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三角缺口与圆形缺口起裂和裂纹扩展的晶体相场模拟*

PhaseFiledCrystalSimulationofNucleationandExten灢
sionofCrackatNotchwithCircleorTriangle

宁岁婷1,胡绪志1,黄礼琳1,2,罗志荣1,2,高英俊1**
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PhysicsScienceandEngineering,GuangxiUniversity,Nanning,Guangxi,530004,China;2.In灢
stituteofPhysicsScienceandEngineeringTechnology,YulinNormalUniversity,Yulin,Guan灢
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摘要:暰目的暱研究具有不同初始缺口的样品在单轴拉伸应变作用下裂纹起裂扩展的方式。暰方法暱采用晶体相场

(PFC)法模拟不同缺口裂纹的扩展演化图及相应的应力分布。暰结果暱三角形裂口两侧裂纹起裂与扩展情况存

在明显的差异,左侧裂口出现韧和脆两种类型的裂纹生长,而右侧的缺口是解理裂纹扩展;圆形裂口两侧的裂纹

萌生,开始时表现为发射位错,然后形成空洞,随着裂纹进一步发展,逐渐转变为解理扩展。在应变施加初期,应
变场强较弱,只在裂口附近有变化,形成二个环状的分布,在萌生裂纹的区域,出现应变集中。随着裂纹扩展,应
变场环绕在裂纹周围,形成大的椭圆环状,在裂尖附近和位错区域,都存在应变集中。暰结论暱不同初始缺口对缺

口起裂的时刻、方式和裂纹扩展有影响。

关键词:缺口暋发射位错暋晶体相场

中图分类号:TG111.2暋暋文献标识码:A暋暋文章编号:1005飊9164(2017)06飊0540飊05

Abstract:暰Objective暱Thepurposeofthisstudyistostudythecrackpropagationpatternofsam灢
pleswithdifferentinitialnotchesunderuniaxialtensilestrain.暰Methods暱Thephasefieldcrystal
methodwasusedtosimulatetheevolutionofdifferentnotchedcracksandthecorresponding
stressdistribution.暰Results暱Therewereobviousdifferencesincrackinitiationandexpansionon
bothsidesofthetriangularcrack,andthereweretwotypesofcracksintheleftfracture,while
thegapontherightwascleavagecrackpropagation.Theinitiationofcracksoccurredonboth
sidesofthecircularcrack,alongwiththeemissiondislocationandthenformedvoids.Withthe
furtherdevelopmentofthecrack,itgraduallytransformedintocleavageexpansion.Intheearly
stageofstrainapplication,thestrainfieldstrengthwasweak,onlychangedinthevicinityof
thegap.Theformationoftwoannulardistributionsintheinitiationofthecrackarea,there

was strain concentration. As the crack
propagated,thestrainfieldsurroundedthecrack
andformedalargeellipticalring,there was
strainconcentrationnearthecracktipandinthe
dislocationregion.暰Conclusion暱Differentinitial
notcheshadaneffectonthetimeandmodeof
cracknucleationandcrackpropagation.
Key words:notch,emission dislocation,phase
fieldcrystal

045 GuangxiSciences,Vol灡24No灡6,December2017



0暋引言

暋暋暰研究意义暱材料的变形与破坏大都源自材料的

微结构,如空位、位错、晶界与微裂纹等。要深入研究

材料的变形与破坏的特性与机理,还需要深入到微纳

观层次[1飊3]。因此,研究纳米级裂纹的萌生和扩展对

预防材料的断裂,提高构件的使用寿命具有重要意

义[4飊6]。实验研究表明,金属材料的疲劳断裂过程由

纳微裂纹的扩展过程决定[7]。在当前的实验测量条

件下,对材料的纳米级裂纹扩展很难实时观测[8],因
此,发挥计算模拟实验的优势,应用其研究微纳米尺

度的裂纹扩展就显得极为迫切和重要[8]。暰前人研究

进展暱近几年有许多关于晶体相场(PFC)方法的应用

模拟研究[3飊12],例如模拟位错滑移、攀移和湮没、相结

构转变、异质外延生长、纳米晶粒长大等。目前,材料

微裂纹扩展的研究主要集中在以下几个方面:将加工

变形的外界作用因素引入 PFC模型中,建立形变和

位错动力学的PFC模型,用于超塑性、疲劳、断裂、蠕
变等行为和性能的机理研究。但应用先进的PFC模

型,研究在一定条件下初始缺口形状对裂口分裂的影

响还较少。暰本研究切入点暱晶体相场方法[13飊14]是基

于密度泛函理论提出的。通过引入周期性原子密度

函数,很自然地耦合了弹性效应、位错运动等周期性

结构物理特性;由于晶体相场方法能够很好地描述扩

散时间尺度上的微结构演化行为[3],因此,更适合用

于研究微纳米尺度上的裂纹扩展细节[9,15]。暰拟解决

的关键问题暱本研究应用PFC方法研究初始三角和

圆心裂口在拉伸应变作用下的裂纹扩展演化,分析了

裂纹起裂扩展及裂尖应力分布[16飊17],揭示裂纹韧性断

裂、脆性断裂的机理。

1暋PFC模型与方法

暋暋PFC模型能够揭示晶体点阵周期结构特性以及

空间分辨尺度为原子尺度,时间尺度为扩散时间尺度

下的纳微结构演化。对于固态晶体材料,其原子的位

置呈规则周期性排列,通过引入周期性相场变量

氀(r),其空间分布的极大值位置对应于原子点阵的

位置;对于均匀相(液相等)中的原子密度分布为均匀

分布,其值为常量。用周期原子密度函数氀(r)作为

相场 变 量,要 符 合 上 述 两 方 面 的 要 求,其 表 达

式[13飊14,18]可以写成:

暋暋氀(r)=暺
n,m

an,meiG暳r+氀0, (1)

式中,等号右边第1项反映的是晶格原子的周期排列

结构特征,其中G为倒格子矢量,r为空间坐标矢量;
第2项反映的是均匀相(如液相)等的原子密度均匀

分布。此时,系统无量纲的自由能函数可以写成[9]

暋暋F=曇氀
2 毭+(1+ Ñ2)[ ]2 氀+氀4

{ }4 dr3, (2)

式中,毭为与温度有关的参数;Ñ2 为拉普拉斯算符。

暋暋在单模近似下,由二维体系自由能取极小值,可
以求得公式(2)的晶体相的一个稳定特解[9]为

暋暋氀(r)=A
cos(qx)cos(qy
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+氀0, (3)

式中,A=4
5氀0 + 4

15 -15毭-36氀2
0 ,反映六角晶相

原子密度的振幅,q= 3
2

,氀0 为平均密度。

暋暋 本研究采用保守场 Cahn飊Hilliard 动力学方

程[5,9]描述原子密度随时间的演化。该方程具体

如下:

暋暋灥氀
灥t=Ñ2毮F

毮氀
=Ñ2 氀3+ 毭+ 1+ Ñ( )[ ]2 2{ }氀 ,(4)

式中,t为时间变量。对无量纲动力学演化方程(4),
采用半隐式傅里叶伪谱方法[18飊20]求解。

2暋样品制备及施加应变

暋暋依据高英俊等[19]给出的均匀相和条状相的能量

密度函数表达式,可得到PFC的二维相图[6],本研究

选用三角相的无量纲密度变量氀0=0.49来表征晶体

相,温度参数选取毭=-1.0。初始裂口区域内液相

值和温度参数分别选用氀0=0.79,毭=-1.0。缺口直

径(本研究设置圆形及三角形缺口)R=30个格子,
原子排列取向角毴=5曘。通过自由能密度函数能够

得到一个含有初设缺口样式的初始样品。经弛豫之

后,使缺口内应力释放,得到稳定的初始缺口样品原

子排列图。弛豫后得到样品及其自由能曲线如图1
所示。从自由能曲线能够清晰的看出体系能量已经

达到了最低的状态,系统已趋于稳定。

暋暋本研究针对样品在y轴拉应变作用下裂纹起裂

及其 扩 展 的 演 化,设 置 模 拟 样 品 尺 寸 1024殼x 暳
512殼y ,模拟的空间步长殼x=殼y=毿/3,时间步长

殼t=0.05,模拟时间设置为60万步。体系动态应变

为毰=毰
·

n殼t,式中毰
·
是加载的应变速率,n是模拟的时

间步长数。应变速率毰
·

y=毰
·

=6暳10-6 ,然后进行可视

化处理,即可得到裂纹扩展的演化细节图。
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暋暋图1暋弛豫后样品原子排布(a)和弛豫过程中的自由能变

化(b)

暋暋Fig.1暋Thesampleoftheatomicarrangementafterre灢
laxation(a)andthechangeoffreeenergyduringrelaxation
(b)

3暋结果与分析

暋暋图2a是弛豫60000步后稳定样品。由裂纹扩

展图2可以看出,三角形裂口两侧裂纹起裂与扩展情

况存在明显的差异。图2b是t=350000步时,圆形

缺口两侧产生位错的滑移,萌生裂纹,三角形缺口右

侧也产生一对位错,萌生裂纹。图3c显示出三角形

缺口右侧裂纹慢慢扩展,左侧上端发射一对位错,下

端则沿着 [12
-

1]方向出现解理裂纹,而圆形缺口两侧

形成的空洞并不是连通的,表明二者之间存在弹性变

形区域。图2d表明,三角形向右扩展的裂纹与圆形

缺口向左扩展的裂纹即将“连通暠,同时,圆形缺口与

其右侧空洞也将“连通暠,该弹性变形区消失;三角形

缺口左侧上端萌生位错,位错滑移引起塑性变形产生

空位,而其下部的解理裂纹继续沿着解理面扩展。图

2e展示三角形与圆形缺口中间的裂纹已经“连通暠形
成主裂纹,而三角形缺口左侧上端由于塑性变形,位
错滑移,在离缺口不远处诱发出更多的空位,这一现

象是典型的韧性断裂特征,而其下端的裂纹继续沿着

[12
-

1]方向解理扩展,是典型的脆性断裂特征。圆形

缺口右侧裂纹与缺口相连接,裂纹呈“之暠字型扩展延

伸。随着时间的推移,由图2f可见,当运行到t=
525000时间步时,三角形缺口左侧上部出现更多的

空位,下部裂纹扩展方向发生转向,由 [12
-

1]方向变

为 [2
-

11]方向,然后又转回 [12
-

1]方向,继续沿着

[12
-

1]方向解理扩展。由图2g~h可见,上述趋势更

加明显。

暋暋从图2彩色的应变分布图中可以清晰的看出样

品在不同应变下的裂纹应变场分布情况。在应变施

加初期,应变场强较弱,只在裂口附近有变化,形成二

个环状的分布,在萌生裂纹的区域,颜色呈金黄色,表
明该区域应变较高,出现应变集中。随着裂纹扩展,
应变场环绕着裂纹周围,形成大的椭圆环状,在裂尖

附近和位错区域,都存在应变集中。
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(a)t=0;(b)t=350000;(c)t=375000;(d)t=400000;(e)t=475000;(f)t=525000;(g)t=550000;(h)t=600000
图2暋样品的裂纹扩展演化貌图(左)及其对应的应力分布(右)

Fig.2暋Thecrackevolutionmorphologyofthesample(left)anditscorrespondingstressdistribution(right)
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4暋结论

暋暋三角形裂口两侧裂纹起裂与扩展情况存在明显

的差异,左侧裂口出现韧、脆两种类型的裂纹生长,而
右侧的缺口是解理裂纹扩展;圆形裂口两侧的裂纹萌

生,开始时是发射位错,然后形成空洞,空洞与圆形缺

口并不连通,这是韧性起裂的特征,随着裂纹进一步

的发展,逐渐转变为解理扩展。

暋暋在应变施加初期,应变场强较弱,只在裂口附近

有变化,形成二个环状的分布,在萌生裂纹的区域,出
现应变集中。随着裂纹扩展,应变场环绕着裂纹周

围,形成大的椭圆环状,在裂尖附近和位错区域,都存

在应变集中。
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