
　
第 ３８ 卷　 第 ８ 期

２０１９ 年 ８ 月

中国材料进展
ＭＡＴＥＲＩＡＬＳ ＣＨＩＮＡ

Ｖｏｌ 􀆰 ３８　 Ｎｏ 􀆰 ８
Ａｕｇ􀆰 ２０１９

收稿日期: ２０１８－０９－３０　 　 修回日期: ２０１８－１０－０８
基金项目: 中央高校基本科研业务费( ＦＲＦ－ＴＰ － １７－ ００３Ａ１)ꎻ 国

家自然科学基金资助项目(５１７７１０２４ꎬ ５１８７１１３１)
第一作者: 顾新福ꎬ 男ꎬ １９８１ 年生ꎬ 讲师ꎬ Ｅｍａｉｌ:

ｘｉｎｆｕｇｕ＠ ｕｓｔｂ􀆰 ｅｄｕ􀆰 ｃｎ
ＤＯＩ: １０􀆰 ７５０２ / ｊ􀆰 ｉｓｓｎ􀆰 １６７４－３９６２􀆰 ２０１８１０００１

相界面及相变晶体学择优

顾新福ꎬ 石章智ꎬ 陈　 冷ꎬ 杨　 平
(北京科技大学材料科学与工程学院ꎬ 北京 １０００８３)

摘　 要: 固态相变是调控材料微观组织的一种重要手段ꎮ 相变过程中ꎬ 为了降低新相的形核能垒ꎬ 新相与母相之间倾向于形成特

定的位向关系ꎬ 从而实现低能界面结构ꎮ 两相之间这种形成特定晶体学特征的现象被称为相变晶体学择优ꎮ 与相变热力学及相变动

力学一样ꎬ 相变晶体学也是理解微观组织形成不可缺少的知识ꎮ 两相界面结构是理解相变晶体学择优规律的关键ꎮ 由低能界面与界

面匹配之间的关系出发ꎬ 介绍了理解相变晶体学择优规律的几何模型及其应用ꎮ 首先介绍匹配好区的定义ꎬ 接着介绍定量描述匹配

好区分布及界面位错结构的Ｏ 点阵理论ꎬ 以及由Ｏ 点阵理论衍生出的相变晶体学几何模型和方法ꎮ 相变晶体学模型输入简单ꎬ 通常

只需两相晶格常数ꎬ 即可输出丰富的相变晶体学数据ꎮ 最后以双相不锈钢中奥氏体析出相的相变晶体学为例ꎬ 介绍了作者近年来开

发的相变晶体学计算软件 ＰＴＣＬａｂ 的应用ꎮ 此外ꎬ 介绍的方法原则上适用于晶界的分析ꎮ
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1　 前　 言

界面是多晶体材料中重要的微观组织特征之一ꎮ 界

面处的原子种类或结构往往不同于晶体内部的原子排列ꎬ
界面上这些原子结构不仅在晶体的一系列物理化学过程

中起到重要作用ꎬ 并且对材料整体性能也具有很重要的

影响[１] ꎮ
界面的存在会导致体系的吉布斯自由能增加ꎬ 因而
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在固态相变时ꎬ 新相与母相之间产生的界面是形核时的

阻力项ꎮ 为了降低形核能垒ꎬ 两相之间易于形成特殊的

低能界面取向[２] ꎮ 因此ꎬ 新相与母相之间常形成可重复

的位向关系、 界面取向及界面结构等晶体学特征ꎬ 即存

在相变晶体学择优现象[３ꎬ ４] ꎮ 与相变热力学及动力学一

样ꎬ 相变晶体学也是理解材料组织不可缺少的知识[５] ꎮ
由于相变时界面倾向于形成低能界面ꎬ 而低能界面

通常具有特殊的界面结构ꎬ 因此从界面结构入手分析常

常是分析相变晶体学择优规律的重要方法[３ꎬ ４ꎬ ６－９] ꎮ 本文

旨在介绍相变晶体学几何模型的一般思想和处理方法ꎬ
建立界面结构与相变晶体学择优的关系ꎮ 文中首先介绍

界面的基本定义ꎬ 接着介绍处理相变晶体学择优问题的

简单而直观的方法ꎬ 再介绍定量的分析方法及其衍生模

型ꎬ 最后结合笔者近年开发的相变晶体学软件介绍应用

实例ꎮ
1􀆰 1　 界面几何

定义平直界面通常需要 ５ 个宏观参量ꎬ 称为 ５ 个自

由度ꎮ 其中 ３ 个参量定义界面两侧晶体在空间的位向关

系ꎬ 剩余 ２ 个参量定义界面取向ꎮ
位向关系是指两晶体在空间中的位置关系ꎮ 描述晶

界时ꎬ 常用轴角对表示位向关系ꎮ 其中轴向由两个参数

定义ꎬ 绕轴的旋转角为另外一个参数ꎬ 可见位向关系需

要 ３ 个参数来描述ꎮ 然而描述相变时ꎬ 常用米勒指数表

示位向关系ꎬ 即用面和面平行及面内的方向和方向平

行的关系来描述ꎬ 这种表示方法比较直观ꎮ 例如钢铁

材料中的马氏体相变ꎬ 马氏体 ( ｂｃｃ) 和奥氏体母相

( ｆｃｃ)之间的 Ｎｉｓｈｉｙａｍａ￣Ｗａｓｓｅｒｍａｎ( Ｎ￣Ｗ) 位向关系可

以近似描述成密排面平行( １１１) ｆｃｃ / / ( ０１１) ｂｃｃꎬ 近密排

方向平行[１－１０] ｆｃｃ / / [１００] ｂｃｃꎮ 当然ꎬ 两相之间的位向关

系也可用轴角对或欧拉角等方式描述ꎬ 它们之间可以通

过位向关系矩阵相互转换ꎮ 位向关系矩阵是将同一矢量

从一晶体坐标系转到另一个晶体坐标系的变换ꎮ
界面如果是宏观的平面ꎬ 面法向需要两个参数来定

义ꎮ 界面上可能包含位错和台阶等微观亚结构ꎬ 因此可

以根据界面结构对界面进行分类ꎮ
1􀆰 2　 界面结构

根据晶体界面两边原子的匹配或对应关系ꎬ 相界面

可分为完全共格、 半共格和非共格界面[２] ꎬ 如图 １ 所示ꎮ
图 １ａ 中的界面为完全共格界面ꎮ 晶体 α 和晶体 β 的

原子在界面上一一对应ꎮ 此时两相晶格之间的错配非常

小ꎬ 界面处可以通过较小的应变实现完全共格ꎬ 例如高

锰钢中的 ε 马氏体与奥氏体(γ)之间的界面(０００１) ε / /
(１１１) γꎮ 这类界面的界面能通常较低ꎮ 由于两相之间的

弹性能与错配的平方成正比ꎬ 随着两相晶格之间的错配

增大ꎬ 达到一定临界错配值之后ꎬ 界面将丧失共格状态ꎬ
界面的错配将通过周期性的位错来松弛ꎬ 如图 １ｂ 所示ꎬ
这样的界面被称为半共格界面ꎮ 位错与相邻位错之间是

共格区ꎮ 钢铁、 钛合金和镁合金中多种析出相的界面就

是半共格界面ꎮ 当两相错配更大时ꎬ 形成非共格界面ꎬ
如图 １ｃ 所示ꎮ 非共格界面上不存在共格区和规则的共格

点ꎬ 此类界面的界面能较大ꎮ 当然ꎬ 在大错配时ꎬ 两相

之间也可以形成近似重合位置点阵的结构ꎬ 或称为规则

共格界面[５] ꎬ 例如镁合金中的 Ｌａｖｅｓ 相与基体之间的

界面[１０] ꎮ
图 １ 中给定的界面均为原子级平界面ꎬ 实际系统中

的界面不仅包含位错ꎬ 还包含台阶结构ꎬ 称为结构台阶ꎮ
图 ２ 是界面一侧的台阶结构图ꎬ 由台面￣侧面￣扭折

(ｔｅｒｒａｃｅ￣ｌｅｄｇｅ￣ｋｉｎｋꎬ ＴＬＫ) 模型描述ꎬ 其中台阶的台面、
侧面和扭折的面均为晶体中的密排或次密排面ꎮ 由于存

在台阶ꎬ 宏观界面的平均取向将偏离低指数晶面ꎮ 如果

界面指数不能用低指数表示ꎬ 则称为无理界面ꎮ 界面上

的这些台阶称为本征台阶ꎬ 实际起到松弛界面错配的作

用ꎮ 对于一般的系统ꎬ 界面两侧的错配不能完全通过台

阶松弛ꎬ 一般界面上除了台阶结构之外还包含位错结构ꎮ
界面是位向关系和界面取向的 ５ 元函数ꎬ 择优低能

界面是这五维空间中的能量谷点(奇异点)ꎮ 处于奇异点

的界面又被称为奇异界面[１] ꎮ 相变晶体学几何模型大多

基于界面上原子或晶格的匹配或错配分析ꎬ 然后根据某

图 １　 相界面类型: (ａ)完全共格ꎬ (ｂ)半共格ꎬ (ｃ)非共格

Ｆｉｇ􀆰 １　 Ｔｙｐｅｓ ｏｆ ｉｎｔｅｒｐｈａｓｅ ｂｏｕｎｄａｒｙ: (ａ) ｃｏｈｅｒｅｎｔꎬ (ｂ) ｓｅｍｉ￣ｃｏｈｅｒｅｎｔꎬ (ｃ) ｉｎｃｏｈｅｒｅｎｔ

２３７
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图 ２　 界面的台阶及位错结构

Ｆｉｇ􀆰 ２ 　 Ｔｈｅ ｉｎｔｅｒｆａｃｉａｌ ｓｔｒｕｃｔｕｒｅｓ ｏｆ ｔｅｒｒａｃｅ￣ｌｅｄｇｅ￣ｋｉｎｋ ( ＴＬＫ)

ａｎｄ ｄｉｓｌｏｃａｔｉｏｎｓ

种匹配好的准则或者判据限 制 界 面 取 向 及 位 向 关

系[３ꎬ ４ꎬ ６ꎬ ８] ꎮ 因此ꎬ 分析界面原子匹配对理解这些晶体学

择优规律至关重要ꎮ 下一节将介绍匹配的定义以及寻找

界面上匹配好区的方法ꎮ

2　 界面匹配

2􀆰 1　 匹配和错配

相变晶体学几何模型中计算晶格之间匹配的方法是

将两个晶格点阵相互穿插并在原点重合ꎬ 然后计算最近

邻的晶格点间的位移大小 Δｖｍꎬ 即为错配大小ꎬ 如图 ３ａ
所示ꎮ 异相晶体之间形成完全共格的情况非常少ꎬ 因此

一般界面上两相原子之间都会存在错配ꎮ 设 ｖα 和 ｖβ 分别

是两相晶格中的晶格矢量ꎬ 他们间的错配位移为[３] :

Δｖｍ ＝ ｖβ － ｖα － ∑ｂＬ
α ꎬ (１)

其中ꎬ ｂＬ
α为 α 晶格中的初基平移矢量ꎬ 等式右边最后一项

是为了寻找与 ｖβ 晶格点最近邻的 α 相晶格点ꎮ 当Δｖｍ ＝ ０ꎬ
错配为 ０ꎬ 两个原子位置重合ꎬ 定义为重位点ꎮ 一般在

没有外加应变的情况下ꎬ 异相晶格之间很少形成重位点

阵[１１ꎬ １２] ꎮ 然而ꎬ 采用近重位点 ( ｎｅａｒ ｃｏｉｎｃｉｄｅｎｃｅ ｓｉｔｅꎬ
ＮＣＳ)方法[１３ꎬ １４] 或匹配好区( ｇｏｏｄ ｍａｔｃｈｉｎｇ ｓｉｔｅꎬ ＧＭＳ)方

法[１５]可以非常方便地考察两个晶格之间的原子匹配ꎮ 匹

配好的位置或近重位点被定义为当错配位移小于某一阀

值 δ 的原子位置ꎬ 即错配位移大小需满足式(２):
｜ Δｖｍ ｜ ≤δꎬ (２)

式中 δ 常取 δ ＝ １５％ ｜ ｂＬ
α ｜ ꎬ 实际系统中阀值的选择需

要根据具体情况调整ꎮ 因此若已知两相之间的位向关

系ꎬ 即可计算 ＧＭＳ 的分布ꎮ 式(１)和式(２)也可通过图

形方式解释[１６] ꎬ 如图 ３ｂ 所示ꎮ 图中以 ∑ｂＬ
α 构成的晶

格格点为圆心作半径为 δ ＝ １５％ ｜ ｂＬ
α ｜ 的圆或球ꎬ 它们

被称为 临 界 错 配 圆 ( 二 维 情 况) 或 错 配 球 ( 三 维 情

况) [１６] ꎮ 如果错配位移 Δｖｍ满足式(２)ꎬ 那么位移矢量

Δｖ＝ ｖβ－ｖα 的端点必然落在临界错配圆或错配球内ꎬ 即

ｖβ 定义了 １ 个近重位点(匹配好点)ꎮ 因此ꎬ 凡是落在

临界错配圆或错配球内的位移对应的晶格位置 ｖα 都定

义了 １ 个近重位点ꎮ 图 ３ｂ 中位移矢量和错配圆截线用

箭头标识ꎬ 圆内截线的长度占整个矢量的比例可以用来

确定某个方向上的 ＧＭＳ 比例(本方法潜在要求位移连续

或准连续)ꎮ 因此ꎬ ＧＭＳ 的比例可以由位移矢量与临界

错配圆或错配球交截的面积百分比来计算[１６] ꎮ 以二维

(１１１) ｆ / / (０１１) ｂ界面为例(图 ４)ꎬ 数值法计算面内的

ＧＭＳ 比例为约 ８％ꎬ 即图中实心椭圆内的区域ꎮ 数值

计算时好区比例为匹配好点占总格点的百分比ꎮ 根据

图 ３ｂꎬ 临界错配圆所占的面积为 ８􀆰 １６％ꎮ 两者结果吻合

图 ３　 Ｎ￣Ｗ 位向关系下((１１１) ｆ / / (０１１) ｂꎬ [１－１０] ｆ / / [１００] ｂ)的

错配位移(ａ)ꎬ 面心立方(１１１)面内位移矢量 Δｖ ＝ ｖβ －ｖα 与

临界错配圆(球)的交截情况(ｂ)ꎬ Δｖｍ为错配位移

Ｆｉｇ􀆰 ３ 　 Ｔｈｅ ｍｉｓｆｉｔ ｄｉｓｐｌａｃｅｍｅｎｔ ａｔ Ｎ￣Ｗ ｏｒｉｅｎｔａｔｉｏｎ ｒｅｌａｔｉｏｎｓｈｉｐ

(１１１) ｆ / / (０１１) ｂꎬ [１ －１０] ｆ / / [１００] ｂ( ａ)ꎻ Ｔｈｅ ｄｉｓｐｌａｃｅ￣

ｍｅｎｔ ｖｅｃｔｏｒ Δｖ＝ ｖβ －ｖα ａｎｄ ｍａｔｃｈｉｎｇ ｃｉｒｃｌｅ ｉｎ (１１１) ｐｌａｎｅ

(ｂ)ꎬ Δｖｍ ｉｓ ｔｈｅ ｍｉｓｆｉｔ ｄｉｓｐｌａｃｅｍｅｎｔ

图 ４　 Ｎ￣Ｗ 位向关系下ꎬ (１１１) ｆ / / ( ０１１) ｂ界面的原子匹配ꎬ 绿色

实心圆为匹配好区ꎬ 实线椭圆为错配 １５％ ｜ ｂＬ
ｆ ｜ 时等错配

线ꎬ 虚线椭圆为 ５０％ ｜ ｂＬ
ｆ ｜ 时等错配线

Ｆｉｇ􀆰 ４　 Ｔｈｅ ａｔｏｍｉｃ ｍａｔｃｈｉｎｇ ｏｆ (１１１) ｆ / / (０１１) ｂ ａｔ Ｎ￣Ｗ ｏｒｉｅｎｔａｔｉｏｎ ｒｅ￣

ｌａｔｉｏｎｓｈｉｐꎬ ｔｈｅ ｓｏｌｉｄ ｇｒｅｅｎ ｃｉｒｃｌｅｓ ａｒｅ ｇｏｏｄ ｍａｔｃｈｉｎｇ ｓｉｔｅｓꎬ ｓｏｌｉｄ

ｅｌｌｉｐｓｅ ｉｓ ｔｈｅ ｉｓｏ￣ｍｉｓｆｉｔ ｌｉｎｅ ｆｏｒ ｍｉｓｆｉｔ ｏｆ １５％ ｜ ｂＬ
ｆ ｜ ꎬ ａｎｄ ｄａｓｈｅｄ

ｅｌｌｉｐｓｅ ｉｓ ｔｈｅ ｉｓｏ￣ｍｉｓｆｉｔ ｌｉｎｅ ｆｏｒ ｍｉｓｆｉｔ ｏｆ ５０％ ｜ ｂＬ
ｆ ｜

３３７
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很好ꎬ 且与前人的计算结果一致[１５ꎬ １７] ꎬ 表明该方法可以

用来分析界面内的匹配情况ꎮ 此外ꎬ 如果 Δｖ 沿不同方

向ꎬ 其与临界错配圆或错配球的交截情况不同ꎬ 导致错

配或好区分布不同ꎬ 也就是说两相之间的错配是各向异

性的ꎬ 不同界面的错配或匹配情况不同ꎬ 可能导致界面

能不同ꎮ
2􀆰 2　 界面能与界面匹配

从原子之间相互作用的角度看ꎬ 原子间相互作用存

在着平衡位置ꎬ 偏离平衡位置会导致系统能量的增加ꎮ
考虑第一近邻近似ꎬ 若两相原子在界面处的位置相同或

相近ꎬ 则原子间错配小ꎬ 那么原子间错配造成的能量增

加很少ꎮ
在金属材料中ꎬ 一般界面能中的结构项(错配)占主

导(忽略了界面能化学项和熵的贡献)ꎬ 减小界面的错配

度或增加界面原子的匹配度有利于界面能的降低ꎮ Ｃｈｅｎ
等[１８]通过嵌入原子势函数的方法计算界面能ꎬ 指出在金

属系统中界面能的化学项不超过整个界面能的 ２０％ꎬ 界

面能中的结构项占主导ꎮ 因此ꎬ 基于界面错配分析的几

何模型适用于界面能结构项占主导的系统ꎮ
图 ５ 为界面匹配较好的两相界面ꎮ 实心圆和空心圆

分别代表两相的原子ꎬ 假设两相的原子种类相同ꎮ 界面

处的原子用虚线圆表示ꎬ 从图中可以看出ꎬ 界面上两相

最相邻的原子近似重合ꎬ 从第一近邻原则考虑ꎬ 界面原

子的内能与体内的内能相当ꎬ 也就是界面的能量接近 ０ꎮ
ＧＭＳ 法简单直观ꎬ 但是定量描述界面结构不足ꎬ 而定量

描述界面错配分布的理论是深入理解界面择优规律的

基础ꎮ

图 ５　 界面匹配与界面能示意图

Ｆｉｇ􀆰 ５　 Ｓｃｈｅｍａｔｉｃ ｏｆ ｔｈｅ ａｔｏｍｉｃ ｍａｔｃｈｉｎｇ ａｔ ｔｈｅ ｈａｂｉｔ ｐｌａｎｅ ａｎｄ ｉｎｔｅｒｆａ￣

ｃｉａｌ ｅｎｅｒｇｙ

2􀆰 3　 O 点阵理论

定量描述界面匹配分布及界面结构的数学工具是 Ｏ
点阵理论ꎬ 由瑞士物理学家 Ｂｏｌｌｍａｎｎ ( １９２０ ~ ２００９) 提

出[１９ꎬ ２０] ꎮ Ｏ 点阵理论定义了匹配好区的中心ꎬ 即 Ｏ 单

元ꎬ 好区之间的差区的中心称为 Ｏ 胞壁ꎮ 好区在实际系

统中松弛为共格区ꎬ 差区中心为位错的位置ꎮ 具体计算

方法如下ꎮ
设 α 相和 β 相晶格中的矢量 ｖα 和 ｖβ 在公用坐标下通

过形变或相变矩阵联系ꎬ 即:
ｖβ ＝Ａｖα (３ａ)

其中 Ａ 为维度 ３×３ 的相变矩阵ꎮ 相应地ꎬ 倒易空间中两

相关矢量 ｇα 和 ｇβ 之间的相变关系为[２ꎬ ２０] :
ｇβ ＝Ａ

－１ ′ｇα (３ｂ)
正空间矢量 ｖα 和 ｖβ 之间的位移为:

Δｖ＝ ｖβ－ｖα ＝(Ｉ－Ａ－１)ｖβ ＝Ｔｖβ (４ａ)
其中 Ｔ＝ Ｉ－Ａ－１ꎬ 被称为相变位移矩阵ꎮ 与之对应ꎬ 倒空

间中的位移为:
Δｇ＝ｇα－ｇβ ＝Ｔ′ｇα (４ｂ)

根据 Ｏ 点阵理论ꎬ Ｏ 点定义为错配等于 ０ 的点ꎬ 根据式

(１)可知:

Ｔｖβ － ∑ｂＬ
α ＝ ０ (５)

那么 Ｏ 点阵的基本平移矢量ꎬ 即主 Ｏ 点阵矢量 ｘＯꎬ 定

义为[１９] :
ＴｘＯ ＝ｂＬ

α (６)
Ｏ 点阵理论中的 Ｏ 单元由主 Ｏ 点阵矢量 ｘＯ定义ꎬ Ｏ 单元

的位置一般不是晶格的格点ꎮ 方程(６)是否可解与矩阵 Ｔ
的秩相关ꎮ

(１)当矩阵 Ｔ 的秩为 ３ 时ꎬ 方程(６)一定可解ꎮ 主 Ｏ
点阵矢量 ｘＯ的端点定义 Ｏ 点ꎬ 任何整数倍的 ｘＯ矢量仍为

Ｏ 点ꎮ ３ 组主 Ｏ 点阵矢量可以定义三维空间中 Ｏ 点阵的

周期分布ꎮ
(２)当矩阵 Ｔ 的秩为 ２ 时ꎬ 若要方程(６)可解ꎬ 则 ｂＬ

α

应在矩阵 Ｔ 的列向量构成的平面内ꎮ 方程(６)的解不唯

一ꎮ 这些解所在线方向的位移为 ０ꎬ 这根线方向被称为

不变线 ｘＩＬꎬ 满足:
ＴｘＩＬ ＝ ０ (７)

通常析出相长轴沿不变线方向[２１－２３] ꎮ 若方程(６)可解ꎬ
在空间分布的周期性 Ｏ 单元为 Ｏ 线ꎬ 其方向平行于不变

线方向ꎮ
(３)当矩阵 Ｔ 的秩为 １ 时ꎬ 若要方程(６)可解ꎬ 则 ｂＬ

α

应沿着矩阵 Ｔ 的列向量的方向ꎮ 方程(６)的解不唯一ꎬ
在空间分布的周期性 Ｏ 单元为 Ｏ 面ꎬ Ｏ 面内的任意一根

方向均为不变线ꎬ Ｏ 面完全共格ꎮ
Ｏ 点事实上定义了匹配好区的中心(错配为 ０)ꎬ 若

要界面匹配较好ꎬ 那么界面需要包含两个主 Ｏ 点阵矢量ꎬ
界面内存在周期性分布的好区ꎬ 择优界面的单位法向 ｎ
定义为:

ｎ / / ｘＯ
１ ×ｘ

Ｏ
２ (８)

两个主 Ｏ 点阵矢量构成的平面又被称为主 Ｏ 点阵面ꎮ 在

给定晶体结构和位向关系的情况下ꎬ 自然选择的择优界

面 ｎ 是固定的ꎬ 一般平行于主 Ｏ 点阵面ꎮ
好区与好区之间必然是匹配差区ꎬ 其中心为 Ｏ 胞壁ꎬ
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其与界面的截线将是界面位错线所在的位置ꎮ Ｏ 点阵理

论给出了计算界面位错位置和间距的方法ꎮ 界面 ｎ 上的

位错线方向 ζ[３ꎬ ２４]及位错间距 Ｄ 分别为:
ζ＝ｎ×ｃｏ

ｉ (９ａ)

Ｄ＝ １
｜ ζ ｜

(９ｂ)

其中 ｃｏ
ｉ 是 Ｏ 胞壁的倒易矢量ꎬ 可表达为:

ｃｏ
ｉ ＝Ｔ′ｂ

∗
ｉ (９ｃ)

其中ꎬ ｂ∗
ｉ 为倒易柏氏矢量ꎬ 可由正空间的柏氏矢量ｂＬ

αｉ求

得ꎬ 即:

ｂ∗
ｉ ＝

ｂＬ
αｉ

ｂＬ
αｉ

２ (９ｄ)

应用 Ｏ 点阵理论的前提是选择正确的相变矩阵 Ａ 和

柏氏矢量 ｂＬ
αꎮ ｂＬ

α 可以是晶体的平移矢量(全位错)ꎬ 也可

以是分位错ꎬ 分位错为重位点阵的点阵不变平移矢

量[１９] ꎮ 与之对应ꎬ 界面分为两种择优态ꎬ 即一次择优态

和二次择优态ꎮ 一次择优态时ꎬ 好区内两相晶格为一一

对应的关系ꎬ 相变应变为偏离共格关系的应变ꎬ 共格关

系即为参考态ꎬ 此时的柏氏矢量是晶体的平移矢量ꎻ 而

二次择优态时ꎬ 好区内两相晶格为一对多的关系ꎬ 类似

于重位点阵ꎬ 相变应变为偏离重位点阵的应变大小ꎬ 重

位点阵关系为二次择优态的参考态ꎬ 位错的柏氏矢量即

为重位点阵对应的重位点阵花样不变平移矢量ꎬ 这种位

错又被称为二次位错ꎮ 判断系统属于哪种择优态比较便

利的方法是运用 ２􀆰 １ 节的方法画出匹配好区的分布ꎬ 一

般匹配好区成团簇分布ꎬ 如图 ４ 所示ꎮ 若团簇内匹配为

一对一的关系ꎬ 则属于一次择优态ꎮ 若好区团簇内部为

一对多的重位点阵结构ꎬ 则属于二次择优态ꎬ 由强制的

重位点阵结构计算可能的柏氏矢量ꎮ 根据好区内原子或

晶格的匹配ꎬ 可建立晶格对应关系ꎬ 或在公用坐标系下ꎬ
建立偏离参考态的相变应变矩阵 Ａꎮ 此外ꎬ 匹配好区分

布也可帮助我们直观地理解 Ｏ 点阵及低能界面结构ꎮ
2􀆰 4　 O 点阵与匹配好区分布

ＧＭＳ 一般成团簇分布ꎬ 团簇的中心为 Ｏ 点ꎮ ＧＭＳ
团簇边缘的错配为好区阀值 δꎮ 根据式(４ａ)ꎬ 原点附近

的矢量 ｖβ 的位移为 Δｖꎬ 因此原点附近好区团簇内部

｜ Δｖ ｜ ≤δꎮ 因此ꎬ ＧＭＳ 好区的边界满足:
ｖβ ′Ｔ′Ｔｖβ ＝ δ

２ (１０)
若相变位移矩阵 Ｔ 的秩为 ３ꎬ 则式(１０)中 ｖβ 矢量的轨

迹为椭球ꎬ Ｏ 点为椭球的中心ꎮ 二维情况下ꎬ 式(１０)为
椭圆 方 程ꎬ Ｏ 点 为 椭 圆 的 中 心ꎮ 图 ４ 中 实 心 圆 为

１５％ ｜ ｂＬ
α ｜ 的 ＧＭＳ 好区分布ꎬ 每个好区的中心为 Ｏ 点ꎬ

由 ３ 个主 Ｏ 点阵矢量 ｘＯ
１ ꎬ ｘＯ

２ 和 ｘＯ
３ 定义ꎮ 每个 Ｏ 点周围

的 ＧＭＳ 好区团簇边界椭圆均可通过式(１０)定义ꎮ

好区团簇的大小与阀值 δ 有关ꎬ 阀值越大ꎬ 好区团

簇越大ꎮ 好区团簇增大最终会相交ꎮ 由 Ｏ 点阵理论可

知ꎬ 好区与好区之间的匹配差区中心为位错的位置ꎮ 好

区相交的位置为位错所在的位置ꎮ 由于好区团簇的边界

可以由式(１０)定义ꎬ 不同 δ 值ꎬ 椭圆大小不同ꎮ 图 ４ 中

虚线椭圆是 δ＝ ５０％ ｜ ｂＬ
α ｜ 对应的团簇边界ꎮ 可以看到ꎬ

相邻虚线椭圆之间交截的位置刚好是 Ｏ 点阵计算获得的

位错位置(图 ４ 中红色实线)ꎮ
界面匹配好区比例与界面能相关ꎬ 因此研究界面上

的好区分布至关重要ꎮ 图 ４ 为二维(１１１) ｆ / / (０１１) ｂ面上

的 ＧＭＳ 团簇分布ꎮ 面心立方(１１１)面的堆垛次序是􀆺
ＡＢＣ􀆺堆垛ꎬ 因此ꎬ 相邻(１１１)面之间存在堆垛平移矢

量ꎬ 因此相应的好区也会发生平移ꎮ 根据两相晶格之间

的位向关系ꎬ 画出相邻三层(１１１)面上 ＧＭＳ 的分布ꎬ 如

图 ６ａ 所示ꎬ 不同层的 ＧＭＳ 用不同实心符号表示ꎮ 由

于层间的堆垛平移矢量ꎬ 面上的 ＧＭＳ 发生了相对平移ꎮ

图 ６　 Ｎ￣Ｗ 位向关系下ꎬ 匹配好区在相邻 ｆｃｃ(１１１)堆垛层上的分

布ꎬ 其中 Ａ 层原子用圆圈表示ꎬ Ｂ 层用下三角表示ꎬ Ｃ 层原

子用上三角表示ꎬ 匹配好区均用实心符号表示(ａ)ꎻ 结构台

阶(ｂ) [１３ꎬ １７]

Ｆｉｇ􀆰 ６ 　 Ｔｈｅ ｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎ ｏｆ ＧＭＳｓ ａｔ Ｎ￣Ｗ ｏｒｉｅｎｔａｔｉｏｎ ｒｅｌａｔｉｏｎｓｈｉｐ ｆｏｒ

ｎｅｉｇｈｂｏｒｉｎｇ (１１１) ｐｌａｎｅｓ ｗｉｔｈ ａ ｓｔａｃｋｉｎｇ ｓｅｑｕｅｎｃｅ ＡＢＣ ｉｎ ｆｃｃ

ｌａｔｔｉｃｅ. Ｔｈｅ ａｔｏｍｓ ｉｎ ｅａｃｈ ｐｌａｎｅ ａｒｅ ｓｈｏｗｎ ｂｙ ｏｐｅｎ ｍａｒｋｓꎬ ｗｈｉｌｅ

ＧＭＳｓ ａｒｅ ｉｎｄｉｃａｔｅｄ ｂｙ ｓｏｌｉｄ ｍａｒｋｓ ( ａ )ꎻ Ｓｔｒｕｃｔｕｒａｌ ｌｅｄｇｅ

(ｂ) [１３ꎬ １７]

５３７
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在相邻层ꎬ ＧＭＳ 呈连续分布ꎮ 若宏观界面偏离(１１１)面ꎬ
通过台阶经过层间的 ＧＭＳꎬ 那么就可得到图 ６ｂ 的模型ꎬ
即经典的结构台阶模型[１３ꎬ １７] ꎮ 通过结构台阶ꎬ 界面上好

区呈连续分布ꎬ 好区之间为界面位错ꎬ 这种界面的好区

比例相对于原始(１１１)面ꎬ 由约 ８％增加到约 ２５％ꎮ 可想

而知ꎬ 这种界面是晶体学上低能择优的ꎮ
由 ２􀆰 １ 节可知ꎬ ＧＭＳ 具体比例在理论上取决于界面

上矢量位移和临界错配圆或错配球的关系ꎮ 根据这些关

系也可以类似 Ｏ 点阵对界面择优特征进行分析ꎮ 对于三

维晶格的情况ꎬ 二维平界面上位移可能沿位移平面内的

不同方向ꎬ 也可能沿同一个方向ꎬ 也可能位移为 ０ꎮ 这 ３
种情况下ꎬ 界面上匹配好区的比例分别为:

(１)当界面上的位移方向在平面内不同方向时ꎬ 界

面上 ＧＭＳ 的比例取决于位移平面与临界错配球交截的面

积占平面的比例ꎮ 如果按临界匹配球占整个空间的比例

４π
３
(１５％) ３(简立方晶格)ꎬ 这类界面平均 ＧＭＳ 的比例为

１􀆰 ４％左右ꎮ 特殊地ꎬ 要使位移平面交截临界错配球的比

例增大ꎬ 位移平面就必须要平行于晶体中的密排面ꎬ 此

时界面 ＧＭＳ 的比例上升为 ７􀆰 １％ 左右(简立方晶格)ꎮ 也

就是说ꎬ 要达到较好的匹配时ꎬ 必须要求界面沿特殊取

向ꎬ 界面位移才能平行于晶体的密排面ꎮ 匹配好区在界

面上呈团簇分布ꎮ 值得一提的是ꎬ 该界面即为前文提到

的主 Ｏ 点阵面ꎮ 因为位移位于密排或次密排面上ꎬ 一般

密排面包含至少两个柏氏矢量ꎬ 所以界面包含两个主 Ｏ
点阵矢量ꎬ 即界面为主 Ｏ 点阵面ꎮ 界面包含位错网结构ꎮ

(２)当界面上的相变位移沿同一方向时ꎬ 界面必然

包含不变线ꎮ 此时ꎬ 界面上 ＧＭＳ 的密度取决于相变位移

方向和临界错配球的交线所占的比例ꎮ 只有当位移方向

沿晶体中低指数方向时ꎬ 交截比例才会达到最大值ꎮ
ＧＭＳ 比例的理论值为 ３０％ꎮ 要达到如此好的匹配ꎬ 就要

求两晶格满足特殊的位向关系ꎬ 界面沿特殊取向ꎬ 才能

使得界面位移沿ｂＬ
αꎮ 当位移方向沿ｂＬ

α时ꎬ 对应 Ｏ 点阵里

Ｏ 线的情况ꎬ 界面内的包含 Ｏ 线ꎬ 或者说界面包含一套

位错ꎬ 位错的方向沿不变线方向ꎬ 位错的柏氏矢量即

为ｂＬ
αꎮ
(３)当界面上错配位移均为 ０ 时ꎬ 该界面为共格界

面ꎬ ＧＭＳ 的比例为 １００％ꎬ 界面完全匹配ꎮ 该界面对应

于 Ｏ 点阵中 Ｏ 面的情况ꎮ 显然界面共格时能量最低ꎮ
(４)在一些特殊情况下ꎬ 界面的位移非连续ꎬ 只有

有限个值ꎬ 不能采用上述方法估计匹配好区比例ꎮ 例如

界面形成重位点阵ꎬ 这类界面对应于规则共格界面[５] ꎮ
这些界面的能量也是较低的ꎮ

综上ꎬ 在上述(１) ~ (３)的情况下ꎬ ＧＭＳ 比例较高

的面均为主 Ｏ 点阵面ꎬ 包含周期性 Ｏ 点阵ꎬ 即要求界

面匹配周期性ꎮ 然而对于三维晶格的情况ꎬ 匹配最理想

的界面为完全共格界面ꎬ 如孪晶面ꎮ 但是两异相晶格之

间形成共格界面的情况非常少ꎮ 因此ꎬ 足够大的相界面

一般会包含缺陷ꎬ 如位错等ꎬ 来松弛两相晶格之间的错

配ꎮ 由上面分析可知ꎬ 含有缺陷的界面最大的好区比例

为 ３０％ꎮ 此时界面包含不变线ꎬ 且界面位移方向沿柏氏

矢量的方向ꎬ 因而界面上的错配可以通过一组位错松弛ꎮ
根据 Ｏ 点阵理论ꎬ 该条件等价于 Ｏ 线条件ꎬ 即要求惯习

面含有 Ｏ 线ꎮ 由于界面具有较高的 ＧＭＳ 比例ꎬ 因而具有

较低的界面能ꎮ Ｚｈａｎｇ 和 Ｐｕｒｄｙ[２４]将界面包含一套 Ｏ 线作

为晶体学择优判据ꎬ 即 Ｏ 线模型ꎬ 用于计算位向关系和

惯习面ꎮ 与该判据相一致的实验结果是界面上有且仅有

一组周期性平行排列的位错ꎮ 这与他们在 Ｚｒ￣Ｎｂ 合金中

的实验结果相吻合ꎮ 此后ꎬ 此择优判据在更多的合金系

统中得到了验证ꎬ 例如双相钢、 钛合金等系统[２５－２８] ꎮ
Ｚｈａｎｇ 和 Ｓｈｉ[２９]提出择优界面具有奇异性的观点ꎬ 即

奇异的界面具有特定的界面结构ꎬ 位向关系或界面的一

点偏离均会造成界面结构的改变而至少增加一套缺陷ꎬ
从而导致界面能量的增加ꎮ 这个奇异性可以从位移矢量

和匹配球的关系来理解ꎮ 由于晶体结构是分立的ꎬ 位移

方向只有沿低指数方向才能使得 ＧＭＳ 比例最高ꎬ 而任何

方向偏离均会造成 ＧＭＳ 比例降低ꎬ 即匹配好区周期性丧

失ꎮ 且从位移角度考虑还可以帮助理解为什么会增加至

少一套缺陷ꎬ 如当位移沿柏氏矢量时ꎬ 仅需一组位错来

补偿错配ꎬ 而当位移偏离柏氏矢量时ꎬ 需要额外柏氏矢

量来补偿错配的位移ꎬ 即增加了位错的数目ꎮ 因此ꎬ 当

界面包含一组位错时ꎬ 任何位向关系或界面取向的改变

均会造成该界面结构的改变ꎬ 因此含 Ｏ 线的界面是局部

低能的ꎮ 关于奇异界面种类可参见文献[３ꎬ ３０]ꎮ
2􀆰 5　 O 点阵与倒空间矢量 Δｇ

在给定位向关系下ꎬ 主 Ｏ 点阵面是择优界面ꎮ 位向

关系、 界面取向等通常通过透射电子显微镜(ＴＥＭ)的衍

射方法确定ꎮ 实验获得的衍射花样直接对应倒空间矢量

(ｇ)ꎬ 因此ꎬ 理解倒空间矢量与界面的法向之间的关系ꎬ
将为表征界面结构打开方便之门ꎮ

对于满足 ｇ′ｂＬ
α ＝ ０ 的面法向 ｇꎬ 其位移矢量 Δｇ(式

(４ｂ))与主 Ｏ 点阵矢量ｘｏ垂直ꎬ 即 Δｇ 定义的面包含主 Ｏ
点阵矢量[３１] :

Δｇ′ｘｏ ＝ｇ′Ｔ ｘｏ ＝ｇ′ｂＬ
α ＝ ０ (１１)

当 Ｔ 的秩为 ３ 时ꎬ 由于密排或次密排面 ｇ 内至少包含两

个 ｂＬ
αꎬ Δｇ 也垂直于相应的两个主 Ｏ 点阵矢量ꎮ 因此主 Ｏ

点阵面的法线方向由包含 ｂＬ
α 的 ｇ 面相关的 Δｇ 定义ꎮ 当

Ｔ 的秩为 ２ 时ꎬ 系统包含不变线ꎬ 不变线与任意的 Δｇ 垂

直ꎮ 结合式(７)可知:

６３７
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Δｇ′ｘＩＬ ＝ｇ′Ｔ ｘＩＬ ＝ ０ (１２)
因此ꎬ 根据式(１１)和式(１２)可知ꎬ Δｇ 也垂直于 Ｏ 线所

在的面ꎮ 总之ꎬ 不论 Ｔ 的秩如何ꎬ 若 Ｏ 点阵方程(６)可
解ꎬ 择优界面一定垂直于一个 Δｇ 矢量ꎮ 这一择优关系可

在 ＴＥＭ 中对比界面迹线及衍射斑确定ꎮ 在正空间中ꎬ
Δｇ 垂直于水纹面(Ｍｏｉｒé 面)ꎬ 相关的两个 ｇ 面在 Ｍｏｉｒé
面两侧一一匹配ꎬ 如图 ７ 所示ꎮ 就是说ꎬ 择优界面两侧

至少有一组晶面在界面上边边匹配ꎮ 由于 Δｇ 矢量不一定

是低指数方向ꎬ 这也解释了高指数界面(无理界面)择优

的原因ꎮ

图 ７　 Ｍｏｉｒé 面及面与面之间在界面处的匹配[３]

Ｆｉｇ􀆰 ７　 Ｍｏｉｒé ｐｌａｎｅ ａｎｄ ｐｌａｎｅ ｔｏ ｐｌａｎｅ ｍａｔｃｈｉｎｇ ａｔ ｔｈｅ ｉｎｔｅｒｆａｃｅ[３]

2􀆰 6　 几种相变相关矩阵的关系

在实际相变晶体学分析过程中ꎬ 往往涉及矢量在晶

体坐标系、 公用坐标系之间的变换ꎬ 以及联系不同坐标

系内矢量的矩阵ꎮ 这些转换和矩阵初学者在实际应用时

最容易混淆ꎬ 值得多加注意ꎮ
图 ８ 总结了几种坐标系和矩阵之间的关系ꎮ 矩阵 Ｓ

为结构矩阵ꎬ 其将矢量由晶体坐标系转换到晶体坐标系

相关的直角坐标系ꎬ 以方便计算[３２] ꎮ 母相和新相各有一

个 Ｓ 矩阵ꎬ 通常将母相的直角坐标系作为公用坐标系ꎬ
计算相变矩阵 Ａ 等ꎮ 位向关系矩阵 Ｍ 是同一矢量在两相

晶格直角坐标系之间的转换矩阵ꎮ 晶格对应关系 Ｃ 为相

变矩阵 Ａ 相关联的两个晶体坐标系下的矢量ꎮ 这几个矩

阵之间的关系如式(１３):
Ｍ＝ＳβＣＳ

－１
α Ａ－１ (１３)

相变矩阵与位向关系矩阵、 晶格对应关系及结构矩阵相

关ꎮ 如果知道两晶格结构及位向关系矩阵ꎬ 可通过原点

附近 ＧＭＳ 团簇寻找晶格对应关系并构造相变矩阵[４] ꎮ 由

于晶体自身的对称性ꎬ 晶体可以有多种晶体坐标系选择ꎬ
因而导致同一原子位置可以有多种描述ꎬ 位向关系矩阵

表达就不同ꎮ 一般在计算过程中ꎬ 选择取向差最小对应

的位向关系ꎮ

图 ８　 母相(α)和新相(β)的结构矩阵 Ｓ、 两相之间的位向关系矩

阵 Ｍ、 晶格对应关系矩阵 Ｃ 及相变矩阵 Ａ 之间的关系

Ｆｉｇ􀆰 ８　 Ｒｅｌａｔｉｏｎｓｈｉｐ ｂｅｔｗｅｅｎ ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ ｍａｔｒｉｘ Ｓ ｉｎ ｍａｔｒｉｘ (α) ａｎｄ ｐｒｏｄ￣

ｕｃｔ ｐｈａｓｅ (β)ꎬ ｏｒｉｅｎｔａｔｉｏｎ ｍａｔｒｉｘ Ｍꎬ ｌａｔｔｉｃｅ ｃｏｒｒｅｓｐｏｎｄｅｎｃｅ Ｃ

ａｎｄ ｐｈａｓｅ ｔｒａｎｓｆｏｒｍａｔｉｏｎ ｍａｔｒｉｘ Ａ

3　 相变晶体学预测模型

前面介绍的方法是在已知位向关系的前提下ꎬ 如何

确定择优界面ꎮ 而预测两相的位向关系和择优界面能够

在很多情况下预测析出相的形貌ꎬ 对材料设计非常有价

值ꎮ 这可基于界面择优的性质实现ꎬ 下面简单介绍一些

常用的相变晶体学预测模型ꎮ
3􀆰 1　 直接法

通常ꎬ 位向关系偏向用密排面或密排方向之间的平

行关系来表示ꎮ 将两相中所有低指数的方向或面进行比

对ꎬ 如果某一对方向和方向所在的面错配小于给定的阀

值(例如 １５％)ꎬ 则认为这一位向关系可能择优ꎮ 最终计

算结果可能有多种解ꎬ 错配最小的解是最可能被实验观

察到的位向关系ꎮ 界面至少包含两个低错配方向ꎮ 最近ꎬ
Ｚｈａｎｇ 等[３３]提出了原子列匹配模型预测位向关系ꎮ 该模

型第一步是寻找一个错配较小的低指数方向ꎬ 第二步是

寻找错配沿第一步方向投影较小的低指数方向ꎬ 以实现

界面近似原子列匹配ꎮ 以该模型为代表的这类方法简单ꎬ
但是不能解释某些偏离有理位向的位向关系(无理位向关

系)ꎬ 需结合其它模型(例如后文的 Δｇ 平行法则)优化ꎮ
3􀆰 2　 马氏体表象理论

马氏体表象理论[３４]是相变晶体学研究中里程碑式的

工作ꎬ 是相变晶体学成功应用的典范ꎬ 并对后来扩散型

相变晶体学的发展起到促进作用ꎮ 马氏体表象理论可以

预测马氏体的晶体学特征ꎬ 包括位向关系、 惯习面、 孪

晶分数等ꎮ 表象理论的提出是基于一些实验基础或假设:
① 惯习面是宏观不变平面ꎻ ② 界面可滑动ꎮ 宏观不变平

面应变 Ｐ１可写成晶格间变形的均匀应变和非均匀应变

(点阵不变切变)之积ꎬ 如式(１４):
Ｐ１ ＝ＲＢＰ２ (１４)

其中 Ｂ 为由面心立方转变为体心立方的贝茵应变(均匀

应变)ꎬ Ｐ２为点阵不变切变(非均匀应变)ꎬ 如滑移或孪

７３７
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晶ꎬ Ｒ 为旋转矩阵ꎬ 使得界面旋回原始位置形成宏观不

变平面ꎮ 根据式(１４)可得ꎬ 表象理论中有两条重要的性

质: ① 界面包含一根不变线ꎬ 不变线位于滑移面或孪晶

面上ꎬ 位错线或孪晶在界面的迹线平行于不变线ꎻ ② 界

面的错配位移沿着点阵不变切变的方向ꎮ 根据这两条性

质可以运用解析法求解马氏体的晶体学ꎮ
3􀆰 3　 O 线模型

由 ２􀆰 ４ 节可知ꎬ 若系统能满足 Ｏ 线条件ꎬ 即界面通

过一组位错松弛ꎬ 界面 ＧＭＳ 比例可高达 ３０％ꎮ Ｚｈａｎｇ
等[２４]直接以界面存在 Ｏ 线作为判据ꎬ 从而预测可能的位

向关系ꎬ 称为 Ｏ 线模型ꎮ 该模型成功用于双相钢、 钛合

金等系统[２５－２８] ꎮ
由式(１１)和式(１２)可知ꎬ 当满足 ｇ′ｂＬ

α ＝ ０ 时ꎬ 倒空

间位移矢量 Δｇ 垂直于不变线和主 Ｏ 点阵矢量ꎬ 即 Δｇ 平

行于 Ｏ 线界面的法向ꎮ 给定一个ｂＬ
αꎬ 满足 ｇ′ｂＬ

α ＝ ０ 的 ｇ 矢

量有多组ꎬ 那么就有多组 Δｇ 平行ꎮ 此性质可以帮助我们

确定系统是否满足 Ｏ 线条件ꎮ 有时由于界面位错间距太

小ꎬ 直接观察界面位错存在一定难度ꎬ 但是可以间接地

从另一些侧面来证明系统是否满足 Ｏ 线条件ꎮ 根据 Δｇ
平行的性质ꎬ 在 ＴＥＭ 衍射模式下可检查界面与 Δｇ 的关

系[２６ꎬ ２８ꎬ ３５] ꎮ 此外ꎬ 在正空间中ꎬ Δｇ 垂直于水纹面ꎬ 因

此包含 Ｏ 线的界面两侧就有多组 ｇ 面一一匹配ꎮ 图 ９ａ 为

Ｎｉ￣Ｃｒ 系统中界面的高分辨照片[３６] ꎬ 图 ９ｂ 为界面两侧原

子匹配的模拟图[４] ꎬ 可见界面两侧的晶面在界面连续ꎬ
即一一对应匹配ꎬ 则该界面满足 Ｏ 线条件ꎮ 该界面看似

共格ꎬ 实则界面错配方向平行于观察方向ꎬ 为半共格界

面ꎮ 界面内的原子匹配如图 ９ｃ 所示[４] ꎬ 界面内包含一套

周期性位错ꎮ 此外ꎬ 由于惯习面垂直于 Δｇꎬ 其指数一般

不沿低指数方向ꎬ 界面包含台阶结构ꎮ
Ｏ 线条件等价于多组 Δｇ 平行ꎬ 但是 Ｏ 线条件的另

一条等价性质也经常被使用ꎬ 即倒空间不变线垂直于柏

氏矢量ｂＬ
α
[２４] ꎬ 如式(１５):

ｘ∗
ＩＬ ′ｂ

Ｌ
α ＝ ０ (１５)

其中倒空间不变线ｘ∗
ＩＬ满足Ａ－１′ ｘ∗

ＩＬ ＝ ｘ∗
ＩＬꎬ 因为当系统存在

正空间不变线的时候ꎬ 也存在倒空间不变线(或称为不变

法线)ꎮ 倒空间不变线垂直于正空间的位移矢量ꎬ 因而也

垂直于ｂＬ
αꎮ 式(１５)即为倒空间不变线的约束ꎬ 但是该方

程只约束位向关系 ３ 个自由度中的 ２ 个ꎬ 还有 １ 个自由

度可变ꎬ 即绕倒空间不变线旋转[２５ꎬ ３７] ꎮ 在 Ｏ 线模型中ꎬ
常通过如下经验判据去限制位向关系[２５ꎬ ３７] : 如位错线躺

在滑移面上(等同于马氏体表象理论的解)、 偏离有理位

向关系较小、 界面位错间距最大等ꎮ
3􀆰 4　 Δｇ 平行法则

根据 Ｏ 点阵理论ꎬ 择优界面平行于主 Ｏ 点阵面ꎬ 即

图 ９　 Ｎｉ￣Ｃｒ 合金系统中ꎬ 界面高分辨照片(ａ) [３６] ꎬ 相应的界面原

子匹配图(ｂ) [４] ꎬ 界面内原子匹配图(ｃ) [４]

Ｆｉｇ􀆰 ９　 Ｈｉｇｈ￣ｒｅｓｏｌｕｔｉｏｎ ＴＥＭ ｉｍａｇｅ ｏｆ ｔｈｅ ｈａｂｉｔ ｐｌａｎｅ ｉｎ Ｎｉ￣Ｃｒ ａｌｌｏｙ (ａ)
[３６] ꎬ ｓｉｍｕｌａｔｅｄ ａｔｏｍｉｃ ｍａｔｃｈｉｎｇ ａｃｒｏｓｓ ｔｈｅ ｉｎｔｅｒｆａｃｅ (ｂ) [４] ꎬ ｔｈｅ

ａｔｏｍｉｃ ｍａｔｃｈｉｎｇ ｉｎ ｔｈｅ ｉｎｔｅｒｆａｃｅ (ｃ) [４]

至少垂直于一个 Δｇꎮ 考察 Δｇ 与其它倒易矢量之间的关

系ꎬ Ｚｈａｎｇ 等[９]总结出了 Δｇ 平行法则:
法则Ⅰ: Δｇ / / ｇ
法则Ⅱ: Δｇ１ / / Δｇ２

法则Ⅲ: ΔｇＩＩ / / Δｇ
法则Ⅰ适用于陶瓷系统ꎬ 一侧界面垂直于低指数 ｇꎻ 法则Ⅱ
即为 Ｏ 线模型ꎬ 适用于小错配系统ꎻ 法则Ⅲ适用大错配

系统ꎬ 要求二次位错的周期与台阶重合[１１] ꎮ 择优位向关

系至少满足 ３ 条法则之一ꎮ 满足这些法则的合金系统参

见文献[３]ꎮ 在倒空间观察位向关系、 惯习面取向及 Δｇ
是比较方便的ꎮ 因为 Δｇ 平行法则与界面可能的择优结构

相对应ꎬ 可对相变中界面的结构进行解释ꎬ 运用该法则

不但可以帮助我们理解界面的择优规律ꎬ 还可帮助我们

在倒空间寻找两相晶格对应关系ꎬ 从而建立相变应变ꎮ
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3􀆰 5　 边边匹配模型

界面上原子列匹配是一种低能的结构ꎮ Ｋｅｌｌｙ 和

Ｚｈａｎｇ 在此基础上提出了边边匹配模型 ( ｅｄｇｅ￣ｔｏ￣ｅｄｇｅ
ｍａｔｃｈｉｎｇ ｍｏｄｅｌ) [３８] ꎮ 基本思路如下: ① 选择两相中一

组平行的低指数晶向ꎬ 两者错配之差小于 １０％ (经验

值)ꎻ ② 包含这个晶向的晶面之间的间距接近( <６％)ꎻ
③ 绕平行的晶向旋转ꎬ 步骤②中的晶面的原子列在界

面上边边匹配ꎮ 由于晶面在界面边边匹配ꎬ 界面也垂直

于 Δｇꎮ 边边匹配模型简单ꎬ 但是只有在特殊的晶格常

数下才能实现第三步ꎬ 后来ꎬ Ｋｅｌｌｙ 和 Ｚｈａｎｇ 借助于 Δｇ
平行取代第三步[６] ꎮ

4　 相变晶体学计算软件

为了便于运用上述模型求解相变晶体学特征ꎬ 作者团

队[３２]基于 Ｐｙｔｈｏｎ 编程语言开发了免费的相变晶体学计算

软 件 ＰＴＣＬａｂ ( ｈｔｔｐｓ: / / ｓｏｕｒｃｅｆｏｒｇｅ􀆰 ｎｅｔ / ｐｒｏｊｅｃｔｓ / ｔｃｌａｂ / )ꎮ
该软件支持常见的相变晶体学模型(包括马氏体相变晶体

学ꎬ 扩散型相变的相变晶体学)、 衍射斑模拟与标定和极

射投影图绘制ꎬ 软件支持主流操作系统ꎮ 软件的操作界

面如图 １０ａ 所示ꎬ 主要由菜单①、 工具栏②、 树形菜单

③及显示界面④组成ꎮ 软件的 ３ 大主要功能及其子功能

见图 １０ｂꎬ 这些功能的计算仅需输入晶体结构ꎮ

图 １０　 ＰＴＣＬａｂ 主界面及功能[３２] : (ａ)主界面ꎬ (ｂ)主要功能

Ｆｉｇ􀆰 １０　 Ｔｈｅ ｍａｉｎ ｉｎｔｅｒｆａｃｅ (ａ) ａｎｄ ｍａｉｎ ｆｕｎｃｔｉｏｎｓ (ｂ) ｏｆ ｆｒｅｅ ｓｏｆｔｗａｒｅ ＰＴＣＬａｂ[３２]

5　 相变晶体学应用

由于篇幅限制ꎬ 这里仅介绍运用 ＰＴＣＬａｂ 软件中的 Ｏ
线模型模块解释双相不锈钢系统中 δ 铁素体(ｂｃｃ)母相与

析出相 γ 奥氏体(ｆｃｃ)之间的相变晶体学特征ꎮ
运用 ＰＴＣＬａｂ 时ꎬ 首先需要输入晶体结构ꎬ 输入两

相的晶格常数 ａｆ ＝ ０􀆰 ３６１４ ｎｍ 和 ａｂ ＝ ０􀆰 ２８７９ ｎｍꎮ 从软件

“Ｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎ ” 子 菜 单 选 取 “ Ｏ￣ｌｉｎｅ ” 计 算 模 块ꎮ 设 定

ｂＬ
ｆ ＝[－１ ０ １] ｆ / ２ꎬ 经验判据选择位错间距最大ꎮ 计算结

果如表 １ 所示ꎮ 可见计算结果与实验结果之间的差距很

小[２８] ꎬ Ｏ 线模型可以很好地解释观察到的晶体学特征ꎬ
包括位向关系、 惯习面取向和界面结构ꎮ

此外ꎬ Ｑｉｕ 等[２８]在双相不锈钢系统中ꎬ 除了观察到

惯习面外(图 １１ａ 中的 Ａ 面)ꎬ 还观察到另外两组刻面(Ｂ
和 Ｃ)ꎮ 由于 Ｏ 线界面一般只有一个ꎬ 因此另外的侧面上

位错不可能有一组ꎬ 最少有两组ꎮ 根据 ２􀆰 ５ 节的分析ꎬ
择优界面一般垂直于 Δｇ 矢量ꎮ 考察所有低指数 ｇ 相关的

表 １　 一种双相不锈钢中奥氏体析出相的相变晶体学试验结果与

Ｏ 线模型结果的比较

Ｔａｂｌｅ １　 Ｃｏｍｐａｒｉｓｏｎ ｏｆ ｔｈｅ ｐｒｅｃｉｐｉｔａｔｉｏｎ ｃｒｙｓｔａｌｌｏｇｒａｐｈｙ ｂｅｔｗｅｅｎ

ｔｈｅ ｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｌ ｒｅｓｕｌｔｓ ａｎｄ ｔｈｅ ｒｅｓｕｌｔｓ ｂａｓｅｄ ｏｎ Ｏ￣ｌｉｎｅ

ｍｏｄｅｌ ｆｏｒ ａｕｓｔｅｎｉｔｅ ｐｒｅｃｉｐｉｔａｔｅｓ ｉｎ ａ ｄｕｐｌｅｘ ｓｔａｉｎｌｅｓｓ

ｓｔｅｅｌ

Ｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔ Ｏ￣ｌｉｎｅ Ｄｉｆｆｅｒｅｎｃｅ
Ｏｒｉｅｎｔａｔｉｏｎ

ｒｅｌａｔｉｏｎｓｈｉｐ
[０ １ －１] ｆ ｜

[ －１１ －１] ｂ

１􀆰 １° １􀆰 ３° ０􀆰 ２°

(１ １ １) ｆ ｜

(０ １ １) ｂ

１􀆰 ２° １􀆰 ３° ０􀆰 １°

Ｌｏｎｇ ａｘｉｓ [－０􀆰 ８ －７ ６􀆰 １] ｆ [－１ －７ ６􀆰 １] ｆ １°

Ｈａｂｉｔｐｌａｎｅ

Ｎｏｒｍａｌ (－１􀆰 １ １０ １１􀆰 ４) ｆ (－１􀆰 ８ １０ １１􀆰 ２) ｆ ２°

ｂＬ
α [－１ ０ １] ｆ / ２ [－１ ０ １] ｆ / ２ —

Ｄ (ｎｍ) １􀆰 ６ １􀆰 ５ ０􀆰 １

Δｇ 面上的匹配ꎬ 得出刻面 Ｂ 对应的 ｇ＝(１ １ １) ｆｃｃꎬ 刻面 Ｃ

对应的 ｇ＝(２ ２ ０) ｆｃｃ
[１６] ꎮ 图 １１ａ 为在计算的 Ｏ 线位向关系

９３７
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下ꎬ 空间 ＧＭＳ 的分布ꎬ 投影方向为不变线方向ꎬ 显然

图 １１ａ 中析出相的各侧面垂直于 Δｇꎬ 且面上 ＧＭＳ 比例

较高ꎮ 刻面的位错间距可通过类似图 ３ｂ 的理论分析 ＧＭＳ
分布而得出[１６] ꎬ 也可直接根据 ＧＭＳ 之间由位错间隔的

原则ꎬ 通过计算机作图画出 ＧＭＳ 团簇ꎬ 根据团簇之间的

间距估算出ꎮ 界面 Ａ、 Ｂ、 Ｃ 上 ＧＭＳ 的分布见图 １１ｂꎬ 界

面上各 ＧＭＳ 在水平方向(即不变线方向)ꎮ 界面 Ａ 为 Ｏ
线界面ꎬ 界面上匹配好区团簇呈单周期结构ꎬ 即界面仅

含一套位错ꎮ 而界面 Ｂ 和 Ｃ 上 ＧＭＳ 团簇有大小两套周

期ꎬ 大周期对应的间距分别为 ７􀆰 ４ 和 ９􀆰 ４ ｎｍꎬ 这与实际

观察到的界面位错间距一致[１６ꎬ ２８] ꎮ

图 １１　 一种双相不锈钢中奥氏体析出相的相变晶体学计算结果:

(ａ)三维好区(ＧＭＳꎬ 红点)沿长轴方向的投影分布及实际

析出相的形貌[１６] ꎻ ( ｂ) 析出相各界面 Ａ、 Ｂ、 Ｃ 上好区

ＧＭＳ 分布ꎬ 水平方向为不变线方向(长轴方向)ꎬ 图中长

度单位为埃

Ｆｉｇ􀆰 １１　 Ｔｈｅ ｃａｌｃｕｌａｔｅｄ ｔｒａｎｓｆｏｒｍａｔｉｏｎ ｃｒｙｓｔａｌｌｏｇｒａｐｈｙ ｆｏｒ ｔｈｅ ａｕｓｔｅｎｉｔｅ

ｐｒｅｃｉｐｉｔａｔｅｓ ｉｎ ａ ｄｕｐｌｅｘ ｓｔａｉｎｌｅｓｓ ｓｔｅｅｌ: (ａ) Ｔｈｅ ｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎ ｏｆ

ｔｈｅ ＧＭＳ (ｒｅｄ ｄｏｔｓ) ａｌｏｎｇ ｔｈｅ ｇｒｏｗｔｈ ｄｉｒｅｃｔｉｏｎ ａｎｄ ｔｈｅ ｍｏｒ￣

ｐｈｏｌｏｇｙ ｏｆ ａ ｐｒｅｃｉｐｉｔａｔｅ[１６] ꎻ ( ｂ) ｔｈｅ ｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎ ｏｆ ＧＭＳ ｉｎ

Ａꎬ Ｂꎬ Ｃ ｉｎｔｅｒｆａｃｅｓꎬ ａｎｄ ｔｈｅ ｈｏｒｉｚｏｎｔａｌ ａｘｉｓ ｉｓ ａｌｏｎｇ ｔｈｅ ｇｒｏｗｔｈ

ｄｉｒｅｃｔｉｏｎꎬ ｔｈｅ ｕｎｉｔ ｉｎ ｔｈｅ ｆｉｇｕｒｅ ｉｓ ａｎｇｓｔｒｏｍ

6　 结　 语

本文介绍了理解相变晶体学择优规律的错配分析法ꎮ
界面匹配是分析相变晶体学择优的关键ꎮ 择优界面一般

具有较高的匹配好区比例ꎬ 垂直于倒空间矢量差 Δｇꎮ 特

别地ꎬ 界面若满足某些特定的择优结构ꎬ 例如界面包含

一套位错ꎬ 位向关系往往具有特定的限制条件ꎮ 界面结

构可通过好区分布或 Ｏ 点阵理论进行定量计算ꎮ 由于计

算机技术的发展ꎬ 相比过去ꎬ 相变晶体学模型已经变得

更容易学习和应用ꎮ 相变晶体学模型通常以晶格常数为

简单输入ꎬ 可以输出丰富的相变晶体学数据ꎮ 常见的相

变晶体学模型已经集成于作者研究组开发的免费软件

ＰＴＣＬａｂ 中ꎮ 基于对相变晶体学特征的理解ꎬ 人们有望在

今后更好地理解相界面结构与力学性能的关系、 界面性

质与界面溶质原子偏聚之间的关系[３９－４１] 、 析出相与缺陷

的相互作用关系[４２ꎬ ４３]等ꎮ
致谢: 感谢清华大学张文征教授及日本东北大学金

属材料研究所 ＦＵＲＵＨＡＲＡ Ｔａｄａｓｈｉ 教授一直以来对作者

在相变晶体学及界面研究方面的帮助和指导ꎮ
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