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摘要:暰目的暱研究双晶样品在单轴拉伸应变作用下所发生的纳米微观尺度裂纹扩展运动,观察裂纹扩展特征,

揭示位错对裂纹扩展的作用规律。暰方法暱应用晶体相场(PFC)方法模拟裂纹扩展演化及其位错运动。暰结
果暱在位错没有发射之时,裂纹沿位错对柏氏矢量方向解理扩展,发射位错后裂尖沿顺时针旋转60曘继续扩

展。暰结论暱晶界滑移出的位错由于周围应力集中,萌生出微裂纹。在裂纹扩展中,裂纹与位错相互作用,可以

有多种形式。
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Abstract:暰Objective暱Thecrackpropagationmovementofnanocrystallinemicroscopicscale
undertheuniaxialtensilestrainisinvestigated,andthecharacteristicsofcrackpropagation
areobservedtorevealthemechanismofdislocationonthecrackpropagation.暰Methods暱The
phasefieldcrystal(PFC)methodisusedtosimulatetheevolutionofcrackpropagationand
dislocationmotion.暰Results暱Whenthedislocationsarenotemitted,thecrackcleavesalong
thedirectionofBurgersvectoralongthedislocations.Afterthedislocationsarecracked,the
cracktipcontinuestorotateclockwiseby60曘.暰Conclusion暱Dislocationsthatslipoutofthe
grainboundariesinitiatemicro飊cracksduetothestressconcentrationaroundthem.Thereare
fourmodesofinteractionbetweencracksanddislocationsduringthecrackpropagation.
Keywords:dislocationmotion,crackpropagation,phasefieldcrystal

0暋引言

暋暋暰研究意义暱材料是人类赖以生存和发展的物质

基础。纳米材料、超导材料、光电子材料、生物医用

材料以及新能源材料的性能是由其微观结构决定

的。在晶体材料中,以周期完整排列为主,而非完整

性则为次;但对于其力学性能来说,主要作用的是晶

体的非完整性,晶体的周期完整性却居于次要地位。



即在晶体力学行为中,缺陷起主要作用。因此,研究

材料的缺陷对材料变形的影响有重要意义。暰前人

研究进展暱晶体相场(PFC)方法就是为了解决传统

相场方法无法描述晶体周期结构特性而提出的。

Elder等[1飊3]提出的晶体相场方法模拟在时间尺度和

空间尺度具有优势,之后发展成为一种可以替代传

统分子动力学模拟的方法,一些不能通过实验和其

他模拟方法观察到的现象也可以用晶体相场方法实

现。经过近年来的发展,晶体相场方法在模拟晶体

断裂[4飊5]、相结构转变[6]、纳米晶粒长大[7]、位错滑

移[8]与攀移[9]等方面都有许多应用。暰本研究切入

点暱晶体相场方法基于经典密度泛函同时结合了传

统相场方法,用局域密度场表示序参量,成功地用有

周期特征的原子密度函数来表现出晶格的周期排

列。该方法可以很好的描述扩散时间尺度上的微结

构演化行为[10飊13]。暰拟解决的关键问题暱应用 PFC
方法研究双晶样品在单轴拉伸应变作用下晶界萌生

的微裂纹演化机制,以及裂纹之间的相互作用,探究

位错对纳米级萌生裂纹扩展的作用规律。

1暋PFC模型与方法

1.1暋PFC模型

暋暋引用了序参量作为局域的密度场,用一个常数

代表如液相之类的无序相的密度场,同时把固态相

表示为周期性波函数的形式,以密度场的最大值位

置作为晶体中原子位置,进而表示出晶体的点阵结

构,该原子密度场函数[4]可以写成

暋暋氀(r)=氀0+暺
nm
an,meiG

曻
暳r

曻

。 (1)

等号左边氀(r)代表空间中原子密度,右边第1项氀0

代表均匀相原子平均密度,第2项代表晶体相周期

排列的原子密度,用G
曻
来代表倒格矢,r

曻
为原子空间

坐标,由此可得到一个用来表示晶体中原子位置的

密度场:

暋暋氀=氀0+2At[2cos(qx)cos(q
3
y)+

cos(2q
3
y)], (2)

其中q=2毿
a

为波矢,At 为常数,可由体系平均自由

能取最小值得出,其为固态相原子周期结构的振幅。
体系中的无量纲的自由能函数为

暋暋F=曇氀
2

[毭+(1+ Ñ2)2]氀+氀4

{ }4 dr, (3)

暋暋 其中毭为与体系温度有关的参量,毭 曋 (T-

Tm)/Lc,Ñ2 是Laplace算子。

1.2暋动力学方程的求解

暋暋用保守场的 Cahn飊Hilliard动力学方程[14飊16]来

描述原子密度随时间的演化:

暋暋灥氀
灥t=Ñ2毮F

毮氀
=Ñ2(毭氀+(1+ Ñ2)2氀+氀3), (4)

其中t 为 时 间 变 量。使 用 半 隐 式 Fourier 谱 方

法[15,17],可以把高阶梯度的 Laplace算子表示为波

矢的代数形式,也就是把实空间的函数转化到相空

间去进行计算,详细步骤见文献[17]。

1.3暋样品的制备

暋暋对双晶样品的制备步骤可参见文献[9],设置参

数:空间步长为殼x =殼y=毿
4

、样品尺寸设置为

1024殼x暳512殼y、时间步长为殼t=0.5、样品弛豫

时间取105殼t、温度为毭=-1.0、原子密度取氀0 =
0.49、取向角设置为毴=0.49曘。 在经过弛豫105时

间步长后,得到稳定的样品如图1所示。

图1暋弛豫100000步后的初始样品

Fig.1暋Initialsampleafter100000stepsofrelaxation
暋暋由图1晶界可见样品位错排列规则且均匀,每
个晶界都分布着14个位错对,红色位错为竖直方向

的位错,黄色位错与水平方向呈一定的夹角。

1.4暋施加拉伸应变

暋暋对样品沿竖直方向施加拉伸应变(图2),在恒

位移条件下施加应变率为15%。详细过程介绍见

文献[15]。

图2暋y轴施加拉应变的示意图

Fig.2Schematicdiagramofapplyingtensilestrainonyaxis
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2暋结果与分析

暋暋由图3(T1)可见,晶界处的位错萌生裂纹,并开

始扩展,沿着晶列方向一部分位错沿原子滑移面滑

移,表现为范性形变。另一部分位错引起裂纹解理

扩展,并出现转折,如图3(T2)所示。

暋暋由图3可见,在t=100000~200000,裂纹转

折扩展,晶界滑移出的位错由于周围应力集中,萌生

出微裂纹。位错的运动方式大致分为4种:第1种

沿柏氏矢量方向(红色箭头所指方向)滑移。第2种

是沿柏氏矢量原子滑移面进行解理扩展。第3种由

于受到阻力,扩展方式出现弯折扩展,裂纹呈锯齿

状。第4种则与前3种方式不同。仔细观察c处可

见,有一个柏氏矢量与位错对b方向相同的位错对

发射出来,这属于塑性变形,同时由于柏氏矢量守恒

原则,发射位错后在裂纹c中增加了一个沿水平方

向30曘右上方的位错,在位错没有发射之时,裂纹沿

位错对柏氏矢量方向解理扩展,发射位错后裂尖沿

顺时针旋转60曘继续扩展。在图3(T3)和图3(T4),
大部分裂纹之间相互吸引,改变了原来的扩展方向,
裂纹扩展过程中将推开两侧的原子,这样阻碍了其

他裂纹的扩展。在图3(T4),一部分裂尖处发射位

错,使裂尖塑性松弛后钝化,位错的运动轨迹中留下

空位。图3(T5)~(T8),有位错相互湮没和位错对

与裂尖相互吸引之后湮没,而有的位错对虽然靠的

很近,但是裂尖不在同一个原子滑移面上,导致它们

最后没有连通在一起,例如 m 和e1。

暋暋(T1)t=50000;(T2)t=100000;(T3)t=200000;(T4)t=230000;(T5)t=244000;(T6)t=300000;(T7)t=
350000;(T8)t=450000

图3暋应变率为15%的裂纹演化

Fig.3暋Crackevolutionatstrainrateof15%
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暋暋自由能曲线初始阶段迅速下降,代表应变在初

始阶段释放很快,之后呈线性趋势下降,自由能下降

到了一个稳定阶段,最后能量释放完毕(图4)。对

应于位错对初始阶段运动迅速,之后裂纹萌生与扩

展,随着应变释放,样品形态渐渐稳定下来。

图4暋样品的自由能随时间的变化曲线

Fig.4暋Curveofsample暞sfreeenergychangingwithtime

3暋结论

暋暋晶界位错起裂过程中的主要规律如下:位错沿

原子滑移面进行滑移运动,并在滑移过程中产生空

位。位错也会沿位错对中某一位错的柏氏矢量方向

运动。晶界滑移出的位错由于周围应力集中,萌生

出微裂纹。位错对裂纹运动方式的作用分为4种:
第1种是位错沿柏氏矢量方向滑移;第2种是裂纹

沿柏氏矢量的滑移面进行解理扩展;第3种是由于

位错受到阻力,裂纹扩展方式出现弯折扩展,呈锯齿

状;第4种则与前3种方式不同,裂尖处发射位错,
使裂尖塑性松弛后钝化,位错的运动轨迹中留下空

位。位错相互湮没和位错对与裂尖相互吸引之后

湮没。
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