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摘要:暰目的暱研究初始缺口为圆形的样品在纵轴拉伸应力作用下起裂,并在样品裂纹扩展方向确定后,再加上

横轴压力下裂纹的扩展情况。观察横轴压力对其扩展方向的影响,从而得出施加压力修复正在扩展的裂纹样

品的模拟结果。暰方法暱使用晶体相场法(PFC)进行模拟,获得裂纹扩展的演变图。暰结果暱在纵轴拉应力条件

下,应变在达到一定数值后圆形缺口开始发射位错和空位,位错向前运动;之后柏氏矢量相反的位错相遇并相

互湮灭,没有湮灭的位错组合成位错对并产生裂纹;最后微裂纹之间、微裂纹与原始缺口之间相互合并。裂纹

稳定地朝着横轴方向扩展,在此基础上施加横轴的压应力,发现左侧裂纹扩展方向发生两次改变,并往裂纹扩

展方向发射位错。同时初始设置的圆形缺口也有形状变化,并往纵轴发射位错。暰结论暱晶体相场法能有效模

拟晶体裂纹扩展的微观现象。

关键词:圆形缺口暋发射位错暋晶体相场暋裂纹扩展

中图分类号:X142暋暋文献标识码:A暋暋文章编号:1002灢7378(2018)04灢0304灢05

Abstract:暰Objective暱Thesamplewithacircularinitialgapwascrackedunderthetensile
stressofthelongitudinalaxis,andthecrackpropagationunderthetransverseaxispressure
wasaddedafterthecrackpropagationdirectionofthesamplewasdetermined.Theeffectof
thetransverseaxispressureonitsdirectionofexpansionwasobservedtoderivethesimula灢
tionresultsofapplyingapressuretorepairthecracksamplethatwasexpanding.暰Methods暱

Phasefieldcrystalmethod (PFC)wasusedforsimulationtoobtainanevolutionmapof
crackpropagation.暰Results暱Underthetensilestressconditionofthelongitudinalaxis,after
thestrainreachesacertainvalue,thecircularnotchstartstoemitdislocationsandvacancies,

andthedislocationsmoveforward.Then,the
oppositedislocationsoftheBerth'svectormeet
andannihilateeachother,andthedislocations
withoutannihilationarecombinedintodisloca灢
tionpairsandcracksareformed.Finally,the
micro飊cracks,micro飊cracksandoriginalgaps
mergewitheachother.Thecrackspreadsstably
towardthehorizontalaxis,andthecompressive
stressofthetransverseaxisisappliedontheba灢



sisofthis,anditisfoundthatthedirectionofthecrackpropagationontheleftsidechanges
twice,anddislocationsareemittedinthedirectionofcrackpropagation.Atthesametime,

theinitiallysetcircularnotchalsohasashapechangeandemitsdislocationstothevertical
axis.暰Conclusion暱Thecrystalphasefield methodcaneffectivelysimulatethemicroscopic
phenomenonofcrystalcrackpropagation.
Keywords:notchwithcircle,emissiondislocation,phasefiledcrystal,extensionofcrack

0暋引言

暋暋暰研究意义暱材料的变形破环与材料内部的微观

缺陷有关,如空位、位错与微裂纹等息息相关。研究

裂纹的起源、扩展方式等能有效地预防材料的裂纹

带来损失和延长材料的使用寿命,具有很大经济价

值[1飊16]。生活中修复裂纹所使用的方法主要是通过

热处理和加力,在实际锻件中压力对微裂纹具有修

复作用[13飊14],而基于此产生许多修复技术并已投入

使用[15飊17]。暰前人研究进展暱晶体相场(PFC)法是当

今研究微观条件下结构变化的得力数值计算方法之

一[1飊2]。近年来已有许多关于晶体相场(PFC)方法

的研 究[1飊12]:关 于 微 观 缺 陷 方 面,Moelans 等[1]、

Wang等[2]运用晶体相场方法深入研究动力学方程

与最小自由能等理论模型;在此基础上,高英俊团队

利用晶体相场(PFC)模型成功模拟计算材料缺陷情

况,并且报道了单轴拉伸以及不同初始缺口下裂纹

的扩展状况,在裂纹起裂、裂纹扩展、裂纹韧脆扩展

模式等研究工作方面做出了重要的影响作用[2飊12]。
暰本研究切入点暱至今为止,对于进行裂纹的扩展研

究已有不少[10飊11],但是使用PFC法研究施加压应力

在正在开裂样品的报道却还很少。在该情况下,施
加拉力与压力研究裂纹扩展与愈合现象的数值模拟

研究与理论建模工作,对实际材料关于这方面实验

研究具有一定的指导与预测作用,在晶体相场法研

究裂纹运动的工作中,扩展与愈合工作也是新的里

程碑。暰拟解决的关键问题暱此次模拟实验旨在研究

初始缺口为圆形缺口下,观察在纵轴拉伸应力条件

下的裂纹扩展演化过程;再在裂纹已经开裂,裂纹扩

展方向确定的情况下加施加横轴的压应力,观察裂

纹扩展的变化。

1暋材料与方法

1.1暋晶体相场(PFC)模型与演化动力学方程

暋暋晶体相场(PFC)模型不仅能够反映出晶体点阵

周期结构特性,还能在原子尺度下展现微纳结构演

化细节。对于固态晶体材料,其原子的位置呈周期

性排列,通过引入周期性相场变量,其空间分布的极

大值位置对应于原子点阵的位置;而均匀相(液相

等)中的原子密度为均匀分布,其值为常量。用周期

性原 子 密 度 函 数 作 为 相 场 变 量,并 将 其 表 达 式

写为[3飊12]

暋暋氀(r)=暺
n,m

an,meiG暳r+氀0, (1)

式中,等号右边第1项反应的是晶格原子的周期性

排列结构特征,第2项反应的是均匀相(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[1飊2]:

暋暋F=曇{氀
2

[毭+(1+煥2)]氀+氀4

4
}dr3, (2)

式中,毭 为 与 温 度 有 关 的 参 数;煥2 为 拉 普 拉 斯

算符。

暋暋 在单模近似下,由二维体系自由能体系求极小

值,解得公式(2)晶体相的一个特定解为[5]

暋暋氀(r)=A[cos(qx)cos(qy
3

)-cos(2qy
3

)]+氀0,

(3)

式中,A=4
5氀0+ 4

15 -15毭-36氀2
0 ,反应六角晶格

原子密度周期性结构的振幅,q= 3
2

,氀0 为平均密

度。并采用保守场Cahn飊Hilliard动力学方程[7飊8]描

述原子密度随时间的演化,该方程如下:

暋暋灥氀
灥t=煥2灥F

灥氀
+毼=煥2{[毭+(1+煥2)2]氀+

氀3}+毼, (4)
其中毼为随机噪声项,在此不做考虑。对(4)式采用

快速傅立叶变化方法,为提高运行效率,用 MAT灢
LAB程序软件将其在虚实空间转化,最后进行数值

处理,显示结果图像[9飊12]。

1.2暋样品的制备和施加应变

暋暋此次研究使用的样品,设置样品空间尺寸为

Lx暳Ly =1024gp暳1024gp(其中gp为格点grid
point缩写形式),空间步长殼x=殼y=毿/3,样品的

边界用周期性边界条件进行处理。 晶体相(固相)
的原子密度氀0=0.49,温度参数毭=-1.0,在样品中
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心一个直径为D=96gp的圆形区域中,改变密度变

量使其晶体相成为液相,即使得样品有个圆形的初

始缺陷,液相的原子密度氀1=0.79,原子排列取向角

毴=0曘。经弛豫30000步后得到稳定样品,使得模拟

与现实情况相对应。 弛豫完成后开始加纵轴的拉

力,该拉力加载总步数为350000步,纵轴的拉应变

率晍毰y=6暳10-6。在纵轴的加载时间步数为250000
步的时候,同时加载横轴的压力,直到纵轴拉力加载

结束,即共加载100000步的横轴压力,横轴的压应

变率晍毰x=8暳10-6。应变的计算方式为毰=晍毰n殼t,其
中晍毰是应变速率,已经无量纲化,n是模拟的时间步

数,殼t为时间步长,并且殼t=0.1。整个过程随时

间步数t变化可见,即可得到裂纹变化的细节图。

2暋结果与分析

暋暋图1a是弛豫30000步后,未施加应力时得到

的初始样品。在应变毰小于0.096之前,样品并没

有直观的变化;在应变毰大于0.096之后,样品开始

出现韧性起裂的现象(图1b),从缺口处向横轴方向

上发射位错,左侧发射出位错对1,右侧发射出位错

对2。在发射位错对1和位错对2后,接着发射出

空位栺和栻(图1c中6个黄色圆点围住的区域),此
时初始缺口又往左侧发射出新的位错对3和新的空

位 栿(图1d)。而位错对1和位错对3这两个位错

对相互接近,离缺口较远的位错对1的位错1a和离

缺口较近的位错对3中的位错3a发生湮灭,而剩下

的位错1b和3b保留,并组合形成新的一个位错对

4(图1d)。在图1e中,我们发现图1d中产生的位

错对4已经长成为微裂纹,同时圆形缺口又发射出

新的位错对5,位错对5与前面的空位栿“连接暠,形
成新的裂纹,位错对5继续往前进,继续与空位栻
“连接暠,最后位错对4和位错对5的产生的裂纹与

圆形缺口连接在一起。由于位错对4和5方向一

致,合并成一个位错对,该位错对方向与4,5一致,
我们仍标注其为位错对5(图1f)。

暋暋(a)t=0;(b)t=180400;(c)t=200800;(d)t=205000;(e)t=220000;(f)t=2500000;(g)t=2740000;(h)t=
288200;(i)t=308200;(j)t=311400

图1暋裂纹扩展生长演化图

Fig.1暋Growthandevolutionofcrack
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暋暋250000步后开始加横轴的压应力,即图1f之

后开始加横轴的压应力。加载压应力之后,右侧的

裂纹扩展方向保持横轴正向保持不变,一直到本次

模拟结束。左侧裂纹扩展方向则从朝着横轴负向变

成朝着左下角方向(图1g,红箭头代表左侧裂纹转

向)。此时位错对5中的位错5a沿着裂纹的下沿方

向滑移,而位错对5中的位错5b则滞留在裂纹转角

处。接下来裂纹往裂尖方向(图1h中红色箭头指示

的方向)发射新的位错对6,原来的位错5b沿着裂

纹下沿返回原来的位置(图1h)。发射出来的位错

对6继续沿图1g中左侧红色箭头指示的方向滑移,
位错对5再次来到裂尖位置,然后位错5b保留在转

角处,而位错5a沿着左上角开始滑移,裂纹转向左

上角扩展(图1i,红色箭头代表左侧裂纹前进方向),
发射出来的位错对6继续往前滑移直到边界(图

1i),初始缺口开始往纵轴发射新的位错对7。此时

应变毰已经达到0.24,体系变得不稳定,模拟实验

结束。

暋暋图2a是自由能飊时间曲线,自由能包括势能和

畸变能,加载应力使得自由能一直增加。在刚加载

压应力的时候,样品出现松弛现象,但位错的湮灭和

发射所带来的自由能减小不足以抵抗其增加的趋

势,曲线出现小凹谷却仍然处于上升状态。

暋暋如图2b所示,在加载压应力之前斜率一直上

升,但在加载压应力之后上升的速度突然变缓,随后

再次恢复到与原速率接近的状态。图中枹点处对应

样品的应变毰超过临界值0.096从而已经起裂、圆
形缺口已经发射出位错和空位的情况,位错带动裂

纹向裂尖方向运动。右侧裂纹逐渐生长,裂尖应力

集中和释放导致其斜率上下抖动。枽处对应的是

250000步开始施加横轴的应压力的情况,加入横

轴应压力后样品开始松弛,自由能的上升速度明显

变慢。在枾点和枿点的时间段内,裂纹扩展方向开

始转变,并且发射位错6,能量大幅度减小,虽然比

不上畸变能的增加速率但还是导致图中枾点和枿点

间有一处斜率突然变小。由于柂之后样品应变已经

达到0.24,之后体系将由于应变过大变得混乱,模
拟实验到此结束。

图2暋自由能飊时间曲线与应力飊时间曲线

Fig.2暋Freeenergy飊timecurveandstress飊timecurve

3暋结论

暋暋采用PFC相场法模拟带有圆形缺口的初始样

品在施加纵轴拉力后裂纹起裂并扩展,再施加横轴

方向应力之后裂纹的过程,在原子空间尺度和扩散

时间尺度都非常好地模拟出裂纹扩展的整个过程和

其中的细节,得出结论如下:

暋暋(1)在施加的应变达到临界值毰=0.096时,该
模拟实验裂纹起裂;

暋暋(2)施加纵轴应力拉伸,应变大于0.096而小于

0.15时,裂纹先从圆形缺口处往横轴方向发射出空

位和位错,位错进行湮灭和攀移,形成微小裂纹,并
连接到一起。此时,位错的前进方向不变,裂纹沿着

横轴方向扩展。

暋暋(3)在施加纵轴单轴拉伸的应变到达0.15后,
再加入横轴的压应力,裂纹扩展方向会发生两次转

变,并能观察到裂纹从裂尖往裂纹前进方向发射位

错,圆形缺口往纵轴方向发射位错的现象。
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