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♦功能材料与计算模拟♦

晶体相场方法在纳米裂纹扩展与韧脆断裂领域的研究进展*

高英俊1**,易小爱1,李依轩1,廖 坤1,黄宗吉1,罗志荣2

(1.广西大学物理科学与工程技术学院,广西南宁 530004;2.玉林师范学院物理与电子工程技术系,广西玉林 537000)

摘要:进入21世纪,计算机数值模拟技术在科学研究中的作用越来越突出,它与实验观测、理论模型分析并称

为20世纪以来的三大科学研究方法。本文首先简要介绍裂纹研究的现状和宏观断裂力学存在的尺度局限性,
并对近年来发展的原子级空间分辨尺度的晶体相场(PFC)模拟方法所具有的特征尺度范围和特色,以及PFC
模型在模拟纳观尺度的材料微结构演化上所具有的优势进行说明。然后,介绍PFC模型在裂纹研究上的主要

应用成果,包括以下5个方面:Zener裂纹的形核与扩展、纳米裂尖楔形位错空隙发射、晶列取向对纳米裂纹扩

展的韧􀆼脆断裂影响、纳米裂纹扩展模式的分类、纳米孔洞裂纹的愈合修复。最后,总结并指出PFC模型的发

展方向及其今后在裂纹研究领域应用的新领域和重点方向。
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  在材料的加载和加工制备过程中会不可避免地

产生纳米或微米裂纹[1]。纳米尺度的裂纹强烈地依

赖于纳米缺陷结构,包括位错、向错、纳米裂纹和纳米

孔洞等[2]。材料的断裂通常分为脆性断裂和韧性断

裂[3],分别对应于裂纹的脆性或韧性扩展。裂尖发射

位错在材料的韧􀆼脆转变中起关键作用[4,5],同时也对

裂纹扩展模式产生重要影响。固态晶体材料在裂尖

发射一定数量的位错后可以发生解理。Rice[6]指出,
在脆性裂纹扩展的过程中,裂尖不发射位错。然而,

Argon[7]发现裂纹在脆性解理扩展之前可以有少量

的位错从裂尖发射,认为硅晶体的韧􀆼脆转变取决于

有多少位错从裂尖发射。Yashiro[8]认为有效应力强

度因子的增强归因于裂尖位错的发射。在韧性材料

的裂纹扩展过程中,裂尖发射位错的过程中不发生钝

化[9]。虽然目前已经有许多基于宏观断裂力学的研

究成果,但是仍然缺乏纳观尺度上裂纹扩展行为的深

度报道[10]。

  在微观和纳观尺度,依据裂纹的形核机理和裂纹

扩展形貌,可以将裂纹分为两类[11]:一类是Griffith
裂纹,另一类是Zener裂纹。Griffith裂纹是存在固
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体中的裂纹,它不能很好地解释金属中的裂纹形核。

Zener裂纹有一个尖端和一个钝端,裂纹总是从尖端

扩展,它能够更好地描述金属中的裂纹形核[11􀆼13]。目

前,关于Griffith裂纹的研究已有很多报道,而关于

Zener裂纹的研究报道仍很少[12]。Fan等[13,14]研究

了Zener􀆼stroh裂纹(Zener裂纹)与包覆粒子的相互

作用,认为Zener􀆼stroh裂纹在异质材料的界面形核。

Wu[15]从能量的角度建立楔型Zener裂纹的物理模

型,研究了楔型Zener裂纹与晶界位错的相互作用,
并计算了Zener裂纹裂尖处的楔型偶极子的精确解。

Zhuang等[16]分 析 了 平 行 于 涂 层 与 垫 底 截 面 的

Zener􀆼stroh裂纹(Zener裂纹)的弹􀆼塑性应力。最

近,Wu等[17,18]通过求解能量平衡方程,讨论了楔型

向错偶极子对Zener裂纹形核的影响。Wang等[19]

研究了向错引起的Zener裂纹,表明向错长度、弹性

失配都会对Zener裂纹的形核产生影响。虽然已经

有少量有关Zener裂纹的研究,但是目前仍然缺乏在

纳观尺度上对Zener裂纹形核与扩展的详细研究。

  随着计算机技术的快速发展,已有许多计算模拟

方法在裂纹扩展中得到广泛应用,其中在原子尺度上

对裂纹形核扩展研究的分子动力学取得较多的成

果[20􀆼22],但仍存在较大的时间尺度局限性[23]。2004
年Elder等[24]提出的原子级晶体相场(PFC)模型,能
够在原子尺度上捕捉金属的弹􀆼塑性外延特征行为,
已广泛应用于材料微结构演化的众多领域[25􀆼32]。

PFC模型的时间尺度与实际的缺陷运动的迁移时间

尺度相符,施加的应变率量级也与实验结果相符[25],
因此能够更好地反映裂纹原子尺度运动的微观细节。
针对不同空间尺度的微结构计算,可根据图1所示的

几种主要数值计算方法进行。本文系统地报道了本

课题组近几年应用PFC方法研究Zener裂纹形核扩

展过程的韧􀆼脆转变、孔洞裂纹的愈合修复,以及相关

机理研究等方面的最新成果,并指出今后的研究方向

和重点关注的问题。

图1 不同空间尺度的微结构的主要数值计算方法

Fig.1 Several
 

main
 

numerical
 

calculation
 

methods
 

for
 

microstructures
 

of
 

different
 

spatial
 

scales

1 PFC模型

1.1 原始的PFC模型

  Elder等[24]提出的PFC模型,其物理含义明晰,
能够更合理地描述微观缺陷。PFC模型的自由能函

数如式(1)所示:

  F=∫dV{Φ2[a+λ(q20+Ɨ2)2]Φ+g
Φ4

4
},(1)

式中,Φ 表示晶体密度场变量,Ɨ2为拉谱拉斯算符,

α、λ、g 为参量,q0 为波矢,dV 为体积元。PFC模型

是保守场体系,体系演化服从保守场的Cahn􀆼kHill-
ard动力学方程[24],如式(2)所示:

  ∂ρ∂τ=Ɨ2
δF
δρ
, (2)

式中,ρ为无量纲原子密度函数,τ为无量纲时间。为

使PFC模型的自由能函数的参数尽量少,可对式(1)
进行无量纲处理,得到无量纲的自由能函数,如式(3)
所示:

  F=∫ρ
2 γ+(1+Ɨ2)2  ρ+ρ4

4  dV , (3)

该式只有一个参量γ,表示无量纲的温度。PFC模型

的解通常采用单模近似法求解,无量纲化后的晶体原

子密度函数ρ(序参量)[24]如式(4)所示:

  ρ(r)=∑
n,m

an,meiG
→
·r
→

+ρ0, (4)
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式中,an,m 为Fourier振幅,G 为倒格矢,r 为空间位

置矢量。右边第1项反映了晶体的周期结构,求和通

常只取最近邻原子,第2项ρ0 为均匀的原子密度分

布,反映均匀相(例如液相或无序均匀相)的原子密度

无序分布特征。

1.2 双模和多模PFC模型

  最初的PFC模型[24,25]是单模的自由能函数形

式,可以较好地描述二维或三维的条状相、六角相和

体心立方(BCC)相,但对于二维正方格子相和三维面

心立方(FCC)相的描述就显得较为困难。延续Elder
等[24]的思想,Wu等[33]提出了双模PFC模型,能够

较好地描述包括正方格子、FCC格子等晶体点阵结

构,为研究复杂的点阵结构转变提供了新思路。双模

PFC模型的自由能密度函数如式(5)所示:

  f=ρ
2
{r+λ(Ɨ2+q20)2[(Ɨ2+q21)2+R1]}ρ+

gρ4

4
。 (5)

该模型具有的关键特性在于利用波矢分别为q0 和

q1 的二套密度波组成晶格点阵结构。此二套密度波

的相对振幅可以通过改变R1 而发生变化,进而可以

通过选取q0=K1 和q1=K2 来获得所期望的晶格点

阵结构。这里第一套波矢为点阵主倒格矢 K1,而另

一套是较大波长的倒格矢K2。公式(5)中的其他符

号详细说明见 Wu
 

等[33]的研究报道。

  在双模PFC模型基础上可以推广得到多模PFC
模型[34]。多模PFC模型可以用于研究复杂的结构

缺陷,包括蜂巢结构(石墨烯、硅烯、胶体晶体、超冷原

子晶格)、菱形相、二聚物相、六角和正方晶格相。多

模PFC模型的自由能函数可用式(6)表示:

  F=∫dv{12ρ(r+λ∏
N-1

i=0

[(Q2
ι + Ɨ2)2+bi])ρ-

τ
3ρ

3+
1
4ρ

4}, (6)

式(6)中的参量和符号的详细说明见 Mkhonta等[34]

的研究报道。该模型遵守保守场的动力学方程,如式

(7)所示:

  ∂ρ/∂t=Ɨ2{(r+λ∏
N-1

i=0

[(Q2
ι +Ɨ2)2+bi])ρ-

τρ2+ρ3}, (7)
式(7)是一个(4N+2)阶的高阶非线性偏微分方程,
公式中的符号详细说明见 Mkhonta等[34]的研究报

道。利用保守场的动力学方程(7),可以模拟出各种

复杂的二维和三维的晶体结构和拓扑缺陷,以及它们

间的复杂结构转变过程。

1.3 二元合金的PFC模型

  针对二元合金体系,Elder等[35]从二元的经典密

度泛函理论中推导出简单二元系的PFC模型,其自

由能函数表达式如式(8)所示:

  F=∫d
 

x
→[n
2Λ°n-

t
3n

3+
v
4n

4+γψ+
ω
2ψ+

u
4ψ

4+
k
2|▽→ψ|2], (8)

式中,n≡(ρ-ρl)/ρl,ψ=(ρA -ρB)/ρl,分别表示体

系的原子密度场和浓度场变量,该自由能函数中的其

他参量说明详见Takaki等[31]的研究报道。可采用

保守场的动力学方程描述该体系的微结构演化。该

PFC模型能够模拟共晶析出长大和Spinodal分解过

程的演化,以及各向异性的弹性和塑性变形。

2 PFC模型的应用
 

2.1 Zener裂纹的形核与扩展

  Zener裂纹通常是由局域位错塞积而产生,一端

为开口裂尖,另一端为无开口裂尖,伴随有向错和位

错的作用。因此,在模拟实验中要产生Zener裂纹,
通过晶界位错形核起裂产生是最容易实现的。在

PFC模拟实验中,可在最简单的小角晶界双晶样品

的晶界上形成孤立位错,如图2所示。加载应变以

后,可以看到Zener裂纹的形核扩展,如图3-6所

示。之前的研究只是给出了连续介质力学的Zener
裂纹,看不到Zener裂纹原子点阵的细节演化,而

PFC模拟Zener裂纹形核长大,可以从原子分辨尺度

揭示Zener裂纹演化细节过程。由图3可以看到,

Zener裂纹在位错处起裂[36],形成裂纹的张口,中间

有一个空位缺陷。随着加载的应变增加,位错处的晶

格原子发生移动并出现2个空位,对应于2个Zener
裂纹的张口位置,空位周围有5个原子。由于原子的

挤压运动,这2个空位上部1个原子周围有7个原子

包围,形成七边形与五边形的晶格原子排列,构成了

一对向错偶极子(图4)。这对向错偶极子会对Zener
裂纹产生强烈的拉和压的应变作用,构成了一对扭转

力,将Zener裂纹沿滑移面劈开。Zener裂纹受力分

析和向错结构如图5(b)和(c)所示,向错偶极子的强

度在图中标出,其中受挤压的七边形区域向错强度为

-2ω,2个空位拉伸区域的五边形向错强度为ω+ω。
此外,由图6可见,Zener裂纹两侧的原子排列发生
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图2 几种纳米裂纹的形核模型[12,13,18]
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several
 

nanocracks[12,13,18]
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  图3 双位错的裂纹萌生(向错􀆼位错机制)[36]
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mechanism)[36]
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  图4 位错萌生裂纹区域的原子点阵(a)和晶格原子排列
构成向错偶极子(b)[36]

  Fig.4 Zener􀆼type
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and
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arrangement
 

of
 

the
 

disclination
 

dipole
 

(b)
 [36]
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图5 双位错的裂纹萌生扩展[36]
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double
 

disloca-
tions[36]
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图6 Zener裂纹二侧原子排列的扭转变化[36]
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sides
 

of
 

the
 

crack[36]
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了扭转,角度差大约为8°。随着裂纹张口角度的扩

大,裂纹两侧的晶列取向扭转角的差值也随之增加。

2.2 裂尖楔形位错空隙发射

  在裂纹扩展形核过程,除了应力集中外,在裂尖

附近还会发生塑性变形。通常位错的发射可以释放

集中的应力,使裂尖钝化。裂尖发射的位错有滑移运

动类型和攀移运动类型,还有可能出现复杂的扩展复

合位错。本课题组在运用PFC模型模拟裂纹扩展过

程中观察到一种新的裂纹发射位错的现象[37,38],发
射的位错不是一个单一的位错,而是由两个广义扩展

不全位错夹着一层楔形空隙构成的复合体[38]。如图

7所示,裂尖出现晶格排列的错位,形成扩展的位错

结构(此扩展位错是不全位错),两个不全位错之间有

一层空隙原子层,即裂纹空隙。在外应变作用下,畸
变能增加;当外应变作用超过临界值时,裂尖将发生

失稳,于是高畸变能区域的位错复合体从裂尖发射,
释放畸变能,裂尖钝化,裂尖应力得以释放。由于这

组扩展位错具有对称性,因此发射的位错复合体是一

个楔形的扩展楔形位错空隙结构。裂纹发射位错后,
裂尖钝化。

图7 裂纹扩展与裂尖发射位错

Fig.7 Crack
 

extension
 

and
 

crack
 

tip
 

emitting
 

dislocations

  随着外加应变的增加,钝化的裂尖又萌生出新的

锐裂尖,同时伴随台阶的产生。锐的裂纹继续扩展,
当外应变作用再次达到临界值时,又重复上述的复合

扩展位错体的发射。图8给出了裂纹发射位错及其

应变场分布图,可以看到裂尖处红色区域为应力集中

的正拉伸应变区域;而蓝色区域为负应变区域,即压

缩应变区域。随着裂纹区域的扩展,裂纹上下表面受

到压缩应变作用(蓝色区域)。图9给出了体系裂纹

扩展过程中的应力􀆼应变曲线。图9中的峰位置B1、

B2、……、B12 对应的是钝裂尖克服不同位置的原子

势垒的应变。图9中曲线下降的谷位置C1-C9 区间

对应于裂尖发射位错的过程,表明发射位错的过程可

以使裂尖区域的畸变能得到释放,裂尖应力集中得以

舒缓。

2.3 晶列取向对裂纹扩展的影响

  虽然已有关于裂纹形核扩展的模拟研究和韧􀆼脆
转变的实验研究报道[36],但是裂尖的位错组态对裂

纹扩展模式的影响机理仍然没有明确[39]。对于实际

晶体,裂纹扩展模式依赖于晶列的取向和裂尖位错与

滑移晶面的关系。图10给出了晶列取向角为15°情
况下的裂纹扩展形貌和裂尖发射位错情况[40],此时

的裂纹形貌边缘粗糙,裂尖钝化,存在许多微小的空

洞,还伴随着位错的运动,裂纹像是一串串空洞生长

串联起来的,是典型的韧性裂纹扩展模式。由图

10(b)可知,在 A处发生裂纹转向并产生解理扩展,
裂尖出现类似位错锁的组态结构。图11给出了体系

在裂纹扩展过程中的应力􀆼应变曲线和应变变化率曲

线图。由图11(b)可以看出曲线可分成4个阶段,每
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  The
 

figure
 

in
 

left
 

side
 

is
 

the
 

crack
 

extension
 

case,and
 

the
 

figure
 

in
 

right
 

side
 

is
 

strain
 

field
 

distribution
 

at
 

the
 

critical
 

case
 

of
 

dislocation
 

emission.
图8 裂纹和对应的应变场分布

Fig.8 Crack
 

and
 

corresponding
 

strain
 

field
 

distribution

  Ⅰ,Ⅱ,Ⅲ,Ⅳ
 

denote
 

different
 

stages
 

of
 

the
 

crack
 

exten-
sion

 

in
 

figure;letters
 

denote
 

the
 

positions
 

of
 

strain
 

of
 

different
 

stages
 

of
 

the
 

curve.
图9 裂纹扩展与发射位错的体系应力􀆼应变曲线

  Fig.9 Systematic
 

stress􀆼strain
 

curves
 

for
 

crack
 

exten-
sion

 

and
 

emission
 

dislocations
 

段对应于体系变形的不同阶段:第一阶段对应弹性变

形阶段,第二阶段对应塑性变形阶段,第三、第四阶段

则进入断裂阶段,这时的应力变化率dσ/dε<0。更

详细的结果可参考Huang等[40]的研究。

  The
 

red
 

T
 

denotes
 

dislocations,yellow
 

circle
 

indicates
 

the
 

formation
 

of
 

nanoholes
 

and
 

A,B,C
 

denote
 

the
 

position
 

of
 

the
 

feature
 

crack
 

in
 

the
 

figure.
图10 不同取向裂纹扩展特征[40]

  Fig.10 Crack
 

extension
 

characteristics
 

for
 

different
 

ori-
entations[40]
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Ⅰ,Ⅱ,Ⅲ,Ⅳ
 

denote
 

different
 

stages
 

of
 

the
 

crack
 

extension.
图11 体系在裂纹扩展过程中的应力􀆼应变曲线(a)和应变变化率曲线(b)[40]

  Fig.11 Stress􀆼strain
 

curves
 

(a)
 

and
 

strain
 

rate
 

of
 

change
 

curves
 

(b)
 

of
 

the
 

system
 

during
 

crack
 

extension[40]

2.4 裂纹扩展分叉

  非平衡物理学和材料科学最具挑战的问题是材

料裂纹扩展的模式选择,特别的是脆性材料中高速动

态扩展的裂纹会发生分叉和速度振荡[39,41,42]。该分

叉过程涉及动力过程的不稳定性和超弹性,也涉及裂

尖的表面微观原子点阵的组态。图12(a)-(h)是使

用PFC方法施加双轴应变产生的裂纹分叉演化

图[43]。由该演化图可知,当施加单轴拉伸应变时,裂
纹主要为直线型扩展;随着应变的增加,裂纹开始出

现台阶和转折,但不发生分叉。当y 轴方向应变增

加到某 个 临 界 值 时,裂 纹 开 始 出 现 分 叉 萌 芽[图

12(f)]。随着y 轴方向的应变εy 的增大,裂纹开始

出现二次分叉,还伴随有位错发射[图12(g)中的黑

点],还可能进一步出现三级分叉[图12(h)]。裂纹

扩展的整个过程为解理脆性断裂,但在转折分叉处出

现发射位错的现象,说明裂纹分叉是非稳定状态。

Deng等[39]给出了裂纹的速度振荡特征;另外,裂尖

分叉的应变集中现象也可在PFC方法模拟的裂纹中

观察到[44]。如图13所示,PFC方法还模拟了裂纹的

连通和分叉,两个扩展的裂纹连通后开始二次分叉,
主裂纹最粗,分叉的子裂纹较细。由于选用的模拟晶

格为六角对称,因此裂纹分叉主要是沿解理面(晶列

取向)方向进行,其主要裂纹分叉的夹角大约分为

60°和120°两种情况[44]。

Ⅰ,Ⅱ,Ⅲ
 

denote
 

the
 

stages
 

of
 

the
 

crack
 

branching.
图12 PFC方法施加双轴应变产生的裂纹分叉现象(t=5×105

 

ts)[43]

Fig.12 Crack
 

bifurcation
 

generated
 

by
 

PFC
 

method
 

with
 

applied
 

biaxial
 

strain
 

(t=5×105
 

ts)[43]
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G
 

means
 

a
 

specific
 

bifurcation.
图13 裂纹多级分叉模拟[44]

  Fig.13 Crack
 

multilevel
 

bifurcation
 

simulation[44]

2.5 裂纹扩展与位错的相互作用

  本课题组曾应用PFC方法研究裂纹扩展的裂尖

与位错的相互作用,观察裂纹扩展模式的转变[40􀆼45]。
由此可归纳出5种位错与裂尖关系,如图14所示。
第1种关系如图14(a)所示,从缺口发射的位错沿变

形滑移面滑移,产生了一串串纳米空洞,这些空洞生

长连通形成表面粗糙的裂纹,为典型的韧性裂纹,这
一过程主要是塑性变形的韧性断裂。第2种关系如

图14(b)所示,为脆性断裂的裂纹扩展模式。这时的

裂尖存在一对位错锁并对称于解理面,位错锁的

Burgers矢量方向垂直于裂纹的解理面。当裂纹扩

展时,由于位错锁是不可动位错,在外部施加的应变

力作用下,位错锁区域发生局部应变集中并产生强烈

应变,将裂尖前的原子键打断,从而发生解理扩展,这
时宏观上的裂纹表面是整齐光滑的。第3种关系如

图14(c)所示,在裂尖的一侧边缘存在着一个位错,
并随着裂尖沿解理面扩展。该位错并不能从裂尖发

射出去,这是由于位错的滑移速度与裂纹扩展的速度

相等,或小于裂纹扩展的速度。这种关系的裂纹属于

脆性解理裂纹。第4种关系如图14(d)所示,解理扩

展通过裂尖的方向交替转向进行。在裂纹转向的位

置存在位错交错排列,位错并不能发射出去。在裂纹

扩展过程中,沿着裂纹的边缘形成了光滑的锯齿状结

构。这种关系的裂纹扩展,属于解理脆性断裂。第5
种关系如图14(e)所示,裂尖连续向裂纹两侧发射位

错,裂纹钝化,或者向一侧发射位错,或者沿扩展方向

发射复合位错。在高温的情况下,应用PFC方法模

拟也能看到位错发射的现象,这种模式的裂纹扩展,
属于韧性断裂行为。

DFZ
 

denotes
 

the
 

dislocation
 

free
 

zone,and
 

PDZ
 

denotes
 

the
 

plastic
 

deformation
 

zone.
图14 裂纹扩展的韧脆分类[40]

Fig.14 Ductile􀆼brittle
 

classification
 

of
 

crack
 

extension[40]

  韧性断裂模式的转变,都与裂尖是否出现塑性变

形区、发射位错相关,因此 Huang等[40]提出了复合

应力强度因子的概念,用于建立裂尖原子动力学模

型,计算了裂尖发生解理扩展和裂尖发射位错的临界

应力强度因子的条件,并给出了施加的应变、晶列取

向的角度与应力强度因子的关系,由此得到韧􀆼脆裂

纹模式转变的判据。Gao等[41]给出了裂尖势函数与

裂尖原子位移的函数关系,并讨论了临界应力强度因

子对韧􀆼脆裂纹扩展的影响。

2.6 纳米孔洞裂纹的愈合修复

  裂纹、孔洞等缺陷在材料的加载条件下会发生扩

展长大,对材料产生破坏性作用。近年来已经开展了

许多关于裂纹修复愈合的研究[46􀆼48]。由于裂纹愈合

过程中涉及原子的扩散运动,因此需要在纳观尺度下

研究材料裂纹修复愈合的机理。图15(a)-(g)给出

了PFC模拟空洞裂纹愈合的微观过程。由图15(b)
可见,矩形裂纹缺口的上下面发生内向弯曲,左右两

侧出现向外凸出的小缺口,相当于萌生出新的裂尖,
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进而发射位错,使裂尖钝化。此时,矩形的裂纹上下

宽度收缩一个原子厚度,相当于修复了一层原子,然
后萌生新的裂尖,再次发射位错,裂尖发生钝化,裂纹

厚度又减少一层原子。经过多次的发射位错和裂尖

钝化,裂纹缺口最终实现了愈合修复。图15(h)-

(k)给出了裂纹缺口修复过程的应变场分布,裂口上

下存在膨胀应变分布(黄色区域),促使裂口上下表面

愈合;而在裂口的两侧,则存在压缩应变(蓝色区域),
对应于两侧的原子受到外向的挤压,同时对应于位错

的发射运动。上述结果与实验观察是相符合的。

图15 孔洞裂纹愈合过程与对应的应变场分布

Fig.15 Void
 

crack
 

healing
 

process
 

and
 

corresponding
 

strain
 

field
 

distribution

3 展望

  由于PFC模型具有空间原子分辨特征尺度和扩

散时间尺度特征,因此在扩散时间尺度上模拟材料原

子尺度的微结构演化具有突出的优势。针对裂纹形

核、萌生、起裂和分叉的模拟,PFC模型可从以下3
个方面进行改进和发展:①通过与具体材料的原子相

互作用函数的结合,使PFC模型内在的弹塑性特征

量与实际材料的宏观参量桥接,应用到具体材料的宏

观性能研究上,使之更具有实用性;②发展振幅的

PFC模型,使得PFC模型具有多个时间和空间特征

尺度,适应多尺度的介观􀆼微观􀆼纳观范围的体系研

究,从而模拟更复杂结构的裂纹萌生扩展演化;③研

究更先进的求解高阶非线性微分方程的数值算法,提
高计算精度和效率,节省计算时间。今后应用PFC
模型对裂纹研究的重点主要集中在以下5个方面:晶
界、三叉晶界的裂纹萌生扩展,以及复杂晶体的Ze-
ner纳米裂纹的形核机理;蠕变过程中的位错空洞裂

纹的萌生机理;裂尖扩展位错结构组态转变对韧􀆼脆
转变的影响;裂尖发射复杂位错组态结构和楔形位错

空隙的机理;晶体材料裂纹与不同组态位错相互作用

对裂纹周围的结构影响。可以预见,PFC模型为研

究晶体材料的纳米空洞、裂纹萌生、扩展分叉、断裂的

纳观机理提供越来越重要的指导作用。
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高英俊,易小爱,李依轩,等.晶体相场方法在纳米裂纹扩展与韧脆断裂领域的研究进展

Application
 

Progress
 

of
 

Phase
 

Field
 

Crystal
 

Method
 

in
 

Study
 

of
 

Nano􀆼Crack
 

Propagation
 

and
 

Ductile􀆼Brittle
 

Fracture

GAO
 

Yingjun1**,YI
 

Xiao'ai1
 

,LI
 

Yixuan1,LIAO
 

Kun1,HUANG
 

Zongji1,LUO
 

Zhirong2

(1.School
 

of
 

Physical
 

Science
 

and
 

Technology,Guangxi
 

University,Nanning,Guangxi,530004,China;2.School
 

of
 

Physics
 

and
 

Telecommunication
 

Engineering,Yulin
 

Normal
 

University,Yulin,Guangxi,537000,China)

Abstract:In
 

the
 

21st
 

century,the
 

role
 

of
 

computer
 

numerical
 

simulation
 

technology
 

in
 

scientific
 

research
 

is
 

becoming
 

more
 

and
 

more
 

prominent.It
 

is
 

known
 

as
 

the
 

three
 

major
 

scientific
 

research
 

methods
 

since
 

the
 

20th
 

century,together
 

with
 

experimental
 

observation
 

and
 

theoretical
 

model
 

analysis.This
 

article
 

first
 

briefly
 

intro-
duces

 

the
 

current
 

situation
 

of
 

crack
 

research
 

and
 

the
 

scale
 

limitations
 

of
 

macroscopic
 

fracture
 

mechanics,and
 

explains
 

the
 

characteristic
 

scale
 

range
 

and
 

characteristics
 

of
 

the
 

Phase
 

Field
 

Crystal
 

(PFC)
 

simulation
 

method
 

developed
 

in
 

recent
 

years
 

at
 

the
 

atomic
 

level
 

spatial
 

resolution
 

scale,as
 

well
 

as
 

the
 

advantages
 

of
 

the
 

PFC
 

model
 

in
 

simulating
 

the
 

microstructure
 

evolution
 

of
 

materials
 

at
 

the
 

nano􀆼scale.Then,the
 

main
 

application
 

results
 

of
 

PFC
 

model
 

in
 

crack
 

research
 

are
 

introduced,including
 

the
 

following
 

five
 

aspects:nano􀆼Zener􀆼crack
 

nucleation
 

and
 

growth
 

of
 

cracks,emission
 

of
 

nano􀆼wedge
 

gap
 

with
 

dislocations
 

from
 

crack
 

tip,effects
 

of
 

crys-
tal

 

column
 

orientation
 

on
 

the
 

ductile􀆼brittle
 

fracture
 

of
 

the
 

crack
 

extension,the
 

classification
 

of
 

nano􀆼hole􀆼
crack

 

healing,nano􀆼crack
 

propagation
 

mode.Finally,the
 

development
 

direction
 

of
 

PFC
 

model
 

and
 

its
 

new
 

ap-
plication

 

fields
 

and
 

key
 

directions
 

in
 

the
 

field
 

of
 

crack
 

research
 

are
 

summarized
 

and
 

pointed
 

out.
Key

 

words:nano􀆼crack;extension
 

and
 

branch;ductile􀆼brittle
 

fracture;dislocation
 

emission;phase
 

field
 

crystal;

modeling
 

and
 

simulation
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