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Abstract 
Molecular dynamics is adopted to simulate the fatigue crack propagation of the iron (BCC) and 
nickel (FCC) at room temperature. The microstructure evolution at crack tip is analyzed in metals 
of different structures. The results showed that the [001](010) crack presents toughness crack in 
single iron, and the main deformation mechanisms of crack tip are shearing slip bands and the slip 
system is <111>{110}, and the [110]( 1 10) crack of iron shows brittle fracture and the slip system 
is <110>{110}. For the [11 2 ](111) crack of iron, the dislocations are the main deformation me-
chanism at crack tip. But in the single nickel, the [001](010) crack germinates as the effect of 
blunting, and propagates with slip bands in the crack propagation and the slip system is [110](11
1 ). In the [110]( 1 10) crack of nickel, the main deformation mechanism is the dislocation line, and 
forming slip band along (111) plane. For the [11 2 ](111) crack in single nickel, the slip bands are 
along the [123] and [132] direction in {111} plane. 
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摘  要 

采用分子动力学的方法模拟了铁(BCC)和镍(FCC)在常温下的疲劳裂纹扩展行为，对比分析了裂纹在不同
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结构的金属中尖端微观结构的演变。研究结果表明单晶铁中[001](010)裂纹扩展时表现出韧性开裂，裂

纹尖端主要的变形机制为剪切滑移带和钝化效应，滑移系为[111](110)；铁中[110]( 1 10)裂纹表现出脆

性断裂，滑移系为[110](110)；对于[11 2 ](111)裂纹，位错是疲劳裂纹尖端主要的变形机制。而在单晶

镍中，[001](010)裂纹在常温下以钝化效应开始萌发，而在裂纹扩展中，驻留滑移带是裂纹前端主要的

变形机制，滑移系为[110](11 1 )；镍中[110]( 1 10)裂纹尖端的主要变形为位错线，并且在(111)面形成

了滑移带；而[11 2 ](111)裂纹尖端的滑移带却沿着[123]和[132]方向滑移，滑移面为{111}面。 
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1. 引言 

金属材料在循环加载下会发生疲劳现象，从而使材料的内部发生局部塑性变形，塑性变形的不断积

累就会引起微裂纹的产生，微裂纹不断的增长和积累就会形成宏观裂纹，当裂纹的尺寸超过了自身的临

界尺寸后就会最终导致材料的断裂，严重影响材料使用的安全性[1] [2]。近年来，针对金属材料疲劳裂纹

扩展行为的研究已经成为热点。研究表明裂纹在扩展过程中周围主要的变形机制为位错、孪晶、空洞、

堆积层错以及滑移带等[3] [4]。如王瑾等[5]采用分子动力学的方法研究了晶体取向和 He 浓度对 bcc-Fe
裂纹扩展行为的影响；Vehoff 和 Neumann [6]运用扫描电子显微镜(SEM)从金属材料疲劳裂纹增长行为中

观察到了交变滑移现象，Tang 等[7]用分子动力学的方法模拟了循环加载下镁单晶疲劳裂纹扩展行为，并

指出(1 2 10)[0001]方向上的裂纹扩展速率最大，反之，(10 2 0)[1 2 10]方向上的扩展速率最小，而且随着

应变率的增加疲劳裂纹增长速率降低；Potirntiche 等[8]也采用分子动力学的方法模拟了纳米铜单晶疲劳

裂纹增长的力学行为，结果表明，在裂纹尖端观察到了双滑移带，并指出疲劳裂纹增长过程中主要的特

征是裂纹尖端纳米空洞形核的形成。如 Guo 等[9] [10]采用分子动力学的方法模拟了单晶铁的拉伸裂纹扩

展行为，结果表明相变和再结晶现象在{110}<110>和{111}<110>裂纹中被发现。Farkas [11]还调查了 FCC
结构纳米金属中疲劳裂纹扩展的变形机制，从模拟的结果可以得到，疲劳裂纹在扩展中主要的变形机制

是在裂纹尖端形成纳米空洞形核，同时纳米空洞引诱着裂纹不断的扩展。 
综上所述，不同结构的金属在发生断裂时，裂纹的扩展方式以及尖端微观结构的演变存在差异。为

了更好的对比分析金属结构对裂纹扩展行为的影响，本章以铁(BCC)和镍(FCC)为研究对象，建立不同晶

向的裂纹模型，应用分子动力学的方法模拟铁和镍在常温下疲劳裂纹扩展的行为，分析了在不同结构金

属中不同晶向的裂纹尖端微观结构的演变差异，讨论裂纹在不同结构的金属中的扩展方式的变化，揭示

金属结构对裂纹扩展的影响规律。 

2. 模型和方法 

2.1. 模型 

图 1 为裂纹的初始模型。从图中可以看到裂纹为通透性裂纹，贯穿于整个晶体，是通过删除晶体结

构中的部分原子实现的。构建了三种不同的裂纹模型，图 1(a)为[001](010)裂纹模型，图 1(b)为[110]( 1 10)
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裂纹模型，图 1(c)为[11 2 ](111)裂纹模型，其中裂纹模型表示方法中的中括号表示裂纹的方向，小括号表

示裂纹所在的晶面，这三种裂纹循环加载的方向分别是[010]、[110]和[111]方向。按照图 1 中的裂纹模型，

构建了铁和镍在不同方向上的裂纹模型，单晶铁的晶格常数为 0.286 nm，在 xyz 三个方向的尺寸分别为

57.2 nm × 57.2 nm × 5.72 nm，总的原子数为 160 万个，其中裂纹的初始长度为 5.72 nm，占盒子总长度的

1/10；单晶镍的晶格常数为 0.35157 nm，在 xyz三个方向上的尺寸为 35.157 nm × 35.157 nm × 10.5471 nm，

总的原子数为 120 万个，其中裂纹的初始长度为 3.157 nm，也占盒子总长度的 1/10。而且所有晶体 x 方

向为非周期边界，y 和 z 方向上采用的是周期性边界条件。 
 

 
Figure 1. The initial mode of crack 
图 1. 裂纹的初始模型 

2.2. 模拟的方法 

采用应变加载和卸载的方法，通过幅值连续增长的形式进行循环加载，其中初始的应变幅值为 1%，

循环加载和卸载的应变比 R = 50%。在分子动力学的模拟过程中，时间步长为 1 fs，应变率为 1 × 109 s−1，

在常温下通过 NVE 系综对裂纹模型进行充分弛豫，直到裂纹模型达到稳定状态，然后在 NVT 系综下进

行应变的循环加载，这时采用 Nose-Hoover 热浴的方法控制系统的温度使其保持在相应的温度条件下。

在分子动力学模拟中采用 MAEAM 势[12] [13] [14] [15]来描述原子之间的相互作用，应用 CNA 结构分析

方法[16]来分析体系中微观结构的演变，应用 LAMMPS 代码[17]来模拟疲劳裂纹扩展行为。 

3. 结果与讨论 

3.1. 对比分析铁和镍中[001](010)裂纹的扩展行为 

图 2 为单晶铁[001](010)裂纹在常温下的疲劳扩展行为。图中蓝色原子表示单晶铁 BCC 结构，绿色

原子表示位错滑移，裂纹前端的白色为钝化原子。从图 2 中可以得出，裂纹在第五个循环开始萌发，到

第六个循环时，周围出现了局部的塑性变形。随着加载的进行，到了第七个循环时，裂纹前端由于应力

集中现象出现了韧性开裂，形成了尖端微裂纹，同时在微裂纹的前端出现了大量的滑移带，滑移系统为

[11 1 ](110)。滑移带的形成有利于降低裂纹尖端的应力集中现象，从而对裂纹的扩展起到延缓和阻碍的

作用，同时它也是裂纹扩展过程中最主要的变形机制。到了第八循环时，裂纹不断扩展，尖端主要的变

形机制为钝化效应和滑移带。 
图 3 为单晶镍中[001](010)裂纹在常温下的疲劳扩展行为。图中绿色为单晶镍 FCC 结构，红色为剪

切滑移带，白色的为钝化原子。从图中可以得到，[001](010)裂纹在第八个循环开始扩展，应力集中引起

尖端发生钝化效应。到了第九个循环时，在裂纹的前端出现了刃型位错，位错沿着[110]晶向不断的运动

最终导致短程滑移带的形成，滑移面为(11 1 )，这与单晶铁中的滑移机制完全不同。到了第十个循环，裂

纹尖端的滑移带消失了，滑移带逐渐的转移到裂纹的周围，并且出现了双滑移现象，从而导致裂纹尖端

的塑性区域不断扩大。到了第十一个循环，裂纹不断的扩展，裂纹周围的塑性区域也不断的扩大，双滑

移和交叉滑移是裂纹前端主要的变形机制。 
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Figure 2. The crack propagation of [001](010)crack is presented in single crystal iron. (a) cycle 5, (b) cycle 6, (c) cycle 7, 
(d) cycle 8 
图 2. 单晶铁中[001](010)裂纹的扩展行为。(a) 第五个循环；(b) 第六个循环；(c) 第七个循环；(d) 第八个循环 
 

 
Figure 3. The crack propagation of [001](010)crack is presented in single crystal nickel. (a) cycle 8, (b) cycle 9, (c) cycle 10, 
(d) cycle 11 
图 3. 单晶镍中[001](010)裂纹扩展行为。(a) 第八个循环；(b) 第九个循环；(c) 第十个循环；(d) 第十一个循环 

3.2. 分析铁和镍中[110]( 1 10)裂纹和[11 2 ](111)裂纹的扩展行为 

图 4 表示单晶铁中[110]( 1 10)裂纹和[11 2 ](111)裂纹的疲劳扩展行为。从图 4(a1)和图 4(a2)中可以得

出，[110]( 1 10)裂纹的扩展方式为脆性开裂，在裂纹的尖端形成了滑移带，滑移系为[ 1 10]( 1 10)。而在[11
2 ](111)裂纹模型中，如图 4(b1)和图 4(b2)所示，裂纹初始扩展机制为钝化效应。随着循环加载的进行，

裂纹尖端以钝化的形式不断的扩展，而且在垂直于裂纹的尖端的区域形成了位错。由此可知，晶体的结

构不同，疲劳裂纹的扩展方式及周围微观结构的演变不同。 
 

 

Figure 4. The crack propagation of [110]( 1 10) crack and [11 2 ](111) crack are 
presented in single crystal iron (a1) cycle 8, (a2) cycle 9, (b1) cycle 8 (b2) cycle 9 
图 4. 单晶铁中(a) [110]( 1 10)裂纹和(b) [11 2 ](111)裂纹的疲劳扩展行为。

(a1) 第八个循环，(a2) 第九个循环，(b1) 第八个循环，(b2) 第九个循环 
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图 5 为单晶镍中[110]( 1 10)裂纹在循环加载下的扩展行为。从图中可以得到，镍中[110]( 1 10)裂纹在

扩展中主要的变形机制为位错线，位错线沿着[0 1 1]方向不断增长，沿(111)面不断滑移，从而形成了两

条平行的位错线，并且位错线的初始位置始终沿着裂纹尖端的边缘运动。随着循环的加载，从第六个循

环到第七个循环，裂纹随着微观结构的变形也发生了形变，位错线之间的宽度也不断的增大，这说明单

晶镍中[110]( 1 10)裂纹模型有很好的塑性，能有效的限制住疲劳裂纹的快速扩展。 
 

 

Figure 5. The crack propagation of [110]( 1 10) crack is presented in single crystal nickel 
图 5. 单晶镍中[110]( 1 10)裂纹的扩展行为。(a) 第四个循环，(b) 第五个循环，(c) 第六个循环，(d) 第七个循环 
 

 

Figure 6. The crack propagation of [11 2 ](111)crack is presented in single crystal nickel 
图 6. 单晶镍中[11 2 ](111)裂纹的扩展行为 (a) 第四个循环，(b) 第五个循环，(c) 第六个循环，(d) 第七个循环 

 
除此之外，图 6 给出了单晶镍中另一个裂纹模型[11 2 ](111)裂纹在常温下疲劳裂纹扩展行为。从模

拟的结果可以得到，[11 2 ](111)裂纹在初始扩展阶段时尖端出现了两个对称的滑移带，滑移方向分别为

[123]和[132]晶向，滑移面为{111}，随着疲劳裂纹的不断扩展，在第五个循环裂纹前端滑移带的数目不

断的增多，塑性区域也不断的扩大。除了滑移带之外，在第六个循环的塑性区域中还出现了少量 HCP 相

变。而到了第七个循环载荷时，随着局部应力的不断增加，裂纹尖端的应力集中现象消耗掉了大部分的

滑移带，从而导致滑移的数目减少，此时，塑性区域中出现了大量的 HCP 相变。综上所述，晶体中不同

晶向的裂纹模型在疲劳扩展中周围出现不同的扩展方式，使得裂纹尖端的滑移系也各不相同，因此，晶

向对疲劳裂纹扩展行为即尖端的变形机制具有重要的影响。 

4. 结论 

采用分子动力学的方法模拟了铁(BCC)和镍(FCC)在常温下的疲劳裂纹扩展行为，对比分析不同晶向

的裂纹在不同结构的金属中扩展时周围微观结构的演变。研究结果表明，单晶铁中[001](010)裂纹表现出

韧性开裂，裂纹尖端主要的变形机制为剪切滑移带和钝化效应，滑移系为[111](110)；铁中[110]( 1 10)裂
纹表现出脆性断裂，滑移系为[110](110)；对于[11 2 ](111)裂纹，位错是疲劳裂纹尖端主要的变形机制。
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而在单晶镍中，[001](010)裂纹在常温下以钝化效应开始萌发，而在裂纹扩展中，驻留滑移带是裂纹前端

主要的变形机制，滑移系为[110](11 1 )；镍中[110]( 1 10)裂纹扩展时主要的变形机制为位错线，并且在(111)
面形成了滑移带；而[11 2 ](111)裂纹尖端的滑移带却沿着[123]和[132]方向滑移，滑移面为{111}面。因此，

在不同结构的金属中，不同晶向的裂纹模型的扩展机制不同，裂纹尖端的微观结构的演变也不同。 
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