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纳米级缺口起裂临界条件的晶体相场模拟*
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摘要:暰目的暱研究初始缺口大小对裂纹起裂的影响。暰方法暱采用晶体相场(phase飊field飊crystal,PFC)模型研究单

轴拉伸应力作用下,材料裂纹起裂的动态演化过程,并结合自由能分析裂纹起裂与扩展过程中,不同缺口尺寸对

裂纹起裂的影响。暰结果暱沿x方向施加恒应变,初始缺口y方向尺寸较小时,改变缺口x方向尺寸,缺口并不起

裂;当y方向尺寸达到一定值时,初始缺口会起裂。当y方向尺寸接近起裂临界值时,x方向尺寸的增大会延缓

缺口的起裂。当x方向尺寸改变量较小时,裂纹并不起裂,当增大到x方向尺寸临界值时,缺口开始起裂并扩

展。暰结论暱在应力大小一定的情况下,缺口起裂与应力作用方向垂直的缺口尺寸密切相关,只有与应变作用方

向垂直的尺寸达到临界值,缺口才会发生起裂。

关键词:晶体相场模型暋临界缺口尺寸暋缺口起裂
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Abstract:暰Objective暱Tostudytheeffectofinitialcracksizeoncrackinitiation.暰Methods暱The
dynamicofprocesscrackpropagationundertheuni飊axialtensiondeformationinsinglecrystals
issimulatedbythephase飊field飊crystal(PFC)model.Thefreeenergyisusedtoanalyzethein灢
fluenceofdifferentinitialcracksizeonthecrackinitiationintheprocessofcrackinitiationand
crackpropagation.暰Results暱Whentheinitialcrackofydirectionsizeissmaller,thereisnoiniti灢
ationofcrackundertheuniaxialtensioninthexaxis,althoughthenotchsizeinxdirection
changes.whentheydirectionsizereachesacertainvalue,theinitialcrackswillexpand.The
timeofcrackinitiationisdelayedwiththeincreaseofxdirectionsize.Whentheinitialcrackof
xdirectionsizechangesless,thereisnoinitiationofcrack,andtheinitialcrackswillexpand
whenthexdirectionsizereachesacertainvalue.暰Conclusion暱Theinitiationofcrackisclosely
relatedtothecracksizeofverticalstressdirection.Thecrackextensionoccurs,ifonlythesize
ofnotchreachesacertainvalue.
Keywords:phase飊field飊crystalmodel,criticalnotchsize,notchinitiation

0暋引言

暋暋暰研究意义暱材料在生产制造和实际应用的过程

中,受加载作用下容易产生微裂纹,这些微裂纹在一

定的条件下会发生扩展,从而影响材料的寿命[1]。早

期的研究是从材料断裂的宏观表象出发,建立了断裂

力学理论和模型,来解释裂纹萌生和扩展的相关行

为[2]。但实际上,裂纹的萌生与扩展[3]在纳米尺度就

开始了。因此,深入研究材料的断裂特征,就不能只
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停留在给出表象的宏观尺度上,而应当从纳观尺度分

析裂纹萌生与扩展机理。暰前人研究进展暱材料在介

观和宏观尺度上的性能,在很大程度上由其内部的微

观缺陷所决定[4],例如:空洞、空位、位错、晶界以及微

裂纹等。这些缺陷起因于在原子尺度发生的复杂非

平衡动力学过程[5]。就目前所采用的多尺度模拟研

究方法来说,对这些微观特征结构的实时演化过程的

建模和模拟是一个重大的挑战。最近,Elder等[5飊7]基

于密度泛函理论提出了晶体相场(phase飊field飊crys灢
tal,PFC)模型。该模型给出了新的自由能函数形式,
引入周期序参量作为局域密度场,它将无序相(液相

等)的密度场定义为一常数,将固相的密度场表示成

周期性函数(波)的形式,进而通过周期的原子密度函

数表现晶体的周期结构。这样的密度场就很自然地

与弹性效应、晶粒取向和位错的运动等由周期性结构

产生的物理特性紧密的关联起来[8]。目前,PFC方

法已有许多具体的应用,例如:模拟位错滑移和攀

移[9]、相结构转变[10]、异质外延生长[11]、纳米晶粒长

大[12]等。暰本研究切入点暱材料微裂纹扩展的研究目

前主要集中在材料受到外部载荷累计改变作用下的

疲劳裂纹尖端扩展行为以及裂纹分叉特性[13飊14],而应

用先进的PFC模型,研究初始缺口尺寸大小对裂纹

起裂影响的工作还鲜有报道。暰拟解决的关键问题暱
应用PFC方法模拟拉伸应变作用下[15],纳米级裂纹

起裂的动态演化过程,详细分析预制中心缺口尺寸大

小对裂纹起裂的影响。

1暋PFC模型与方法

1.1暋体系的自由能密度函数

暋暋与传统的相场模型不同,PFC模型采用具有周

期性的局域原子密度场作为相场变量[6]。因此,PFC
模型能够反映晶体周期结构特性以及原子尺度的行

为。对于固态金属材料,其原子的位置不依赖于时

间,呈现规则排列。文献[6]给出了既能够描述晶体

周期结构,又能描述体系均匀结构的密度函数,其表

达式可写成

暋暋氀(r,t)=暺
n,m

an,meiG·r+氀0, (1)

式中,G 为倒格子,r为空间位置矢量,an,m 为Fou灢
rier系数。式(1)中等号右边第一项反映晶格原子的

周期性排列特征;第二项氀0 反映均匀无序相的原子

密度分布平均值,是一个常量。此时体系无量纲的自

由能函数F 可以写成

暋暋F=曇氀{2[毭+(1+ Ñ2)2]氀+氀2

4
}dr, (2)

式中:毭为与体系温度相关的参数,Ñ2 为Laplace算

子。该自由能函数自洽地包含了晶体周期结构的物

理特征,例如:多晶取向、弹性效应、塑性变形等。对

体系的极小自由能函数的二维解作单模近似,可得到

平衡时三角格子相的原子密度场变量氀,其单模形

式[16]可写成

暋暋氀(x,y)=A0[cos(qx)cos(qy
3

)-

1
2cos(2qy

3
)]+氀0, (3)

式中:A0 是一个特定的常数,反映固相原子密度周期

结构的振幅。由能量函数取极小值得到:波矢q=
2毿/a,A0 表达式为

暋暋A0=4
5

(氀0+1
3 -15毭-36氀2

0 ), (4)

式中,氀0 和毭为体系能量函数的两个重要参数。由

体系的能量密度函数可以计算并画出体系的相图。
对于二维体系,相区有均匀无序相和晶体相,且晶体

相又有六角格子相和条状相两种。文献[6]已给出均

匀相和条状相的能量密度函数表达式,按照平衡相图

的计算方法可得到二维PFC相图如图1所示。

暋暋S、T、L分别表示条状相、三角相、液相;图(b)为图(a)中
虚线框的放大图

暋暋S,TandLrepresentstripephase,triangularphaseand
liquidphase,respectively;(b)isenlargedimageofthedashed
boxof(a)

图1暋PFC模型的二维相图[6]

暋Fig.1暋Two飊dimensionalphasediagramsofPFCmodel[6]

1.2暋动力学方程与数值化处理

暋暋保守的原子密度场变量的演化可用与时间相关
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的Cahn飊Hilliard动力学方程[6]描述

暋暋灥氀
灥t=Ñ2灥F

灥氀
=Ñ2[毭氀+氀3+(1+ Ñ2)2氀]。 (5)

该动力学方程是六阶非线性高阶偏微分方程,在坐标

空间求解十分复杂和繁琐。因此,为了提高求解动力

学方程(5)的效率,需要转换到波矢空间求解。这里

采用半隐式傅里叶法[6,17]求解,对式(5)变换到傅里

叶空间[18],整理可得

暋暋焵氀k,t+殼t=
焵氀k,t-k2殼t(焵氀k,t3)

1+k2殼t[r+(1+k2)2], (6)

式中:焵氀k,t+殼t 和焵氀k,t 分别为t+殼t和t时,原子密度氀
在傅里叶空间的变换形式。

1.3暋拉伸应变的施加以及参数设置

暋暋对样品采用等应变(等位移)单轴拉伸加载。在

受到拉伸作用后,样品中所有格点的坐标位置都会发

生相应的变化。因此,通过格点坐标位置的变化来反

映应变作用所引起的样品变形。设变形前的样品中

格点位置的坐标用 (x,y)表示,施加等应变作用引

起变形后,格点位置的坐标用 (x曚,y曚)表示。样品在

y方向受到应变毰y 的拉伸作用。变形前后坐标变换

关系为x曚=x和y曚=y/(1+毰y)。由于等应变作用引

起样品变形,其内部原子密度函数变为氀(x曚,y曚)=

氀(x,y/(1+毰y)),因此,在考虑等应变作用引起变形

的情况下,原子密度函数表达式(4)将变换为氀(x曚,

y曚),体系的能量也随之发生相应的变化,但控制演

化的动力学方程的形式保持不变。将样品变形后的

原子密度氀(x曚,y曚)代入动力学方程(5)中,采用半隐

式傅里叶变换方法整理得到(6),对其求解并进行可

视化处理,即可得到裂纹扩展的演化图。

暋暋本研究模拟不涉及具体材料的物性参数,所用参

数均已无量纲化处理,并将连续空间离散为四方格子

网格,采用周期性边界条件。计算网格为512殼x暳
512殼y ,空间步长殼x=殼y=毿/3,时间步长殼t=
0灡05。 根据单模近似下的二维相图(图1),本研究选

用无量纲密度为氀0 =0.49的三角相表征晶体相,对
应的温度参量取为毭=-1.0,如图1b中 A 点所示。
为模拟中心裂纹,在样品中心设置一定大小的缺口作

为初始裂口,其参数设置为氀0 =0.79,毭=-1.0,如
图1b中B点所示。之所以选取该点是因为其对应

液相与三角相共存区域附近的原子密度,有利于三角

相向裂纹结构转变。原子排列取向角毴=1曘。

2暋结果与分析

2.1暋缺口x方向起裂的临界尺寸

暋暋在施加相同应变情况下,不同的初始缺口尺寸会

影响裂纹的萌生与扩展。如图2所示,本研究施加拉

应变方向为单x方向,应变量为毰=10%。固定缺口

y方向长度为10个格子,改变缺口x方向的尺寸,分
别取10,12,14,16,18,20,22个格子(如表1样品 Ai

所示)。图3a~d为实验条件下,样品 A6 缺口形貌

图,从图3可以看出,整个过程中初始缺口没有起裂。
图4给出了不同尺寸初始缺口样品的自由能曲线。
由于采取恒应变施加的方法,从该图中可观察到,在
整个过程,自由能曲线呈水平直线,体系能量保持常

量,这表明裂纹没有起裂。由此可以推断,缺口y方

向长度固定且较小时,改变缺口x方向的尺寸,不产

生缺口起裂;但是随着x方向尺寸的增大,同等应变

作用下,整个体系的自由能升高。

图2暋施加单轴拉伸应变的示意图

Fig.2暋Effectdiagramofsinglebiaxialstress
表1暋样品参数及起裂情况

Table1暋Sampleparametersandcrackinitiation

样品
Sample

缺口尺寸
Notchsize殼x暳殼y

起裂
Crackinitiation

A1 10暳10 N
A2 12暳10 N
A3 14暳10 N
A4 16暳10 N
A5 18暳10 N
A6 20暳10 N
A7 22暳10 N

B1 10暳10 N
B2 10暳12 N
B3 10暳14 N
B4 10暳16 Y
B5 10暳18 Y
B6 10暳20 Y
B7 10暳22 Y

C1 10暳14 N
C2 12暳14 Y
C3 14暳14 Y
C4 16暳14 Y
C5 18暳14 Y
C6 20暳14 Y
C7 22暳14 Y

注:N表示没有起裂,Y表示发生起裂

Note:Nmeansnocrackinitiation,Ymeanscrackinitiation

054 GuangxiSciences,Vol灡23No灡5,October2016



t表示时间步长

tistimestepsize
图3暋样品 A6 缺口形貌

Fig3暋ThemorphologyofcrackofsampleA6

图4暋样品 Ai 体系的自由能变化曲线

暋暋Fig.4暋Freeenergychangecurveoftheevolutionofsam灢
pleAi

2.2暋缺口y方向起裂的临界尺寸

暋暋固定缺口x方向尺寸为10个格子,改变初始缺

口y方向的尺寸,分别取10,12,14,16,18,20,22个

格子(如表1样品Bi所示)。图5给出了不同尺寸缺

口样品的自由能曲线,从图中可以观察到,当y方向

缺口尺寸小于等于14个格子时,自由能几乎是一条

水平的直线,反映了整个体系能量基本没有变化,也
表明缺口没有起裂。但随着y方向缺口尺寸增大,不
同样品能量升高;当y方向尺寸大于14个格子时,自
由能曲线在时间步长大约为25万的时候开始降低,
这意味着缺口在该时刻开始起裂,体系自由能得到释

放。对于y方向缺口尺寸不同的起裂样品,起裂时间

与曲线降低速率变化相一致。图6为样品B6 在x方

向的应变10%作用下的裂口起裂扩展演化图。从图

6a~b中能看出,缺口没有发生明显的变化,图6c中

缺口出现明显的细小裂缝,对应图4自由能曲线能量

开始降低的时刻,说明缺口已经开始起裂,是由于起

裂扩展过程中释放应变能,导致自由能曲线降低。图

7显示了样品B1~B7 在时间步长40万步时的裂纹

形貌,图7a~c缺口随着选取缺口参数的不同而有细

微的变化,但无明显起裂情况,符合图4中自由能曲

线1,2和3对应的能量变化规律;图7d~g这4个形

貌图中,裂纹的形貌基本一致,符合图4中自由能曲

线4,5,6和7对应的能量变化规律。该结果与格里

菲斯强度理论[19]基本一致,即裂纹扩展的应变大小

与垂直应变作用方向的缺口尺寸密切相关[20]。

暋暋由2.1,2.2的结果可推断,在单x方向施加固定

的应变量作用下,裂纹扩展主要是受初始缺口y方向

图5暋样品Bi 裂纹演化过程的体系自由能曲线

Fig.5暋FreeenergycurveofsampleBi

t表示时间步长

tistimestepsize
暋暋图6暋x方向应变10%作用下样品B6 的裂纹扩展演化

暋暋Fig.6暋Themorphologyevolutionofcrackpropagation
ofsampleB6under10%ofstrainatxdirection

暋暋图7暋时间步长40万步时样品B1~B7 的裂纹形貌

暋暋Fig.7暋ThemorphologyofthesampleB1 ~B7 atthe
timestepof400thousands
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尺寸变化的影响。只有y方向缺口尺寸达到临界值,
缺口才会起裂。

2.3暋缺口y方向临界尺寸与起裂的关系

暋暋设置初始缺口y方向尺寸为14个格子,x方向

尺寸分别取10,12,14,16,18,20,22个格子(如表1
样品Ci 所示),研究在单x方向施加固定的应变量作

用下,缺口x方向尺寸变化是否对样品裂纹扩展情况

产生影响。图8给出了不同x方向尺寸样品裂纹演

化的自由能曲线。从图中可以观察到,当x方向尺寸

取10个格子时,曲线是一条比较平滑的直线,这意味

着整个样品体系的能量几乎没有变化,裂纹没有起

裂;当x方向尺寸取大于10个格子时,自由能曲线均

有明显的下滑过程,能量显著降低,但曲线走向并不

是在同一时刻开始降低,这表明不同的x尺寸对应的

能量开始降低的起始步长不同。随着缺口x方向尺

寸增大,能量降低时间不断延缓,缺口起裂时间不断

滞后。由此可知,当缺口y方向尺寸达到裂纹扩展临

界尺寸值时,x方向尺寸增加,会延缓缺口的起裂。

暋暋图8暋样品Ci裂纹演化过程的体系自由能曲线

暋暋Fig8暋Freeenergycurveofevolutionofcrackpropaga灢
tionofsampleCi

暋暋从图9中可以看出,当时间步长t达到15万步

(图9b)时,初始缺口还没有出现明显的扩展,缺口边

缘已经出现了原子层局部滑移。当时间步长t达到

25万步(图9c)时,缺口已经出现了明显的裂纹扩展,
并且随着时间步长的增加,裂纹扩展越明显。图10
显示了样品C1~C7在时间步长40万步时的形貌,图

10a对应图8中的自由能曲线1,整个过程初始裂口

没有起裂;图10b和图10c中样品的裂纹形态基本一

致,分别对应图8中的自由能曲线2和3;图10d~f
中3个样品的裂纹形态一致,但是不同于图10b~c
样品裂纹扩展情况,图10d,10e和10f中的样品分别

对应图8中的自由能曲线4,5和6;图10g裂纹扩展

情况落后于图10其他已经起裂样品,与图8中其对

应的自由能曲线7降低的拐点落后于其他自由能曲

线的情况相符。由此可推断,在施加单方向恒应变及

缺口y方向尺寸达到裂纹扩展临界尺寸值的条件下,

x方向尺寸改变量较小时,裂纹并不起裂;当增大到

临界值时,缺口开始起裂并扩展。

暋图9暋单x方向10%应变作用下样品C6 的裂纹扩展演化

暋暋Fig.9暋Themorphologyevolutionofcrackpropagation
ofsampleC6under10%ofstraininuniaxialxdirection

暋暋图10暋时间步长为40万步时样品C1~C7 的形貌

暋暋Fig.10暋ThemorphologyofthesampleC1~C7atthe
timestepof400thousands

3暋结论

暋暋在沿x方向施加恒定10%应变量条件下,缺口y
方向尺寸远小于临界值时,改变缺口x方向尺寸并使

其增大,缺口不起裂;固定缺口x方向尺寸,改变缺口

y方向尺寸并使其增大,当缺口y方向尺寸增大到临

界值时,开始起裂并扩展;当缺口y方向尺寸接近临

界值时,则改变缺口x方向尺寸时,当x方向尺寸较

小时,裂纹并不起裂,随着x增大,当达到x尺寸临界

值时,缺口开始起裂并扩展。表明在施加恒应变作用

下,缺口起裂与应力作用方向垂直的缺口尺寸密切相

关,只有与应变作用方向垂直的尺寸达到临界值,缺
口才会发生起裂。
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