随取向差角的变化趋势均明显不同，<110> STGB
的平均能量要低于<110> TWGB。对于<110> TWGB，CSL 和 non-CSL 晶界的能量随取向差角的变化趋

相同，当取向差角相近时两类晶界的能量也随之相近。该特征与<110> STGB 呈现的能量特征相同。这表

明，晶界能与相邻晶粒点阵是否重合并不相关的特征不受晶界类型的影响。综合以上结果和分析可得出，

早期研究[9] [11]认为 non-CSL 晶界具有比 CSL 晶界更高能量的观点并不正确，晶界能的相对大小与晶界

两侧点阵是否存在重合无关。 
为进一步定量分析晶界能与晶界两侧点阵重合度高低的相关性，图 3 分别给出了<110> STGB 和<110> 

TWGB 能量随各晶界对应 Ʃ 的变化。由图可知，对于 STGB 和 TWGB，虽然重位因子相同时两组晶界的

能量存在明显差异，但两组晶界的能量与对应重位因子整体上都不会呈现任何可见相关性。从整体来看，

对于具有相同Ʃ的晶界，其能量会在较大范围内波动。长期以来认为低Ʃ晶界具有相对较低能量的观点(如
文献[9] [10])显然是不正确的。例如，对于具有最小 Ʃ 的 Ʃ3 晶界，其能量并不比其它高 Ʃ 晶界的能量低， 
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Table 1. CSL and non-CSL <110> GBs sampled in this study 
表 1. 本研究所选取的 CSL 和 non-CSL <110>晶界 

CSL <110> GB non-CSL <110> GB 

θ (˚) Ʃ θ (˚) 

5.06 513 5 

10.10 129 10 

15.11 521 15 

20.05 33 20 

25.02 2729 25 

30.03 1803 30 

35.17 1851 35 

40.03 2467 40 

45.03 1971 45 

50.48 11 50 

55.04 459 55 

60.10 323 60 

65.13 1353 65 

70.53 3 70 

75.03 1947 75 

80.04 873 80 

85.02 2683 85 

90.10 577 90 

95.08 531 95 

100.07 1241 100 

105.09 457 105 

110.68 2993 110 

115.06 281 115 

120.10 971 120 

125.06 2937 125 

130.15 2979 130 

135.03 1969 135 

140.03 1387 140 

145.11 89 145 

150.04 1467 150 

155.08 537 155 

160.35 2473 160 

165.01 1881 165 

170.10 2419 170 

175.09 1091 175 
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Figure 2. Comparison of energies for CSL and non-CSL GBs calculated using the sphere model: (a) <110> STGB; (b) <110> 
TWGB 
图 2. 球状模型计算所得 CSL 和 non-CSL 晶界能量的对比：(a) <110> STGB；(b) <110> TWGB 

 
在两组晶界下的能量波动范围可达到 400 mJ/m2。以上观察与 Olmsted 等[4]统计性分析金属铝内晶界能与

Ʃ 相关性的结果一致，尽管当前研究所考虑的最大 Ʃ 高达 2993，而后者只有 385。 
 

 
Figure 3. GB energies plotted against Ʃ for <110> STGB and 
<110> TWGB 
图 3. <110> STGB 和<110> TWGB 能量随 Ʃ 变化 

 
本研究将晶界能分析扩展到高 Ʃ 晶界和非 CSL 晶界时发现，这两种晶界往往可能具有极低的能量(见

图 2 中晶界能曲线上的能量低谷)。进一步分析发现，这些晶界实质上是符合 Read-Shockley 公式所描述

的“小角度晶界”，也即晶界结构可基于位错模型表征的晶界。综合以上分析可知，晶界能的相对高低

与晶界对应重位因子的高低无可见相关性，也即不能基于重位因子来预测晶界能量的高低。其本质原因

是，晶界能受到晶界 5 个取向参数的共同影响，且晶界能与这 5 个参数呈现十分复杂的相关性[4] [18]；
重位因子是与相邻晶粒间取向差(取向差可体现晶界 5 个取向参数中的 3 个参数)部分相关的参数，各晶界

对应的取向差相同或不同并不意味着重位因子也随之相同或不同。可见，重位因子只能非常有限地体现

晶界取向的部分参数，因而无法用于预测晶界能。 
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4. 结论 

本研究通过球状双晶分子动力学模型计算了纯铝<110> STGB 和<110> TWGB 的能量，两组晶界下

均考虑了重位因子高达 2993 的 CSL 晶界以及很少被研究的 non-CSL 晶界，基于计算所得晶界能探讨分

析了晶界能与晶界两侧相邻点阵重合度的相关性。分析后发现：1) CSL 和 non-CSL 晶界的能量与晶界对

应取向差角的变化趋势相同，且当取向差接近时两类晶界的能量也十分接近，即晶界能的相对高低与相

邻晶粒点阵是否存在重合无关；2) 对于具有显著不同重位因子的晶界，它们的能量随重位因子变化时并

不呈现任何可见规律或趋势，也即晶界能的相对高低与晶界两侧相邻点阵重合度的高低无可见相关性。

这些发现揭示了晶界能与点阵重合度的相关性，且有助于进一步了解晶界能与晶界 5 个取向参数的关联

以及晶界能的各向异性。 
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