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摘要:暰目的暱了解裂纹的生长特征和扩展规律,揭示纳米级裂纹扩展机理及其对材料断裂的影响。暰方法暱采
用晶体相场法研究不同初始晶向倾角在y方向单轴拉伸作用下裂纹扩展演化、对应的应力分布及其应力曲

线。暰结果暱当拉应变作用达到临界值时,无预应变的样品裂口开裂方式不同。5曘与20曘晶向倾角的样品裂口

直接开裂,并伴随着位错出现。10曘与15曘晶向倾角的样品裂口先发射位错,裂口准备开裂。裂纹形成后,5曘与

20曘晶向倾角的样品裂纹主要呈脆性断裂模式扩展。10曘与15曘晶向倾角的样品为典型的韧性断裂模式扩展。
暰结论暱不同晶向倾角对裂纹萌生时间、扩展方向以及韧飊脆扩展形式有重要影响。
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Abstract:暰Objective暱Tounderstandthegrowthcharacteristicsandexpansionlawsofcracks
canhelptorevealthemechanismofnanoscalecrackpropagationanditseffectonmaterial
fracture.暰Methods暱Thecrystalphasefield(PFC)methodisusedtostudythecrackpropaga灢
tionevolutiondiagram,thecorrespondingstressdistributiondiagramandthestresscurvedi灢
agramofdifferentinitialcrystaltiltanglesunderuniaxialtensionintheydirection.暰Results暱
Whenthetensilestrainreachesacriticalvalue,thecrackingmodeofthesamplewithoutpre飊
strainisdifferent.Thecrackofthesamplewitha5曘and20曘crystaltiltangledirectlycracks
andisaccompaniedbydislocations.Thecrackofthesamplewitha10曘and15曘crystaltilt
anglefirstemitsdislocations,andthecrackisreadytocrack.Aftercrackformation,the
cracksofthesamplewith5曘and20曘crystaltiltanglesmainlyexpandinthebrittlefracture
mode.Thesampleswith10曘and15曘crystalorientationweretypicalductilefracturemode.

暰Conclusion暱Differentcrystalorientationangles
haveanimportantinfluenceoncrackinitiation
time,propagationdirectionandductile飊brittle
expansion.
Key words:micro crack,crystal orientation,
crack initiation, crack propagation, crystal
phasefield



0暋引言

暋暋暰研究意义暱材料断裂不仅使构件完全失效,还
往往产生灾难性的后果。因此,材料断裂问题,一直

以来都是固体力学、断裂力学、宏微观力学等学科研

究中活跃的前沿问题;然而对材料断裂过程的本质

理解必须在细观力学与纳观力学的结合角度上才能

实现。其中细观破坏过程的4种基本构元(孔洞、微
裂纹、界面失效、变形局部化带)的起源和演化描述

必须在纳观尺度才能完全阐明[1]。所以,用晶体相

场(PFC)法研究纳观尺度下不同初始晶向倾角对微

裂纹萌生与扩展是有非常重要的影响意义的。暰前
人研究进展暱目前已经有许多微裂纹韧脆扩展机理

的研究,其中不乏实验观测和计算模拟研究,如邢永

明等[2]利用纳米云纹对Si单晶裂尖纳观变形场进

行了 实 验 研 究;张 跃 等[3]通 过 透 射 电 子 显 微 镜

(TEM)对 TiAl的原位拉伸,研究了裂尖的位错发

射以及它和纳米裂纹的形核、扩展间的关系;高克伟

等[4]用带有拉伸台的高分辨电子显微镜对 TiAl裂

尖前端原子结构特征进行研究;Adelzadeh等[5]研

究裂纹与孔洞的相互作用和韧飊脆断裂转变等。相

对于实验观察,计算模拟不仅能还原实验模拟现象,
还便于观察实际试验中难以捕捉到的瞬时实验现

象,且还能对实验结果进行预测演化模拟,因此计算

机模拟是实验研究的指引与保障。作为计算模拟方

法,在微裂纹研究中,晶体相场方法在扩散时间尺度

和空间密度尺度上比传统相场(PFM)法和分子动

力学(MD)法更具有优势[6飊9]。在近几年研究中,高
英俊等[10飊11]在Elder等[12飊13]提出的晶体相场方法模

型基础上研究韧性材料的微裂纹扩展、连通与分叉,

Shi等[14]用晶体相场法研究了晶界耦合运动和微裂

纹的影响等。暰本研究切入点暱晶体相场方法作为目

前较为先进的计算模拟方法,在微裂纹韧飊脆转变特

性上的计算模拟研究还比较少。暰拟解决的关键问

题暱应用PFC方法研究不同初始晶向倾角样品在y
方向单轴拉伸作用下的微裂纹萌生和韧飊脆转变扩

展规律,对材料强韧化起重要的探索、引导作用。

1暋PFC模型与方法

1.1暋体系的能量密度函数

暋暋原始的晶体相场方法是Elder等[12飊13]基于非线

性斑图动力学[15飊16]的Swift飊Hohenberg模型[15],引
入周期序参量而提出和建立的。基于经典密度泛函

理论(CDFT),我们可以推导出简单的无量纲自由

能函数模型,如下:

暋暋F=曇dV 氀
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其中,Ñ2 是拉普拉斯算子,e为温度参数,氀是局域

原子密度[17]。在单模近似下,可求得公式(1)的一
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子平均密度[17飊19]。

1.2暋演化动力学方程与数值化处理

暋暋采用保守场 Cahn飊Hilliard动力学方程[17飊20]描

述原子密度随时间的演化,该方程如下:

暋暋灥氀
灥t=Ñ2毮F

毮氀
+毱=Ñ2{[e+(1+ Ñ2)2]氀+

氀3}+毱, (3)
其中,毱为高斯随机噪声,平均值为0。故本研究不

需考虑毱的作用。对公式(3)采用傅里叶转换方法,
将实空间的数据转换到傅里叶空间中求解,再转换

到实空间,最后通过 MATLAB软件显示结果图像。
详细求解步骤见文献[18]。

1.3暋样品制备

暋暋由式(2)表示的自由能极小值,可得到对应的液

相、条状相和三角相3种平衡相。在二维系统中,联
立三相原子密度函数和自由能公式,求解各相的自

由能极小值,并利用公切线法则确定相图(图1[19])。
本研究选取原子密度参量为氀0 =0.49,温度参数

e=-1.0(图1中B点),样品中心的初始缺口为20
gp暳10gp的长方形,缺口原子密度设置为氀1 =
0灡79,温度参数e=-1.0(图1中 A 点);计算模拟

区域为1024殼x暳512殼y,殼x=殼y=毿
3

,其原子排

列方向与y轴夹角毴(图2a),初始晶向倾角毴分别为

5曘、10曘、15曘、20曘。本研究模拟所用的参数均已无量

纲化处理,计算时采用周期性边界条件。设置的4
组参数如表1所示。

暋暋为研究不同初始晶向倾角对裂纹的萌生和扩展

的影响,经过50000步弛豫后,得到含缺口的稳定

样品(图2a,其放大区域给出实验的坐标体系),再
分别对4个弛豫后的样品y轴方向施加500000步

拉应变(图2b所示);由于在拉应变作用下前60000
步为应力释放阶段,故本研究对此阶段不做考虑,仅
研究60000~500000步间过程。在变形过程中,样
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品y轴方向每一时间步长应变增加量为毰=毰
·

n殼t,

其中毰
·
为无量纲化的应变率,n为施加拉应变的时

间步数,殼t为时间步长,殼y'=殼y(1+毰)。

阴影部分代表两相共存区

暋暋Theshadowpartsrepresentthetwophasecoexistence
region

图1暋单模近似得出的二维相图[19]

暋暋Fig.1暋Thetwo飊dimensionalphasediagramobtainedby
singlemodeapproximation[19]

暋暋(a)初始样品:长方形初始裂口的实验坐标体系;(b)初

始晶向倾角为毴的样品y 方向施加应变

暋暋 (a)Initialsample:Experimentalcoordinatesystem of

rectangularinitialcrack;(b)Strainappliedintheydirection

ofthesamplewithaninitialcrystaltiltangleof毴
图2暋实验坐标体系与y方向应变施加

暋暋Fig.2暋Experimentalcoordinatesystemandydirection

strainapplication
表1暋4组不同初始晶向倾角的裂口样品参数

Table1暋Parametersofcracksamplesof4groupswithdiffer灢

entinitialcrystalorientationangles

样品
Sample 毭 氀0 氀1

毴
(曘) 毰

· 裂纹
Crack

A -1.0 0.49 0.79 5 6暳10-6 脆性Brittle
B -1.0 0.49 0.79 10 6暳10-6 韧性 Ductile
C -1.0 0.49 0.79 15 6暳10-6 韧性 Ductile
D -1.0 0.49 0.79 20 6暳10-6 脆性Brittle

2暋结果与分析

2.1暋裂纹萌生

暋暋在外应变的作用下,A、B、C、D4个样品的系统

平均自由能不断增大,能量变化基本一致(图3a)。
通过 能 量 对 应 变 的 求 导,得 到 应 力飊时 间 曲 线

(图3b~c),其中将近似于线性增长的应力飊时间曲

线的60000~200000 步 部 分 定 义 为 栺 部 分,
将应力飊时间曲线300000~500000步的波动部分

定义为栻部分。

暋暋(a)自由能随时间变化曲线;(b)初始晶向倾角为5曘与

20曘的应力飊时间曲线;(c)初始晶向倾角为10曘与15曘的应力飊
时间曲线

暋暋 (a)Freeenergyversustimecurve;(b)Stress飊time
curvewithinitialcrystalorientationinclinationof5曘and20曘;
(c)Stress飊timecurvewithinitialcrystalorientationinclina灢
tionof10曘and15曘

图3暋自由能飊时间曲线与应力飊时间曲线

Fig.3暋Freeenergy飊timecurveandstress飊timecurve
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暋暋样品在500000步y 方向的拉应变作用下,表
现出了弹性形变和塑形形变行为。开始阶段,样品

A、B、C、D所受外应力类似于线性增长(图3b~c中

栺部分),此时,样品主要表现出弹性变形行为;图3
中栻部分应力曲线随时间的波动,主要体现了样品

塑性变形行为,其中a3、b3、c3、d3分别对应着样品

A、B、C、D 裂 纹 萌 生 的 临 界 时 刻:360000 步、

380000步、330000步、360000步,对应的应变值分

别为毰y =10.8%、11.4%、9.9%、10.8%。当时间

步数t=500000时,即应变量毰y =15%,裂纹韧脆

扩展形貌基本完成(图4),其中图4a、b、c、d分别对

应样品A、B、C、D在t=500000步时的裂纹扩展演

化图;图4a和图4d主要表现为样品 A、D中裂纹的

脆性扩展行为,图4b和图4c主要表现出样品的B、

C中裂纹的韧性扩展行为。裂尖处位错的运动的方

式,决定了裂纹扩展的行为。

暋暋左图为t=500000步时的裂纹扩展形貌,右图为对应

的应力分布

暋暋Theleftpictureshowsthecrackpropagationmorpholo灢
gyatt=500000steps,andtherightpictureshowsthecor灢
respondingstressdistribution

图4暋样品 A、B、C、D的裂纹扩展形貌

Fig.4暋CrackpropagationmorphologyofsamplesA,B,C,D

2.2暋初始晶向倾角为5曘、20曘的裂纹扩展

暋暋由表1知样品 A 初始晶向倾角为5曘,在图4a
中,裂纹边缘呈光滑状,左右两端裂尖位置处各存在

一对位错锁。由于裂尖应力集中,裂纹沿着位错锁

滑移的矢量和方向扩展,即裂纹左右两尖端分别沿

着 [11
-

0]和[1
-

10]方向扩展延伸,这是典型脆性解

理裂纹扩展模式。当初始晶向倾角为20曘时,由图

4d可见,裂纹初始扩展时,边缘呈光滑状,裂纹左右

两边扩展方向为沿偏[1
-

21
-
]和偏[12

-

1]晶向与水平

方向夹角为40曘方向;由于裂尖位错锁矢量和的滑

移方向受阻,裂尖应力集中,裂尖钝化,前进转向,裂

纹边缘呈锯齿状,沿着偏[11
-

0]和[1
-

10]晶向与水平

方向夹角为20曘方向扩展,锯齿状裂纹与初始边缘

光滑裂纹夹角呈120曘,且裂纹右边扩展经过多次转

向后,沿初始方向[12
-

1]继续扩展,即裂纹左边扩展

形貌为光滑飊锯齿,右边扩展形貌为光滑飊锯齿飊光滑,
但主裂纹扩展模式仍然为脆性扩展。同时对两脆性

扩展裂纹的应力飊时间曲线分析:在拉应变作用下,
裂口应力集中,应力飊时间曲线呈上升趋势,达到临

界应力a3、d3时,裂纹开始萌生,且两脆性裂纹的萌

生时间相同,为t=360000步,对应图3b中a3、d3
点时刻;当应力达到裂纹萌生的临界值a3、d3后,应
力飊时间曲线随着脆性裂纹扩展而波动(图3b中栻
部分)。

2.3暋初始晶向倾角为10曘、15曘的裂纹扩展

暋暋图4b~c为典型的韧性裂纹扩展模式,裂纹随

着裂尖位错发射、滑移运动而扩展延伸,裂尖位错克

服原子间势垒做滑移运动的原子层数与图3c中栻
部分应力随时间波动的峰苞或者谷苞有密切关系。
由于裂纹尖端应力集中,裂尖发射位错,位错滑移,
形成一系列空位,空位长大形成孔洞,空洞连通,与
主裂纹接连,形成裂纹,若不与主裂纹连通,则形成

二次裂纹,裂纹边缘为锯齿状。结合图3c和图4b~
c可知,10曘、15曘初始晶向倾角样品中的裂纹都呈韧

性扩展模式,但裂纹萌生时间和扩展方向、形式都有

所差异。在图4b中,裂纹左右两端分别沿偏[1
-

21
-
]

和偏[12
-

1]晶向与水平方向夹角呈10曘方向扩展,且
裂尖位错滑移仅形成一个空位,空位长大形成空洞,
与主裂纹连通;而在图4c中,主裂纹左右两端分别

沿偏[1
-

21
-
]和偏[12

-

1]晶向与水平方向夹角呈30曘方

向扩展,且裂尖与远端位错滑移处皆出现应力集中

现象,此时裂尖处可能出现转向扩展,远端位错滑移

形成多处空位,空位长大连通形成空洞,空洞连接成

为裂纹。通过应力飊时间曲线(图3c)研究分析,裂纹

萌生之前,在拉应变作用下,裂口应力集中,应力飊时

间曲线上升;当裂口达到临界应力b3、c3时,开始发

射位错。10曘、15曘初始晶向倾角裂口开始发射位错

各为b3、c3点对应的两个不同时刻,分别为t=
380000步、330000步;当应力达到裂纹萌生的临界

值b3、c3后,应力飊时间曲线随着韧性裂纹扩展而波
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动(图3c中栻部分)。

3暋结论

暋暋初始晶向夹角为5曘、20曘的样品,在y轴方向拉

应变作用下,裂纹扩展形式为脆性扩展模式,初始晶

向夹角为10曘、15曘的样品,在y 轴方向拉应变作用

下,裂纹扩展形式为韧性扩展模式。

暋暋初始晶向夹角为5曘到20曘的样品,在y 轴方向

拉应变作用下,改变样品初始晶向夹角,会影响到裂

口裂纹萌生时间、裂纹扩展方向以及韧飊脆扩展

形式。
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