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含裂纹 bcc铁拉伸与疲劳的分子动力学模拟研究
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摘要:采用分子动力学模拟方法研究了含( 0 1 － 1) ［011］型中心裂纹的金属 α-Fe在拉伸载荷和疲劳载荷
作用下裂纹扩展的微观机制．研究结果表明:在拉伸载荷作用下，材料因应力集中导致了由 bcc到 hcp的
相变，裂纹呈现严重钝化扩展现象，整个过程还伴随着层错、孪晶等现象的发生;在循环载荷作用下时，位
错沿滑移面( － 2 1 － 1) 和( 2 － 1 1) 快速发射，从而使得裂尖处应力得以快速释放，疲劳裂纹扩展相当缓
慢，裂纹出现止裂现象，整个疲劳加载过程未发现孪晶、相变等现象．
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0 引言

材料中不可避免地存在着的各种微缺陷如空

位、孔洞、夹杂、微裂纹等，严重影响材料的力学性
能，材料的破坏往往是从这些微缺陷附近开始萌生

和扩展的．因此，微缺陷附近的变形过程和失效机理
吸引了工程界和学术届的广泛关注． 实验和理论表
明，材料的特性取决于材料的原子结构与微观结

构［1］．尽管微观实验仪器扫描隧道显微镜( STM) 和
原子力显微镜( AFM) 的分辨率都已经达到了原子
尺寸量级，可以做到直接移动原子水平［2］，但目前

人们要实现对裂纹尖端附近的变形和失效机理的动

态观察仍然是非常困难的．幸而，随着计算机水平的
发展，分子动力学模拟技术刚好弥补了这一不足，可

以展现材料在这一过程区的微观动态过程．
已有大量利用分子动力学方法对材料变形和失

效过程中缺陷附近微结构演化机理进行研究，A． S．
Argon等［3-5］在 20 世纪 80 年代就利用分子动力学模
拟方法进行了微裂纹的扩展研究，但限于当时的计

算水平，他们重点研究了裂纹的扩展以及裂纹区域

的脆—塑转变过程．随着计算水平的提高，研究体系
的规模逐渐扩大，缺陷扩展过程中位错、相变、孪晶
等微结构演化机制也逐渐被研究． 张永伟等［6］采用
了 3 维原子真实构型模拟了裂尖原子的位错发射和

位错在裂尖附近的力学行为，得到了一系列有趣的

结果． S． J． Zhou等［7］对 3 维裂尖处的位错发射机制
进行了模拟研究，模拟的原子数目达到 3． 5 亿之多．
Ｒ． Komanduri等［8］研究了多种 fcc 和 bcc 单晶体在
单向拉伸载荷下的变形与失效机理，揭示了在指定

晶向时微缺陷的形成和坍缩扩展机制． L． Kucherov
等［9］研究了拉伸载荷下 hcp材料裂尖处孪晶形核机
制，发现其孪晶形核过程经历了 2 个不同阶段． 最
近，Cheng Shaohuan 等 ［10］，Wu Wenping 等 ［11］等就
缺陷扩展和微结构演化机制对模型尺寸的依赖性做

了详细研究．
近年，分子动力学研究也扩展到材料在疲劳载

荷下失效过程的微观机制研究领域，不过这方面的

工作还相对较少． Chang Winjin 等［12］分析了超低应
变率下温度对单晶铜单向拉伸和疲劳破坏的影响机

制，K． Nishimura等 ［13］考虑了 α-Fe中晶界对疲劳裂
纹扩展过程中的作用机制． G． P． Potirniche 等［14］通
过对不同裂纹取向的单晶镍和铜的疲劳破坏过程分

析，指出不同的晶向对剪切带和疲劳裂纹扩展有重

要影响，Tang Tian等［15-16］对单晶镁疲劳载荷的分析
也表明，疲劳裂纹的扩展机制与裂纹方向、温度均有
依赖关系．
金属单质铁常温下以 α-Fe形式存在，为体心立

方 bcc结构，因金属铁在结构中有着广泛的用途，学
者们对它微观尺度上的失效和破坏机理做了大量的



研究．但目前很多关于用分子动力学研究 α-Fe 的工
作都仅仅考虑材料在某一特定晶向下的失效机

理［17-18］，尽管曹莉霞等［19］用 F-S 多体势［20］模拟研
究了沿几种典型晶体取向的 α-Fe 裂纹在外载作用
下的形变及相关缺陷的形成和发展过程，遗憾的是，

作者没有考虑 α-Fe 在疲劳载荷作用下材料位错发
展及裂纹扩展的情况．而现实工况中，结构受疲劳载
荷作用而失效的情况相当普遍，因而这一研究有着

重要的意义，A． Uhnáková等［21-23］研究了室温下带边
裂纹单晶的 α-Fe 在 I、II、III 型疲劳加载下，裂纹扩
展和位错发射机理，但没有考虑不同晶向的影响，对

裂纹扩展过程中一些重要的现象也未详尽描述．
为了能更全面地理解材料的微观断裂行为，本

文系统地建立了几种典型的 α-Fe 裂纹分子动力学
模型，采 用 大 规 模 分 子 动 力 学 模 拟 程 序

LAMMPS［24］，全面系统地研究了预制初裂纹单晶 α-
Fe拉伸与疲劳破坏失效的微观机理，详尽揭示了材
料不同晶向对微裂纹扩展方式、位错形核与发射、孪
晶、相变等微观过程的影响机制． 限于篇幅，将分开
进行报道，本文详细报道( 010) ［101］型裂纹的破环
机制．

1 模型和方法

标准的实验和理论工作都指出，体心立方铁的

解理面是( 100) 和( 110) 面，主要的滑移系是{ 110}
〈111〉和{ 112}〈111〉［25-26］，为此，建立了 4 种不同取

向的裂纹模型．对于一个特定的裂纹取向，用裂纹所
在的平面和裂纹前沿方向这 2 个量来进行标定，即
( 裂纹所在平面) ［裂纹前沿方向］的形式，本研究所

取的 4 种裂纹构型对应分别为( 010) ［101］，( 010 )
［001］，( 0 － 11) ［100］，( 01 － 1) ［011］，将针对
( 01 － 1) ［011］型中心微裂纹的破环机制进行详细
研究．
图 1 为模拟中所用的的几何构型，a0为中心裂

纹宽度，a0 /w = 0． 05，W，H，t 分别表示 x，y，z 3 个方
向的模型尺寸．位移载荷沿 y方向施加，在整个模拟
过程中，将顶部和底部各 1． 25 个晶格常数高度的原
子在 y方向刚化． x和 z方向取为周期性边界条件，y
方向取非周期性边界条件．

图 1 模型几何构型

按图 1 建立了不同晶向的 4 种 α-Fe 分子动力
学裂纹模型．对于( 01 － 1) ［011］型裂纹模型，其晶
体取向与坐标轴关系及其模型尺寸列于表 1，模型
尺寸为 22． 93 nm ×32． 42 nm ×1． 63 nm模拟体系达
到了 103 040 个原子．

表 1 模型的几何参数

模型 x y z W /nm H /nm t /nm 总原子数 /N

1 ［100］ ［01 － 1］ ［011］ 22． 93 32． 42 1． 63 103 040

原子间相互作用采用 M． Mendelev 等［27］拟合的
嵌入原子势，为了验证该势函数的可靠性，文章计算

了 α-Fe的一些重要物理量，并与实验和其他工作所
获得的参数对比，如表 2 和表 3 所示．
通过 M． Mendelev等［27］势函数下的材料晶格常

数和弹性常数与实验值的比较，表 2 表明，除 C11以

外，其他都符合的较好．表 3 还表明，与其他工作一
致，( 110) 和 ( 100 ) 面的表面能更小，( 110 ) 表面最
小，最有可能成为 α-Fe 的最优解理面，符合实验规
律［25-26］．该势函数在各项物理性能上有极高的可靠
性，可以运用于本文对于 α-Fe裂纹的拉伸和疲劳的
变形与失效机理研究工作．

表 2 晶格常数和弹性常数计算与实验值比较

本势函数
计算值

实验值
( 298 K) ［28］

晶格常数 a /nm 0． 285 5 0． 286 6
弹性常数 C11 /GPa 244 226 ± 2

C12 /GPa 145 140 ± 8
C44 /GPa 116 116 ± 1

表 3 α-Fe不同晶面的表面能

表面
γs /

( J·m －2) ［本文］
γs /

( J·m －2 ) ［29］
γs /

( J·m －2 ) ［26］

( 100) 1． 787 1． 973 1． 554
( 110) 1． 641 1． 874 1． 374
( 111) 1． 984 2． 296 1． 700
模拟温度限制在 100 K，时间积分步长取为

0. 001 ps，采用 Velocity-erlet 算法求解运动方程． 模
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拟开始前，对系统进行能量最小化并在 NVE 系综下
弛豫，接着在 NPT 系综下，沿 y 方向上下对称地施
加拉伸载荷以及拉伸和压缩载荷，以模拟产生拉伸

荷载和循环荷载，整个模拟计算采用大规模分子动

力学模拟程序 LAMMPS［24］．为了尽可能接近实际加
载情况，本文采用沿拉伸方向线性地分配拉伸速度

的方法，给模型施加需要的速度，如下图 2 所示，模
拟过程每隔 200 步统计记录相关数据．
在分子动力学计算中，基于计算效率的考虑，不

宜采用较低的应变率，参考其它成功的分子动力学

模拟工作［30］，在模拟过程中给模型施加 3 × 109 s － 1

的应变率．加载过程如下: 对模型首先进行单向拉
伸，同时观察构型和应力应变的变化情况，以得到裂

纹扩展的临界应变 εcri，从而确定最大循环加载应变

εmax，循环加载过程中，取最小应变与最大应变比例

关系为 εmin /εmax = 0． 75 来确定 εmin，然后，按图 2
( b) 所示加载循环载荷，以模拟材料疲劳失效过程．
研究发现各类裂纹构型扩展的临界应变和最大

应变值与裂纹取向密切相关，差别较大．对于本文报
道的 ( 01 － 1) ［011］裂纹，按上述方法取得 εcri =
0. 062 98，εmax = 0． 056 98．

2 模拟结果和分析

在本文分析的所有构型图中，观察平面都取为

x-y平面．
2． 1 ( 01 －1) ［011］裂纹单向拉伸下材料变形与失
效机理分析

图 3为( 01 －1) ［011］裂纹构型拉伸时的应力-应
变曲线和疲劳载荷下的裂纹长度与循环周次的关系．
由图 3知，单向拉伸载荷作用下，( 01 － 1) ［011］裂纹
构型的应力经过了一个比较缓慢的上升过程，而且上

升过程为曲线上升，比较复杂，直到25 700时间步时，
应力开始回落，材料达到极限强度．

图 2 拉伸和循环加载示意图

图 3 载荷方向的拉伸应力-时间步关系

在拉伸过程中，裂纹面逐渐张开变大，裂纹前段

产生大面积塑性形变，上下滑移面上逐渐产生原子

滑移，形成位错( 图 4 ( a) ) ，当加载到 23 500 步时，
根据图 4( b) 的中心对称参数 ( CSP) ［31］云图显示，
裂尖前方产生大块面积的不同于 α-Fe 结构的疑似
层错区域，裂纹张口明显增大且呈现典型的钝化特

征，裂纹并不明显扩展． 通过公共近邻分析技术
( CNA) ［32-33］，发现图 4 ( b) 中的 CSP 变化区为密排
六方的 HCP 结构，如图 4 ( d) 所示． 随着进一步加
载，裂纹张开位继续移加大，相变区往前移动，相变

区和位错区进一步扩大，裂尖钝化现象加剧，材料仍

能继续承载，直到 25 000 步时，应力曲线开始下降．
到30 000步时，已经有大量位错和相变区，同时出现
大量孪晶区域，而且各区域孪晶方向也不一致，层错

区域出现少量因堆垛顺序发生变化而形成的 fcc 结
构，如图 4( e) ．

1956 年，D． Bancroft 等［34］发现 α-Fe 中会发生
冲击相变现象，F． M． Wang 等［35］测量出这些相变结
构为 hcp 结构，K． S． Cheung 等［36］和 K． Nishimura
等［37，38］等用模拟证明这些相变产生的原因是裂尖

处的应力集中现象所导致． 为了找出图 4 ( d ) 中
bcc-＞ hcp相变的机制，研究了构型发生相变前后材
料中原子应力分布情况．当发生 hcp相变之前，即图
5( a) ，缺陷附近区域的应力明显增强，发生应力集
中现象，当 hcp结构产生后，由图 5( b) 可知，此区域
的应力随之下降，通过相变，应力得到松弛，只留下

相变区边沿还有较大的应力，这些应力会使相变区

继续扩大外移，对应图 3 中的应力曲线，在这个阶段
也确实有相应的下降波动．根据这些现象可以推断，
此处发生 bcc 到 hcp 相变的根本原因，是因为裂纹
钝化而产生的应力集中所导致的( 这与通常发生的

bcc-fcc相变是不同的，后者是因为原子之间的滑移
而导致堆垛顺序不同而产生的，如图 4 ( e) 中的 fcc
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层错) ，因此材料变形与失效过程中的相变不但可

由原子之间的滑移引起的堆垛顺序改变而产生，也

可由应力导致材料发生相变． 同时，通过本文研究，

也证实了 D． Bancroft［34］等发现的 α-Fe 冲击实验中
的相变确实是 bcc-hcp相变．

图 4 裂纹构型拉伸过程典型时间步构型图

不过，对于裂纹拉伸扩展时，在图 3 中 10 000
时间步到 17 000 时间步之间，有一个明显的应力波
动，目前仍未找到具体原因，有待后续专门研究．
由于材料变形过程中，产生了孪晶、层错以及相

变等现象，导致材料拉伸过程中的物理机制相当复

杂，应力应变曲线也呈现出丰富的变化过程，同时，

也表明孪晶和相变的出现，使得本裂纹构型的拉伸

强度相较于其它几种构型也是最大的．
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图 5 相变前后构型应力云图

2． 2 ( 01 －1) ［011］裂纹在循环载荷下的疲劳失效
分析

在循环加载的过程中，构型剪切方向出现应力

集中区域，导致此区域产生位错，形成塑性区，但此

塑性区范围很小，并很快通过位错发射远去，位错发

射方向为沿滑移面 ( 2－11－ ) 和 ( 21
－1 ) ，裂纹出现严重

钝化，发生止裂现象，图 6 为第 1 和第 12 个循环末

原子构型的中心对称参数云图和拉伸方向的应力云

图．可以清楚看到，位错在加载过程中，不断从裂尖
处发射出去，经过的地方，晶格发生畸变，形成应力

集中区域，此区域也随位错不断发射，应力不断得到

释放，由于裂尖处产生的应力已随位错发射而得到

释放，所以裂尖处的应力不足以使裂纹扩展，因此裂

尖也就出现钝化现象．随着循环次数的增加，应力发
射、位错发射不断重复此过程，裂纹扩展出现止裂现
象，到第 12 个循环结束，裂纹只仅仅扩展了约 1 nm
的长度，见图 7．同时，在循环加载过程中，由于产生
的应力很快随位错发射出去，材料中没有足够的能

使 α-Fe产生相变的应力，所以与拉伸过程不同，循
环加载过程中未发现相变或孪晶现象．

图 6 裂纹构型 D在各循环结束应变最大时的构型图

图 7 裂纹长度与循环周次关系

3 结论

本文详细分析了含( 01 － 1) ［011］型裂纹的单
晶 α-Fe在 I型单向拉伸和循环载荷作用下变形与
失效的微观机理．研究发现，在拉伸载荷作用下，由
于裂纹尖端的应力集中现象导致了 bcc-hcp 相变，

同时随着相变区的扩大和迁移，裂尖处应力得到释

放而使裂纹呈现严重钝化现象，整个过程还伴随着

层错、孪晶等现象的发生; 在循环载荷作用下，由于
变形导致的位错沿滑移面 ( 2

－11－ ) 和 ( 21
－1 ) 快速发

射，从而使得裂尖处应力得以及时释放，致使裂纹呈

现严重钝化而出现接近止裂现象，疲劳裂纹扩展相

当缓慢，整个疲劳加载过程无孪晶、相变等现象发
生．总之，含( 01 － 1) ［011］型裂纹的 α-Fe 的变形与
失效过程，是一个与加载方式相关的位错、层错、孪
晶和相变等多种微观机制共同作用的复杂过程．
致谢:感谢四川理工学院高性能科学与工程计

算中心提供计算支持．
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Molecular Dynamics Simulation for bcc Iron with Central
Crack under Uniaxial Tensile and Fatigue Loading

YUAN Yuquan1，ZENG Xiangguo2，HU Yanfei1

( 1． School of Science，Sichuan University of Science ＆ Engineering，Zigong Sichuan 643000，China;

2． College of Architecture and Environment，Sichuan University，Chengdu Sichuan 610065，China)

Abstract: The mechanical behaviors around a crack tip for α-Fe with ( 01 － 1) ［011］centered pre － crack defect
under uniaxial tensile and fatigue loading was studied using molecular dynamics simulation method． The phase tran-
sition from bcc to hcp was revealed under uniaxial tensile loading，which induced by stress concentration，and the
phenomenons of crack tip blunting，stacking faults and twins were found under tensile loading． While under fatigue
loading，the fatigue crack grows very slowly because the quick emission of dislocations along the ( － 2 1 － 1) and
( 2 － 1 1) slip plane release the stress around crack tip in time，and there is no twin and phase transition happen
throughout the process of fatigue loading． The results indicate that the mechanism of deformation and failure for α-Fe
with crack defect is a complicated process，which is the result that many mechanisms act together，such as disloca-
tion emission，loading way，twin and phase transition，etc．
Key words: molecular dynamics simulation; central crack; α-Fe; tension; fatigue; LAMMPS
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