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温度和加载速率对位错发射影响的

原子级模拟
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,
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摘要 以 作为研究对象
,

采用 势实施分子动力学模拟 在 型和 型加载条件下
,

研究了

温度和取向对位错发射
、

裂纹脆性及韧性扩展的影响 模拟结果表明
,

升高温度
,

发射位错的临界

应力强度因子按指数规律降低 加载速率在一定范围内将影响临界应力强度因子 临界应力强度

因子随着加载速率的增大而增大

关键词 位错发射
,

分子动力学
,

原子级模拟
,

中图分类号 门
,

在裂尖发射位错的研究中
,

用弹性力学或者原子级模拟方法都可以研究裂纹的形核和位

错发射 热激活效应在一些情况下不能忽略
,

特别是在较高温度下
,

热激活效应显得尤为明

显 川和 孤 等人在研究温度对晶体断裂行为时指出
,

存在一个转变温度
,

低于该温

度
,

晶体的断裂是脆性的 高于该温度
,

断裂是韧性的 用分子动力学模拟了脆性断

裂扩展
,

并认为晶体在高温下
,

裂尖发射位错
,

从而导致裂纹钝化 由于他使用的是 势
,

韧脆转变不明显
,

结果与实验有一些偏差
,

很难与用 和 势模拟的结果相 比

和 用分子动力学研究了位错形核与温度的关系
,

他们认为热激活能是温度的

线性函数
,

临界应力强度因子 长 与温度 厂
‘ 成正比 张永伟 习研究了热激活对 单晶发射位

错的影响 他假足 凡
。

与 的关系符合 提出的指数关系
,

用分子动力学计算得到的结果很

好 地 符 合 的 表 达 式 在 他 的 文 章 中
,

分 子 动 力 学 得 到 的 临 界 应 力 强 度 因 子

凡
。 ·

“ ’,

要 比 产,计算值 淤
·

,‘ 要大一些

加载速率对材料断裂也有影响 张永伟在文章中认为加载速率对 发射位错的临界应

力强度因子没有明显影响
,

但高速加载导致材料断裂

在本文中
,

从温度和加载速率来研究它们对位错发射和裂纹扩展的影响

计算方法

原子间互作用势

根据镶嵌原子法 哟 提出的多体势来进行分子动力学模拟 选用的多体势函数为
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一 艺
。 ‘ 、喜工 艺

,

矛 乙 矛 协 力

其中
, ,

艺 中
乎 刀

, ,

气和 气仅是 原子与 原子间距离
,

的函数
·

表达式中的参数由

实验拟合得出 ’

计算模型 位移边界

对面心立方的
,

位错在 面沿 方

向运动
,

故把 面选作裂纹面
,

裂纹前沿沿着
,

位错沿着 方向运动 , 见图 为研究

温度和加载速率的影响
,

采用 型加载 计算胞的

尺度 约 为 在 方 向 。 。为点 阵常数 , 方 向
。 ,

裂纹开在中央 裂纹上下表面的距离大于截

断距离 。,

原子总数约为

边界条件

裂纹

位移边界

图 裂纹和晶体取向圈

用 和 型各向异性位移场来描述 方向和 方向边界各原子的位移情况
,

方向采用周

期性边界条件 应变为 晶体内部各原子的运动规律遵循牛顿第二定律
,

用蛙跳法来计算

原子的位置和速度 ’ 在定温模拟中
,

初始时晶体原子具有给定温度下的
一
忱

分布 在计算过程中当晶体温度偏离给定温度时
,

要对晶体原子的运动速度重新标定
,

使其回

到给定的温度

结果及讨论

温度因子效应

采用 型加载
,

时间步长为
一 ” ,

加载速率为
一 ’

·

“ “ 讲 在
, , ,

,

和 下作原子级模拟
,

记录临界应力强度因子 凡
临界应力强度因子 与热力学温度的关

,一︵

︵叫、一

系见图 由图可见
,

温度的升高引起临界应力

强度因子的降低 一些材料在低温下较难发射
位错

,

发射位错的能垒较高
,

而在高温下
,

由于

热激活的影响
,

发射位错的能垒降低
,

使得发

射位错变得容易

裂尖发射位错依赖于应力和温度 指

出
,

在 下
,

裂尖发射位错势能的最大值为

日
·

戈芝︶、
。目丫

△ 一 ’‘

嘴瓦
一 , , 胆

图 临界应力强度因子 肚与热力学温度哟关系
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因此
,

在 下发射位错的临界应力强度因子为

衅 一警扼石灭
表达式中

,

为位错的 矢量
,

尸 城
一 ,

户为切变模量
,

为 比
,

为位错核

心半径
,

是 自然对数之底

实验和计算表明
,

位错发射是一个热激活过程 瓦 ’ 指出
,

激活能是温度的线性函

数 不妨假定

△
气

式中
,

△ 伪位错单位长度激活能
,

气为 忱 常数
·

当 △ 二 △ 时
,

裂尖发射第

个位错
,

即
故 入

一一 一 月扩 护共寸 孔
。 一 、

‘

写

由此可得在温度 下临界应力强度因子
。

为

反
。 ,

叹 一

一
、‘ “ “ “ 一 ’、 尹

取
,

通过拟合得到临界应力强度因子 凡
。

与 的关系为
。 一 一 礴 一 ‘ 一 一 ’尸

当一列位错从裂尖发出
,

分布在裂尖前方
,

裂尖畸异场与位错场共同作用
,

则沿 方向切应力

为
一 凡 二 。

八
下二二二二 州卜 尸

一
、 一

在兀 甲 一 一 工

当 趋近 荞时
,

即在 位错的附近
,

应力场需要附加一修正相为

脉 兀 一 犷 一 ,

图 是从裂纹尖端发射的 个位置图 在图 中
,

离裂尖 的 处和 的 处有

个位错 图 和 分别是裂尖发射位错前后

裂尖前方切应力分布 ’从图 中可以看出
,

应

力在 处和 处有突变
,

这表明在 处和 处存

在位错 靠近位错核心时
,

应力场已经不能用弹

性场描述
,

位错核心导致应力突变
④兮’

加载速率效应

采用 型加载
,

时间步长为
一 ’ ,

初始

温度为
,

加载速率从
, , ,

到 ,‘’ ,

研究临界应力强度 因子与

加载速率的关系见表

加载速率在一定的范围内对 的影响

不大
,

但是 当凡
。

大于一个特定值时
, 。 将显

著升高 见图

图 从裂纹尖端发射的 个位错
离裂纹尖端 。

为 ,的点阵常数

表 加载速率对临界应力强度的影响

刀
尤 。 “ ,
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弹性力学解
原子论结果

弹性力学解
原子论结果

厂从找抓曰
乃月且

乙、,‘、、、

口

、才音
, 一

‘
一

““ 、祝、、
· · · · · · · · · · · · · · · ·
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一 一

距裂纹尖距离
,

距裂纹尖距离
,

图 原子论结果与弹性力学解比较 加载速率为 。刁 ’

裂尖发射位错前
, ,月

伪 发射位错后
, ,

结论

热激活影响临界应力强度因子 温度升

高
,

发射位错的激活能降低
,

使得位错发射

变得容易
,

并拟合出 发射位错的 。 乃函

数关系式 当加载速率小于
·

’‘’

一 ’ 时
,

对 凡
。

的影响不大 当加载速率

大于
·

,‘’ 一 ’ 时
,

凡
。

显著升

高

兰日芝︶、
。

刀
一 ,

·

, , ,
·

一 ’

图 。。与加载速率的关系
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