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钽、铁、钨三种体心立方金属裂纹的多尺度模拟及

韧脆性分析∗

杜浩 倪玉山†

(复旦大学航空航天系, 上海 200433)

( 2016年 6月 14日收到; 2016年 7月 7日收到修改稿 )

采用多尺度准连续介质法计算模拟了钽、铁、钨三种体心立方 (body-centered-cubic, BCC)金属的 I型裂
纹断裂过程. 观察了加载过程中裂纹尖端区域原子的位错、孪晶等塑性变形现象, 以及裂纹的脆性开裂和扩展
现象. 模拟结果表明, 不同BCC金属材料的裂纹在相同的加载下有不同韧脆性表现. 在一定变形范围内, 钽
裂纹主要表现出的是裂纹尖端附近区域原子的位错和形变孪晶等塑性变形现象; 铁裂纹在变形过程中先后表
现出了塑性变形和脆性扩展现象, 与实验结果吻合; 钨裂纹在变形过程中则主要变现出脆性扩展现象. 计算
了三种金属材料的广义层错能曲线, 得到其不稳定层错能; 并分别用两种不同的韧脆性准则, 对三种材料断裂
模型的韧脆性行为进行分析, 计算分析结果与模拟结果一致, 从而验证了模拟结果的正确性.

关键词: 多尺度准连续介质法, I型裂纹, 位错, 层错能
PACS: 62.20.mt, 62.25.–g, 02.70.–c DOI: 10.7498/aps.65.196201

1 引 言

金属材料的结构强度和变形破坏涉及各类工

程问题的安全性和稳定性, 一直以来都是相关领
域的研究重点. 裂纹是材料常见的缺陷之一, 常常
会引起材料的断裂破坏, 对材料强度有重要影响.
自从 20世纪以来, 对裂纹和断裂现象的宏观研究
已经取得了显著成果 [1]. 近年来, 随着纳米材料的
发展, 宏观尺度的裂纹和断裂分析已不能满足研
究需要, 微观原子尺度的裂纹和断裂机理研究成
为了发展方向. 从微观尺度看, 不同类型的材料,
在裂纹扩展、断裂破坏现象和机理上都有着较大

的差异. 目前, 国内外已有不少研究者对面心立方
(face-centered-cubic, FCC)金属的裂纹问题做了研
究, 如Miller 等 [2]研究了Ni晶体裂纹扩展过程中
的晶界迁移等现象; Cui和Beom [3]对单晶Cu的
边界裂纹问题进行了分子动力学模拟研究; 刘晓波

等 [4]对Al的裂纹扩展行为进行了分子动力学模拟
并探讨了加载速度等因素的影响. 对于体心立方
(body-centered-cubic, BCC)金属裂纹问题的微观
研究, 目前主要集中在常见的金属铁 (Fe), 如 Inga
等 [5]用准连续介质法模拟了Fe的 I型裂纹断裂破
坏; 吴映飞等 [6]做了体心立方Fe裂纹扩展的结构
演化研究. 而对于很多其他BCC金属, 微观断裂问
题的研究目前还较少. 不同BCC金属材料之间断
裂问题的微观差异与联系, 也有待更加深入详细的
研究分析.

BCC金属中, 除了最常见的铁 (Fe), 钽 (Ta)和
钨 (W)也是工业生产和工程中重要的金属材料. 金
属钽具有出色的力学性能, 凭借其耐高温、高强度
等优点, 被广泛地用于化工、电子设备、高档仪器等
领域. 金属钨由于具有高熔点、低溅射等特点, 并且
与核聚变反应中等离子体具有良好的兼容性, 被用
于核聚变反应堆的结构材料. 因此对这几种BCC
金属材料的断裂破坏研究具有重要意义. 分子动
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力学法 (molecular dynamics method, MD)是目前
原子尺度材料断裂行为研究中常用的数值模拟方

法. 然而由于计算条件的限制, MD方法所计算的
模型尺度较小, 易受到边界效应等干扰. 相比之下,
多尺度模拟方法更有优势, 既能精确观测关键区
域的原子行为, 又能计算较大尺度的模型. 本文采
用多尺度方法中的准连续介质法 (quasi-continuum
method, QC), 对纳米级BCC金属Fe, Ta, 和W的
I型裂纹扩展问题进行计算模拟, 观察和研究裂纹
尖端塑性变形现象和裂纹的脆性扩展现象. 并从
层错能等原子微观机理角度出发, 分析比较不同
BCC材料的断裂韧脆特性.

2 计算模型

QC方法是由Tadmor [7]提出的一种多尺度数

值计算方法, 该方法耦合了连续介质尺度的有限元
方法和原子尺度的分子动力学方法, 在变形梯度较
小的区域, 只选取一部分代表性原子 (representa-
tive atoms)作为计算节点, 其他原子的位移通过代
表原子的线性插值求得; 在变形梯度较大的区域则
保留原始原子密度, 选取每个原子作为计算节点.
并且在计算过程中可以实现网格自适应, 加强了计
算精度. QC方法在精确模拟关键区域原子运动的
基础上, 减少了计算原子数, 提高了计算效率, 从而
能够实现模拟较大规模原子系统的目的.

图 1为本文计算模拟的 I型裂纹模型和加载示
意图. 模型在x和 y方向的尺寸分别为 200 nm和
200 nm, z方向取周期性的边界条件. 整个模型的
尺寸比通常的分子动力学模型大一个数量级, 可以
较好地克服边界效应, 得到更为准确的计算结果.
对裂纹尖端附近的区域, 采用了原子尺度模拟, 精
确反映裂纹尖端附近的原子形貌. 边界条件施加在
远离裂纹尖端的上下两侧区域. 通过控制应力强度
因子KI, 使边界区域产生位移, 每加载一步应力强
度因子增加 0.005 MPa·m0.5. 每次加载后, 执行一
次系统能量最小化, 求得每个代表性原子的平衡位
置. 为了使模拟结果便于比较, 三种材料计算模型
选取的晶向均为: x[100], y[011], z[01̂1].

本 文 基 于 嵌 入 原 子 势 (embedded-atom
method, EAM)对原子系统进行描述. 金属Ta原
子间的作用势采用Li等 [8]提出的EAM原子势; 金
属Fe采用Mendelev等 [9]提出的EAM原子势; 金

属W采用Finnis和Sinclair [10]提出的EAM 原子

势. 用QC方法结合各金属EAM原子势计算获得
的材料参数以及实验结果如表 1所列. 由表 1可知,
由EAM势计算所得的材料参数与实验结果 [11]非

常吻合, 确保了模拟的可靠性.

2
0
0
 n

m

[011]

[100]

200 nm

图 1 计算模型示意图

Fig. 1. Schematic of the crack model and loading.

表 1 基于EAM原子势计算和实验获得的材料参数
Table 1. Material parameters based on EAM potential
and experiments.

材料参数 a/Å C11/GPa C12/GPa C44/GPa

Ta
EAM 3.30 248 144 86

Experiment 3.30 266 158 87

Fe
EAM 2.85 243 145 116

Experiment 2.85 245 148 119

W
EAM 3.16 244 148 125

Experiment 3.16 251 149 128

3 模拟结果

3.1 钽(Ta)

BCC金属Ta的 I型裂纹模拟结果的微观原子
图如图 2所示. 观察每个加载步的原子图可以
发现, 随着加载的进行, 当应力强度因子KI达到

1.49 MPa·m0.5 (后文应力强度因子单位均相同, 故
省略)时, 裂纹尖端附近的原子开始发生滑移. 滑
移导致上下原子面产生了错排, 从而导致了不全
位错的产生 (见图 2 (a)). 首先形成的是不全位错
a

8
[110](其中a为材料晶格常数, 下同). 继续加载,
原子滑移加剧, 位错由裂纹尖端向裂纹上下两侧方
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向发射, 如图 2 (b)所示. 位错的形成和发射说明了
裂纹尖端产生了塑性变形. 裂纹尖端的能量通过位
错释放, 延缓了裂纹的扩展. 在此塑性变形阶段中,
可观察到裂纹尖端原子位错的形成、运动以及位错

反应现象. 由初始的不全位错 a

8
[110], 拓展为三个

分位错, 然后合成为一个全位错 a

2
[111̂]. 全位错合

成的表达式如下:
a

8
[110] +

a

4
[112̂] +

a

8
[110] → a

2
[111̂]. (1)

当应力强度因子加载到 1.85时, 裂纹尖端附近
的原子形貌如图 2 (c)所示. 此时裂纹尖端的上下
两侧分别产生了 2个原子层和 3个原子层厚度的形
变孪晶带. 两侧孪晶带形成于 {112}面, 是BCC金
属常见的孪晶面. 孪晶带随着离裂纹尖端的距离的

增加而逐渐变细并消失.
随着加载的进行, 上下两侧的孪晶带都继续扩

大, 其中裂纹下侧扩展的速度要明显大于上侧, 如
图 2 (d)所示. 直到应力强度因子加载到 2.8, 裂纹
尖端已经形成了两条宽度分别达到 5个和 8个原子
层厚度的孪晶带, 而裂纹并没有发生明显的扩展和
开裂, 如图 2 (e)所示.

由以上模拟结果的原子图像可见, 形变孪晶的
产生是Ta裂纹尖端在加载过程中最主要的变形现
象. 孪晶带的形成和扩展吸收了外力功, 这部分能
量主要储存于孪晶和孪晶界面处, 因此起到了对裂
纹尖端的韧化作用, 阻碍了裂纹的开裂. 裂纹总体
呈现很强的韧性行为.

(a) KI=1.49 (b) KI=1.61

(c) KI=1.85 (d) KI=2.10 (e) KI=2.8 

[011]

[100]

[011]

[100]

图 2 (网刊彩色) Ta裂纹加载过程原子图

Fig. 2. (color online) The atomic figure of crack development process of Ta.
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3.2 铁(Fe)

BCC金属Fe的 I型裂纹模拟结果的微观原子
图如图 3所示. 通过各计算步的微观原子图可以发
现, 随着加载的进行, 裂纹最尖端的部分原子开始
发生了滑移. 当应力强度因子KI 达到 1.35时, 裂
纹尖端首先形成了不全位错

a

8
[11̂0], 如图 3 (a) 所

示. 随着加载的进行, 位错数量增加并向上下两侧
发射, 主要以全位错 a

2
[1̂1̂1]储存在晶体内部. 当KI

达到 1.52时, 裂纹尖端上下两侧 {112}面开始形成

了明显的孪晶带, 如图 3 (b)所示. 当KI达到 1.71
时, 裂纹第一次发生了扩展, 开始向裂纹前端方向
开裂, 如图 3 (c) 所示. 随着位移继续加载, 裂纹继
续扩展. 而扩展方向发生了一定的改变, 开始朝下
侧孪晶带的孪晶界的方向偏移, 大约于裂纹方向成
40◦角, 如图 3 (d)所示. 与此同时, 两侧的孪晶带也
都逐渐扩大. 裂纹的扩展与孪晶带扩大同时进行.
当应力强度因子达到 2.8时, 裂纹已开裂了大约 10
个原子层的距离, 同时裂纹尖端发生了明显的钝
化, 如图 3 (e)所示.

(a) KI=1.35 (b) KI=1.52 (c) KI=1.71 

(d) KI=2.0 (e) KI=2.5 

[100]

[110]
-

[011]

[100]

图 3 (网刊彩色) Fe裂纹加载过程原子图

Fig. 3. (color online) The atomic figure of crack development process of Fe.

可见, 在Fe的该裂纹模型加载过程中, 塑性变
形与脆性扩展开裂同时存在. 在初始加载阶段, 裂
纹尖端附近的塑性变形是主要现象. 在裂纹尖端首
先出现位错, 随后在裂纹上下两侧形成孪晶带. 继
续加载, 裂纹开始发生开裂. 起先裂纹向正前方扩

展了一定的距离, 随后裂纹并未继续沿初始方向扩
展, 扩展方向发生了改变, 向下侧孪晶带的孪晶界
偏移. 造成该现象的原因是初始裂纹所在的 {01̂1}
面的能量壁垒较大, 在前期阻碍了裂纹的扩展, 因
此裂纹尖端先产生了位错孪晶等塑性变形. 当载荷
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突破临界值后, 裂纹开始向前扩展. 但由于初始裂
纹所在的 {01̂1}面表面能较大, 而 {110}面是BCC
金属的易滑移面, 其表面能比 {01̂1}面要小, 因此
裂纹并未一直沿初始方向扩展, 而是倾向于沿表面
能较小的方向扩展, {110}面成为了裂纹后续扩展
的新方向. 此后裂纹的扩展与孪晶带的扩大同时进
行. 从整个过程的原子构型可以看出, 在整个加载
过程中, 孪晶界一直处于运动的状态之中, 然而裂
纹尖端始终处在孪晶和基体的交界处. 随着裂纹
扩展距离的增加, 可以观察到裂纹的尖端逐渐发生
钝化. 从裂纹尖端逐渐扩大的孪晶带可以看出, 在
裂纹扩展的同时形变孪晶带也在吸收能量, 将一部
分外力功转变为裂纹尖端的塑性形变能, 减缓了裂
纹的扩展. Michal等 [12]做了BCC金属Fe 的 I 型
裂纹断裂模拟实验, 在实验结果中观察到了裂纹尖
端的位错孪晶等塑性变形、裂纹的脆性开裂以及

裂纹尖端开裂面的钝化等现象, 与本文模拟结果相
吻合.

3.3 钨(W)

BCC金属W的 I型裂纹模拟结果的微观原子
图如图 4所示. 在初始加载阶段, 裂纹尖端始终处
于弹性变形阶段, 如图 4 (a)所示. 当应力强度因子
KI达到 1.31时, 裂纹最前方的四个原子的金属键
率先发生断裂, 裂纹产生开裂, 开始向前方扩展, 如
图 4 (b)所示. 经过短暂的进一步加载, 当应力强
度因子达到 1.46时 (图 4 (c)), 裂纹再次向前发生非
常明显的扩展. 裂纹扩展的方向与裂纹初始方向
[100]相近, 并且断裂的原子面较为规则, 这表明此
晶向下裂纹在初始扩展时表现出较强的脆性断裂

特征. 随着加载的进行, 裂纹继续向前快速扩展,
扩展方向有一定的改变, 但并不明显, 大约于裂纹
初始方向成 15◦角. 当加载到KI = 2.8时, 裂纹已
经向前扩展了相当长的距离, 并且在加载的后期在
裂纹附近的不同位置可观察到几处较为明显的孪

晶带, 如图 4 (d)所示.

(a) KI=1.2 (b) KI=1.31

(c) KI=1.46  (d) KI=2.8 

[100]

[011]

[100]

图 4 (网刊彩色) W裂纹加载过程原子图

Fig. 4. (color online) The atomic figure of crack development process of W.

196201-5

http://wulixb.iphy.ac.cn
http://wulixb.iphy.ac.cn


物 理 学 报 Acta Phys. Sin. Vol. 65, No. 19 (2016) 196201

由模拟结果可知, W裂纹在加载过程中主要表
现出脆性断裂现象. 在裂纹尖端出现开裂之前, 未
见有位错或形变孪晶的产生. 在裂纹尖端开裂后,
裂纹沿着与初始裂纹方向相近的方向扩展, 扩展方
向明确, 速度较快. 与Fe相比, W的裂纹扩展方向
并没有向表面能较小的{110}原子面方向发生明显
的改变, 只是与初始裂纹方向偏移了一个小角度.
可见, 对W而言, 初始裂纹所在原子面的表面能并
不足以阻碍裂纹的扩展, 因此裂纹的拓展偏向于沿
裂纹初始方向进行. 在裂纹扩展一定距离后, 裂纹
两侧才开始伴随着出现了孪晶带等塑性变形现象,
说明W的层错能势垒要明显大于表面能势垒.

4 讨 论

4.1 层错能的计算

多尺度模拟结果显示, 位错和孪晶等现象是各
金属材料在发生断裂破坏前的主要变形特征. 目
前已有的研究表明, 金属材料的位错孪晶等微观
变形破坏机理与其层错能密切相关. 例如Rice和
Beltz [13]研究发现材料断裂的应力强度因子是不

稳定堆垛层错能 (unstable stacking fault energy)
的函数; Tadmor和Hai [14] 指出材料内部形变孪晶

的产生与不稳定孪晶能和不稳定堆垛层错能的比

值有关. Vitek [15]在研究面心立方晶体时提出了

广义层错 (generalized stacking fault, GSF)能的概
念. 将完整晶体沿滑移面分成两部分, 两部分晶体
沿滑移面相对移动一滑移矢量u, 晶体在单位滑移
面积上的能量增额即广义层错能. 目前已有研究
者利用不同方法获得了多种金属的广义层错能曲

线 [16,17], 其中以FCC金属居多, 但对于BCC金属
的计算较少.

为进一步研究BCC金属裂纹尖端变形破坏的
机理, 本文利用EAM对Ta, Fe, W这三种金属的
层错能进行了计算, 得到了这三种金属在本文晶向
下发生均匀剪切变形形成孪晶带时的广义层错能

变化曲线. 图 5为广义层错能计算模型示意图, 其
中图 5 (a) 为初始时的原子系统, 其能量为E0. 计
算广义层错能时, 使原子系统的上半部分相对下半
部分产生剪切位移∆x (如图 5 (b)所示), 此时系统
能量为剪切位移的函数E(∆x). 该滑移过程中原
子系统单位面积增加的能量{E(∆x)−E(0)}/A随
剪切位移∆x的变化曲线即为广义层错能曲线, 其

中A为剪切面的面积. 原子模型系统在xy面内的

尺寸取为 10 nm × 10 nm, 沿 z方向取为周期性边

界条件.

(a)  (b)

Dx

图 5 广义层错能计算的原子模型示意图

Fig. 5. Schematic of the stacking fault energy calcula-
tion model.

计算得到的 3种材料在 {01̂1}面沿 [001]方向
滑移一个周期的广义层错能曲线如图 6所示.

Displacement/↼b↽
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图 6 (网刊彩色) Ta, Fe, W的广义层错能曲线
Fig. 6. (color online) Generalized stacking fault energy
curve of Ta, Fe, W.

从图 6中可以看出, 在一个滑移周期内, 这三
种BCC金属的广义层错能曲线大致趋势相近, 呈
单峰状. 广义层错能首先从0开始逐渐增大, 在1/2
滑移矢量左右达到峰值, 随后又逐渐减小直至 0附
近. 该曲线趋势表明, 原子在该晶向下发生滑移时,
只存在一个能量势垒, 因此原子层易滑移一个全位
错矢量, 在单晶内部形成全位错, 而难以形成单层
稳定的堆垛层错. 单层原子滑移后, 在该面上仍然
为正常的堆垛次序, 而不存在层错结构. 广义层错
能曲线体现出了原子位错滑移时所需克服的能量

势垒, 根据曲线的峰值数据, 可以得到这三种金属
不稳定层错能的估计值, 如表 2所列.
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表 2 Ta, Fe, W的不稳定层错能
Table 2. Unstable stacking fault energy of Ta, Fe, W.

材料名称 Ta Fe W

不稳定层错能/J·m−2 1.34 1.21 2.96

4.2 韧脆性分析

从三种金属材料的断裂模拟结果可以看出, 不
同材料的裂纹在相同加载下会表现出不同的韧脆

特性. 在 I型裂纹模型加载下, 材料的韧性主要表
现为裂纹尖端附近位错的产生、形核和发射, 以及
形变孪晶带的生成和扩大. 而脆性主要体现在裂纹
的开裂和扩展. 对不同材料韧脆特性的研究一直是
材料科学研究的重点之一. 本文分别利用了两种不
同韧脆性理论模型, 对Ta, Fe, W三种材料 I型裂
纹的韧脆特性做了计算分析.

4.2.1 基于韧脆临界判据的分析

Rice [18]在对裂纹尖端位错形核的研究中发现,
在微观尺度下临界应力强度因子与材料的层错能

有关, 可以写成不稳定层错能 (unstable stacking
fault energy, γus)的函数. 由经典断裂力学理论可
知, 对于 I型裂纹, 临界裂纹扩展力G由材料的泊

松比 ν、剪切模量µ和临界应力强度因子KIC决定,
如 (2)式所示:

Gc =
(1− ν)K2

Ic
2µ

. (2)

将临界应力强度因子KIC用Rice提出的层错
能函数代入, 可得临界裂纹扩展力的另一表达式,
如 (3)式所示:

G′
c = 8

1 + (1− ν) tan2 θ

(1 + cosφ) sin2 φ
γus, (3)

其中 θ为裂纹初始方向与裂纹扩展方向的夹角, φ
为裂纹所在原子面与滑移面的夹角.

根据Griffith断裂理论, 临界裂纹扩展力G由

材料的表面能 (surface energy, γs)决定, 如 (4)式
所示:

Gc = 2γs. (4)

对比Rice和Griffith的临界裂纹扩展力公式可
知: Rice的临界裂纹扩展力是材料层错能的函数,
反映了裂纹发生位错形核的能量临界值; Griffith

的临界裂纹扩展力公式是材料表面能的函数, 反映
的是裂纹发生脆性开裂的能量临界值. 因此, 在实
际裂纹问题中, 若裂纹扩展力G先达到临界值G′

c,
即Gc > G′

c, 裂纹将发生位错形核; 反之裂纹将先
发生脆性开裂.

考虑Gc > G′
c的情况:

2γs > 8
1 + (1− ν) tan2 θ

(1 + cosφ) sin2 φγus
, (5)

γs
γus

> 4
1 + (1− ν) tan2 θ

(1 + cosφ) sin2 φ
. (6)

即当材料表面能与不稳定层错能的比值满足 (6)式
时, 裂纹会先形成位错形核, 后发生脆性扩展; 否则
裂纹将先产生脆性开裂, 后形成位错形核.

根据Ta, Fe, W三种金属材料的表面能数
据 [19]及不稳定层错能计算值, 可对本文模拟的
三种材料断裂模型进行该韧脆判据的计算, 计算结
果如表 3所列.

表 3 三种材料韧脆性的Rice判据
Table 3. The Rice ductile-brittle criterion of
Ta, Fe, W.

材料名称 Ta Fe W
γs
γus

2.51 2.20 1.31

4
1 + (1− ν) tan2 θ
(1 + cosφ) sin2 φ

1.95 2.12 3.20

由表 3可见, 根据该理论判据的计算结果, 对
于金属Ta和金属Fe, 满足 (6) 式, 即Gc > G′

c, 裂
纹将先产生塑性变形, 后发生开裂. 对于金属W,
Gc < G′

c, 裂纹将先发生开裂, 后产生塑性变形. 该
结论与三种材料的模拟结果均相符, 从而验证了模
拟结果的正确性.

4.2.2 基于韧脆参数的分析

在经典宏观断裂力学理论中, Griffith [1]用材

料的表面能建立了裂纹脆性断裂的能量判据. 为了
进一步解释裂纹断裂破坏的微观机理, Rice [18]从

原子尺度研究裂纹尖端的力学行为, 引入了不稳定
层错能. 不稳定层错能反映了原子间发生位错滑移
所需克服的能量势垒, 与材料的韧性密切相关. 因
此材料的表面能和层错能是影响裂纹断裂破坏的

两大内在因素; 而外界因素, 则是裂纹尖端的应力
场. 图 7为裂纹尖端极坐标系下的应力示意图.
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图 7 裂纹尖端应力分布示意图

Fig. 7. Schematic of the stress field of crack tip.

根据断裂力学理论 [20], 极坐标系下 I型裂纹尖
端的应力的函数表达式为

σr =
KI

4
√
2πr

(
5 cos θ

2
− cos 3θ

2

)
,

σθ =
KI

4
√
2πr

(
3 cos θ

2
+ cos 3θ

2

)
,

τrθ =
KI

4
√
2πr

(
sin θ

2
+ sin 3θ

2

)
.

(7)

考虑裂纹沿着裂纹尖端某一方向发生了脆性

扩展的情况. 裂纹尖端上下两侧的原子在外力作用
下发生原子键断裂而分开, 在此过程中起主导作用
的外力是裂纹尖端的拉应力σθ, 因此拉应力σθ是

裂纹脆性开裂的主要外界动力因素. 另一方面, 根
据Griffith断裂理论, 材料的表面能γs是形成新裂

纹表面的能量势垒, 阻碍了裂纹表面的扩展, 是裂
纹脆性开裂的内在“阻力”因素. 因此, 裂纹尖端拉
应力与材料表面能的比值α

(
α =

σθ

γs

)
可以定性表

征裂纹的脆性强弱, 该值越大, 裂纹越容易发生脆
性开裂.

对于裂纹尖端的塑性变形现象, 裂纹尖端密排
原子层间的原子发生了相对剪切运动, 就会导致位
错的产生, 部分位错沿着相邻原子面相继运动进一
步形成了形变孪晶. 若原子易滑移方向与裂纹方
向成 θ角, 那么裂纹尖端剪切力 τrθ就是导致位错

和变形孪晶的主要外界动力因素. 另一方面, 根据
Rice的理论, 不稳定层错能γus是原子发生滑移所

需克服的能量势垒, 是裂纹尖端发生塑性变形的内
在“阻力”因素. 因此, 裂纹尖端剪切力与材料不
稳定层错能的比值β

(
β =

τrθ
γus

)
可以定性表征裂

纹的韧性的强弱, 该值越大, 裂纹越容易发生塑性
变形.

为了能更加直观地表示材料的韧脆性, Mei
等 [21]结合以上几种影响材料韧脆性的主要因素,

引入了一个无量纲的参数 ξ来表征材料 I型裂纹的
韧脆性. 该参数的定义为“脆性”与“韧性”之比,
即

ξ
△
=

α

β
=

σθγus
τrθγs

. (8)

将σθ, γus, τrθ和γs 的表达式代入, 可得:

ξ =
γus
γs

�
3 cos θ

2
+ cos 3θ

2

sin θ

2
+ sin 3θ

2

(9)

=
γus
γs

· cot
(
θ

2

)
. (10)

根据该韧脆参数 ξ的大小, 我们可以直观地比
较不同材料裂纹的韧脆性. ξ越大, 裂纹越容易发
生脆性开裂; ξ越小, 裂纹越倾向于发生塑性变形.

由韧脆参数的计算 (10)式可知, 材料 I型裂纹
的韧脆特性与表面能、不稳定层错能和裂纹角度有

关. 对于同一种材料, 当表面能和层错能相同时,
裂纹的韧脆特性将由裂纹初始方向和开裂方向决

定. 在一个周期内, cot函数的图像呈单调递减, 由
此可知, 当初始裂纹方向与裂纹易扩展方向较接近
时, 裂纹将表现出较强的脆性特征. 反之, 当初始
裂纹方向与裂纹易扩展方向成较大角度时, 裂纹将
更倾向于变现出韧性.

根据Ta, Fe, W三种金属材料的表面能数
据 [19]和不稳定层错能计算值, 以及本文的 I型裂纹
断裂模拟结果, 可以计算得到这三种BCC金属材
料的韧脆参数 ξ, 如表 4所列.

表 4 三种材料的韧脆参数 ξ

Table 4. The ductile-brittle parameter ξ of Ta, Fe, W.

材料名称
表面能 γs

/J·m−2

层错能 γus

/J·m−2
滑移角度 θ 韧脆参数 ξ

Ta 3.37 1.34 45◦ 0.96

Fe 2.66 1.21 45◦ 1.10

W 3.89 2.96 15◦ 5.78

由以上韧脆参数 ξ的数值, 可以判断这三种金
属材料 I型裂纹的韧脆性, 按脆性由强到弱依次为
W, Fe, Ta. 对照本文所做的三种金属 I型裂纹断裂
模拟结果, Ta裂纹在加载范围内主要表现出裂纹
尖端位错形核、产生形变孪晶带等塑性变形现象,
未发生明显的裂纹脆性扩展; Fe裂纹在加载范围内
前期主要表现为塑性变形, 后期发生了一定的脆性
扩展; W 裂纹在加载范围内则主要表现为明显的
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脆性扩展. 可见, 该韧脆参数 ξ对裂纹韧脆性的评

价与本文原子模拟结果相吻合, 进一步验证了模拟
结果的正确性.

5 结 论

利用多尺度准连续介质 (QC)方法, 能够模拟
计算较大尺度的裂纹问题, 消除边界效应的影响,
更接近于实际问题. 本文用QC方法对Ta, Fe, W
这三种BCC结构金属的 I 型裂纹扩展问题进行了
计算模拟, 观察到了加载过程中裂纹尖端附近微观
结构的变化过程, 并得到以下结论.

Ta, Fe, W三种材料的 I型裂纹模型在相同加
载下, 会表现出不同的韧脆性特点. 在一定加载范
围内, Ta的裂纹体现出较强的韧性, 裂纹的变化特
点主要表现为裂纹尖端产生原子的位错滑移和形

变孪晶等塑性变形现象. Fe裂纹在加载的初期表
现出一定的韧性, 在裂纹尖端同样产生了位错滑
移和形变孪晶带, 但在加载后期, 裂纹开始发生脆
性开裂, 同时裂纹尖端发生钝化, 与实验结果吻合.
W裂纹在整个加载过程中均体现出了较强的脆性
特点, 在裂纹尖端尚未形成明显的位错孪晶时, 裂
纹就已经发生了开裂.

通过对简单原子层滑移模型的计算, 得到了
Ta, Fe, W三种金属在一个原子滑移周期内的广义
层错能曲线及其不稳定层错能. 基于不稳定层错
能, 计算了Rice提出的韧脆性临界判据, 结果表明,
Ta和Fe的裂纹将先表现出塑性变形, 而W的裂纹
将先发生脆性开裂. 该结论与模拟结果相符, 验证
了模拟结果的正确性. 此外, 结合裂纹尖端应力场,
计算了Ta, Fe, W三种材料 I型裂纹模型的韧脆参
数. 根据韧脆参数可直观评价三种材料的韧脆特
性, 脆性从强到弱依次为W, Fe, Ta, 与模拟结果一
致, 进一步验证了模拟结果的正确性.

本文的模拟计算和韧脆性分析结果加深了对

常用BCC金属的微观断裂机理和特性的了解, 对

实际工程中纳米材料的选用和结构设计具有重要

参考意义.
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Abstract
In order to better understand the fracture mechanism of body-centered-cubic (BCC) metal, the multiscale quasi-

continuum method (QC) is employed to analyze the nano-sized mode I cracks of three kinds of BCC metal materials,
i.e., Ta, Fe and W. The plastic deformation near the crack tip and the brittle cleavage process are both investigated. The
simulation result shows that there are different ductile-brittle behaviors in the cracks of different BCC materials. In the
same loading range, the plastic deformation, such as dislocation nucleation and emission, stacking faults and twinning,
is the main phenomenon for the crack of BCC-Ta. For the crack of BCC-Fe, plastic deformation and brittle cleavage
are observed successively. At the initial stage, plastic deformation is dominant, which is similar to the crack of Ta. As
loading increases, the crack begins to propagate, which differs from the crack of Ta. At first, the crack propagates along
the initial direction [001], but then turns to [01̂1] as the surface energy of {110} is lower than that of {01̂1}. With the
crack propagating, the crack tip is blunted by the plastic deformation, which is consistent with experimental results.
As for BCC-W, the crack is found to propagate as brittle cleavage without plastic deformation at first. And the brittle
cleavage is dominant all the time, which is a significant difference between W and the other two materials. In addition
to the atomistic simulation, some theoretical calculations are also performed to analyze the ductile-brittle behaviors
of the cracks. By an atomic slip model, the generalized stacking fault curves of BCC Ta, Fe and W are generated,
which exhibit the unstable stacking fault energies of these materials. Based on the unstable stacking fault energy, two
theoretical ductile-brittle criterions are analyzed. For the Rice-criterion, the result shows that the dislocation condition
is met before cleavage for Ta and Fe, while for W the cleavage occurs before dislocation. For the ductile-brittle-parameter
criterion, the result shows that Ta is the most ductile one in the three materials, followed by Fe, and W is the least
ductile but the most brittle one. The analysis results of the two theoretical criterions both coincide well with the atomic
simulation result, which well validates the simulation and fracture mechanisms.

Keywords: multiscale quasi-continuum method, mode I crack, dislocation, stacking fault energy
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