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拉伸情形下孔洞缺陷对单晶镁裂纹扩展影响的分子动力学模拟*
MOLECULAR DYNAMICS SIMULATION OF THE EFFECT OF VOID 

DEFECTS ON CRACK GROWTH OF SINGLE CRYSTAL MAGNESIUM 

UNDER TENSILE CONDITIONS
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摘要 采用分子动力学方法对预设裂纹和孔洞的单晶镁模型进行了沿C轴拉伸加载的数值模拟，研究在镁晶体中

不同位置的孔洞缺陷对裂纹扩展的影响。模拟结果分析表明，在相同特征尺寸下，孔洞会影响单晶镁模型的屈服强度，

不同孔洞位置的模型屈服强度不同，其中当孔洞位于裂纹 [101̄0 ]方向时，模型的屈服强度最低。孔洞能在一定程度上

缓解裂纹在该方向上的应力集中，影响裂纹的孪晶扩展速率。裂纹处靠近孔洞侧的孪晶生长速度相对较慢，其中孔洞位

于裂纹 [101̄0 ]方向时，孪晶生长速度最慢。孔洞对裂纹的扩展方向影响较小，一般情况下裂纹与孔洞合并后沿拉伸方

向扩展，整体呈现比较对称的锥面扩展，但孔洞位于裂纹[ 0001]方向时，裂纹并未与孔洞出现明显的联合现象。
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Abstract The numerical simulation along the C-axis stretching process of a single crystal magnesium model with preset 

cracks and void defects was carried out by molecular dynamics method，and the effect of void defects at different positions on 
crack propagation in single crystal magnesium was studied. The simulation results show that under the same characteristic size，
the yield strength of the single crystal magnesium model is affected by the voids at different location. When the voids are located 
in the crack ［101—0］ direction，the yield strength of the model is the lowest. The void can alleviate the stress concentration of the 
crack in the void direction，and affect the twins growth rate of the crack. The twin growth rate near the void of the crack is relative 
slowly，and the twin growth rate is the slowest when the void is located at ［101—0］ direction. The voids have a little influence on 
the propagation direction of the crack. Generally，the crack extends in the tensile direction after combining with the voids，and the 
overall appearance is a more symmetrical cone expansion. But，when the voids are located in the crack ［0001］ direction，there is 
no obvious connection between the cracks and the voids.
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0 引言

作为 21 世纪新型轻金属材料，镁合金具有密度

低、比强度高等优点，在各个工业领域应用广泛。然

而，在镁合金材料内部却往往存在着大量弥散分布的

微观缺陷（如孔洞、微裂纹等），其中微孔洞与微裂纹

的成核、生长和聚并与镁合金的损伤和断裂密切相

关，也是影响镁合金力学性能的关键［1-6］。在镁合金受

到外加载荷的整个形变过程中，不同的缺陷对镁合金

的变形机制影响不尽相同［7］。在受到外加载荷作用
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时，缺陷的生长和演化是导致材料失效的直接原因，

因此探究镁及镁合金塑性变形机制一直是目前研究

者们关注和研究的重要方向。但是，受限于观测手

段，目前的研究方法往往难以准确地观察材料内部的

微裂纹、微孔洞等细观缺陷的演化过程，因此采取适

当的研究方法从细观上来探究微孔洞与微裂纹等缺

陷的演化规律就十分必要。

作为一种描述原子之间相互作用和构型的数值

计算方法，分子动力学基于经典牛顿力学建立原子层

次上的运动体系，通过计算粒子之间的相互作用力并

记录每一时刻体系内粒子的位置和动量，从而得到特

定条件下系统中粒子的运动轨迹［8-10］，故而能在微观

层次上探究金属材料的塑性变形机制以及微观缺陷

的演化机制。该方法能够有效模拟镁金属在受到外

加载荷时，材料内部原子的变化情况，从而能够在特

定条件下模拟材料中的孔洞、位错和孪生等缺陷的演

化。豆雨辰［11］利用分子动力学研究了基面层错对

[101̄2 ]孪晶的强化作用，研究表明该 I1层错和 I2层错对

[101̄2 ]孪晶有明显的强化作用。付蓉等［12］用分子动力

学模拟了 γ-TiAl合金微裂纹的扩展行为，发现室温下

裂纹呈脆性解理扩展，随着温度升高，微裂纹由脆性

解理扩展转向为韧性扩展。TANG T等［13］模拟了单晶

镁中孔洞的生长和聚合，研究发现模型的大小、加载

速度和温度对孔洞的演化和孪晶的生长等均有明显

的影响，但对应力-应变曲线的初始斜率的影响较小。

梁华等［14］模拟了含孔洞的单晶铝单轴拉伸过程中晶

向、孔洞体积分数、空位体积分数等对孔洞生长的影

响，结果表明不同的晶向，孔洞生长变形的微观机制

不同。王云天等［15］探究了温度对三轴拉伸下的单晶

铁中孔洞成核与生长影响，发现孔洞成核与生长是拉

应力下降的主要原因。马磊等［16］探究了单晶钨在单

轴拉伸下的裂纹扩展行为，发现不同晶向的裂纹在扩

展时，裂纹尖端的演化存在差异。以上研究对受外加

载荷下的材料内部缺陷的演化和生长进行了分子动

力学模拟，但对不同缺陷之间的共同影响研究较少。

然而，实际材料中往往存在着多种缺陷，在对材料的

缺陷演化进行研究时，从细观上探究不同缺陷之间的

相互影响和作用，更有助于理解和解释材料的损伤机

制。并且，作为密排六方晶体，镁的力学性能具有各

向异性，不同位置和形状的缺陷都会对裂纹的扩展产

生不同的影响。为探究两种不同缺陷的相互影响，本

文在单晶镁模型中预制了微孔洞和裂纹两种不同的

缺陷，并设置了不同位置微孔洞的排布，利用分子动

力学探究了沿C轴拉伸情形下不同的微孔洞位置分布

对裂纹扩展的影响。

1　分子动力学模型

单晶镁具有密排六方结构，其原子量为24. 305，晶
格常数为 a=b=0. 321 nm，轴比 c/a = 1. 623。本文使用

Atomsk建模软件［17］建立镁的密排六方晶体结构的单晶

模型，如图 1所示，其四轴坐标采用Miller-Bravais 坐标

系［18］表示，如图 2所示。模型中 x、y和 z轴指向分别为

[101̄0]、[ 1̄21̄0 ]、[ 0001]晶向，模型尺寸为 254 Å×222 Å×
208 Å，模型总原子数为511 886。

在宏观情况下，孔洞的形状大多为类椭球形，裂

纹为条形，为探究孔洞对预制裂纹扩展的影响，在单

晶模型的基础上预设 4 种不同情形的孔洞和裂纹原

子模型。为方便观测裂纹和孔洞的位置分布，将原子

尺寸缩小，从而仅显示裂纹孔洞形状，4 种原子模型

如图 3 所示。图 3（a）所示为仅含条形裂纹缺陷的模

型，裂纹位于模型中心（总模型大小为 256 Å×222 Å×
208 Å），裂纹中心坐标为（128 Å，111 Å，104 Å），裂纹

面为 { 0001}[ 1̄21̄0 ]裂纹尺寸为 11 Å×51 Å×12 Å。为保

证垂直载荷方向上的孔洞特征尺寸［19］相同，图3（b）、图
3（c）、图 3（d）所示为同时含有球形孔洞和条形裂纹的

模型，球形孔洞的半径均为 8 Å，球形孔洞与条形裂纹

的绝对距离均为 33 Å。图 3（b）所示模型中，球形孔洞

位于条形裂纹的 [ 0001]（z轴正方向），孔洞中心坐标为

（128 Å，111 Å，137 Å）。图 3（c）所示模型中，球形孔洞

位于条形裂纹的 [101̄0 ]（y轴正方向），孔洞中心坐标为

（128 Å，111 Å，104 Å）。图 3（d）所示模型中，球形孔洞

图2　镁晶体结构

Fig. 2　Magnesium crystal structure

图1　单晶镁模型

Fig. 1　Model of magnesium single crystal 
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位于条形裂纹的一个 [101̄2 ]孪生面，孔洞中心坐标为

（163 Å，111 Å，73 Å）。
模型中预设裂纹和孔洞均取在模型中心，将使用

分子动力学模拟软件 Lammps中的边界条件设置为周

期性边界条件［20］（消除边界效应），模拟温度为 300 K。

为得到结构致密的单晶镁组织，保证系统内原子处在

该温度状态下的平衡状态，在对模型进行加载前，先

在等压等温系综下对系统进行充分弛豫，弛豫 20 000
步。弛豫结束后，沿着 [ 0001]方向（坐标系 z轴方向）

进行匀速拉伸，拉伸时间步长为 0. 001 ps，运行 30 000
步，所得的数据在可视化软件OVITO［21］中进行分析。

分子动力学的模拟中需要势函数来确定分子之间

的相互作用力，本文采用嵌入原子势方法（Embedded 
Atom Method， EAM）［22］，该方法能有效地描述金属的

结合能的形成和原子间相互作用，准确地复现模拟中

各类缺陷的演变情况，故适用于研究金属在塑性变形

中内部的缺陷以及裂纹扩展。势函数采用的是 SUN 
D Y 等［23］024116提出的 EAM 势函数，EAM 嵌入原子势所

描述的晶体系统的势能表达式为

E=∑
i

Fi( pi ) + 1
2∑j ≠ 1

ϕij ( rij )
式中，将体系的总能量E近似为两部分：一部分是体系

的嵌入能Fi，与电子密度 ρ有关，ρi为其他邻近原子在 i
处产生的电子密度；另一部分是两体势，与原子间距 r
有关，φij 为原子 i与第 j个原子之间的对势作用函数，rij

为原子 i与原子 j之间的距离。SUN D Y等［23］024116分别

将拟合得到的Mg的电子云密度函数数值和原子间距

数值等分为 10 000 份，并对连续函数进行离散化，从

而得到适用于Mg金属的势函数。

2　结果与分析

2. 1　应力-应变曲线

图 4 所示为不同孔洞位置的单晶镁拉伸应力-应

变曲线。

由图 4 可知，含孔洞的模型以及不含孔洞的模型

其应力-应变曲线的整体走势基本相同，不同孔洞位置

对晶体的弹性模量基本没有影响。在拉伸初始阶段，

应力随着应变的加载呈现逐渐上升趋势，因为原子间

距扩大，致使原子间作用力逐渐增加，所以应力不断

增加；当达到屈服应力点后开始急剧下降，并最终趋

于一个较低的稳定值。经对比本文中单晶模型的拉

图3　单晶镁的4种原子模型

Fig. 3　Four atom models of single crystal magnesium

图4　不同孔洞位置的单晶镁拉伸应力-应变曲线

Fig. 4　Stress-strain curves of single crystal magnesium at different void 
locations
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伸曲线走势与薛春等［24］所模拟的单晶镁拉伸曲线基

本一致，由于本文模型中预设了缺陷存在，故整体应

力幅值较低。在弛豫过程中，无孔洞模型的屈服点的

应力峰值为 6. 02 GPa，此时的应变为 ε = 9. 4%；孔洞

位于裂纹 [ 0001] 方向的模型的屈服点应力峰值为 
5. 84 GPa，此时的应变为 ε = 9. 2%；孔洞位于裂纹

[101̄2 ]方向的模型的屈服点应力峰值为 5. 71 GPa，此
时的应变为 ε = 9. 0%；孔洞位于裂纹 [101̄0]方向的模

型 的 屈 服 点 峰 值 为 5. 68 GPa，对 应 的 应 变 为

ε = 9. 0%。在模拟过程中，材料中逐渐出现位错和空

位，在已预设了裂纹和孔洞的体系中，裂纹和孔洞会

随着拉伸的进行而联合。由于位错形核的产生需要

一定的应力［25］，当两者联合后，材料中位错成核所需

要的应力变小，故应力峰值较小。

2. 2　预制裂纹拉伸分析

中心预制微裂纹模型（无孔洞），不同拉伸应变时

刻的单晶镁裂纹扩展如图5所示。

如图 5（b）所示，在拉伸应变达到 ε = 7. 2% 时（此

时拉应力为 5. 2 GPa），拉伸加载开始传递到裂纹处，

裂纹周围产生大量空位并联合，裂纹呈现一定程度的

钝化，并且 [101̄2 ]方向孪生速度较快，通过对裂尖原

子进行标定，测得此时的速度为 60 Å/ps。如图 5（c）所

示，在拉伸应变达到 ε = 8. 2% 时，[ -1 012 ]和 [101̄2 ]两
个方向的塑性变形对裂纹扩展路径产生影响，裂尖的

上下侧的变形孪晶逐渐扩展，此时孪晶长度较短并且

厚度仅有 2层原子，锥面孪生结合后形成环状孪晶带。

如图 5（d）所示，当拉伸应变达到 ε = 7. 2%时，可以清

晰地看到，裂纹随着应力的增大而逐渐扩展，但扩展

方向并不是完全沿拉伸方向，而是沿锥面孪晶方向扩

展，整体呈现比较对称，扩展中出现的点缺陷、间隙和

空位联合后诱导裂纹沿 [ -1 012 ]和 [101̄2 ]方向扩展。

从聂德福等［26］对AZ31镁合金进行的 z-x方向的拉伸加

载试验，可以看出在单次过载拉伸过程中裂纹的扩展

路径并不是沿原方向扩展，而是沿拉伸方向偏离约

45°。在室温的拉伸加载中，由于镁的柱面和锥面的临

界剪应力远远高于基面滑移而且难以激活，平行于 C
轴方向的应变则主要由锥面孪生产生，而 [101̄2 ]孪生

的切变量最小，在C轴拉伸情况下，[101̄2 ]孪生的剪切

带和空位的相互联合促进裂纹的扩展。可见，模拟裂

纹扩展方向与宏观试验裂纹的扩展方向基本吻合。

2. 3　预制裂纹和孔洞（位于 [ 0001]方向）拉伸分析

预制微裂纹和孔洞模型，孔洞位于裂纹[ 0001]方向

时，不同拉伸应变时刻的单晶镁裂纹扩展如图6所示。

如图 6（b）所示，在拉伸应变达到 ε = 7. 0% 时，裂

纹处开始产生 [ -1 012 ]方向孪晶。由于孔洞是球形，其

周围应力分布较为均匀，没有出现较为明显的应力集

中，形状仍未发生明显变化。如图 6（c）所示，随着加

载的进行，在拉伸应变达到 ε = 7. 7% 时，通过对孔洞

处原子进行标定，测得孔洞上侧的 {10 -11} [10 -1 2 ]孪
晶生长速度为 43 Å/ps，明显快于其他方向的孪晶生长

速度 5 Å/ps。与此同时，晶体中开始产生 1/3< 11̄00 >
不全位错与其他位错。如图 6（d）所示，在拉伸应变达

到ε = 8. 9%时，对比相同拉伸程度的裂纹处的塑性变

形程度发现，[101̄2 ]孪晶（长度为 180. 16 Å）同样要快

于 [101̄2 ]孪晶（长度为 134. 2 Å）生长速度。这一现象

与 LIU X 等［27］98-107描述的裂纹扩展与孪生存在竞争关

系的现象基本吻合。孔洞的存在缓解了裂纹在该方

（a）ε=0%

（b）ε=7.2%

（c）ε=8.2%

（d）ε=9.2%
图5　无孔洞时单晶镁裂纹扩展

Fig. 5　Crack propagation of single crystal magnesium without voids
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向上的应力集中，减缓了裂纹处上侧 [101̄2 ]方向上孪

晶的生长速度，这是由于孔洞不断合并空位扩展为裂

纹的过程中，裂纹扩展与孪生存在显著竞争关系。持

续加载，裂纹处的孪晶继续扩展，但并未与孔洞处裂纹

出现明显的联合现象。

2. 4　预制裂纹和孔洞（位于 [101̄2 ]方向）拉伸分析

预制微裂纹和孔洞模型，孔洞位于裂纹 [101̄2 ]方
向时，不同拉伸应变时的单晶镁裂纹扩展如图7所示。

如图 7（b）所示，当拉伸应变达到 ε = 7. 2% 时，裂

纹处靠近孔洞方向（[101̄2 ]方向）孪晶生长速度较慢，

在该时刻生长速率为35 Å/ps，而同时刻裂纹沿 [ -1 012 ]

方向的扩展速率为 56 Å/ps。因为孔洞处 [101̄2 ]孪晶

的生长使得材料整体在该方向上的应力集中得到释

放，孔洞处的孪晶生长则主要沿 [101̄2 ]方向，而其他

方向上的孪晶则未有明显生长，此时的扩展未呈现对

称性。如图 7（c）所示，当拉伸应变达到 ε = 7. 7% 时，

裂纹和孔洞处原子出现位错，位错线移动方向与锥形

孪晶生长方向相同，在与附近生成的空位联合后诱导

裂纹进一步扩展，裂纹 [101̄2 ]孪晶与孔洞结合。随着

（a）ε=0%

（b）ε=7.0%

（c）ε=7.7%

（d）ε=8.9%
图6　孔洞位于裂纹［0001］方向时单晶镁裂纹扩展

Fig. 6　Crack propagation of single crystal magnesium when the void is 
located in ［0001］ direction

（a）ε=0%

（b）ε=7.2%

（c）ε=7.7%

（d）ε=8.8%
图7　孔洞位于裂纹 [101̄2 ]方向时单晶镁裂纹扩展

Fig. 7　Crack propagation of single crystal magnesium when the void is 
located in [101̄2 ] direction
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加载的进行，如图7（d）所示，当拉伸达到ε = 8. 8%时，

孪晶不断长大并且变宽，裂纹逐渐与孔洞联合，沿着

[101̄2 ]方向快速扩展。对比杨蒙蒙等［28］在高应变速率

下AZ31镁合金绝热剪切带中微孔洞和裂纹的扩展试

验，试验中微裂纹主要沿着平行孪晶带以及联合孔洞

穿透等轴晶进行扩展，与本文中微裂纹联合孔洞沿着

锥面孪晶界扩展情况相同，并且绝热剪切带的局部失

稳区域，可近似为瞬时的等温等压状态，与本文的模

拟条件吻合。

2. 5　预制裂纹和孔洞（位于 [101̄0 ]方向）拉伸分析

预制微裂纹和孔洞模型中，孔洞位于裂纹 [101̄0 ]
方向时，不同拉伸应变时的单晶镁裂纹扩展如图 8
所示。

如图 8（b）所示，当拉伸应变达到 ε = 6. 9% 时，模

型达到最大弹性形变，随着继续加载，模型进入塑性

变形阶段，裂纹尖端和孔洞周围不断有空位缺陷产

生，裂纹处开始产生 [101̄2 ]孪晶，此时刻的生长速度

为 41. 5 Å/ps。如图 8（c）所示，当 ε = 8. 1%时，裂纹和

孔洞处的孪晶逐渐长大，裂纹尖端处孪晶与孔洞处孪

晶开始合并，由于孔洞的存在影响了裂尖的应力分

布，裂尖靠近孔洞一侧的孪晶生长速度变慢，在该时

刻速度为20. 1 Å/ps，而另一侧的孪晶生长速度为48 Å/ps，
这是由于孔洞处孪生变形消耗了一定能量，从而抑制

裂纹的扩展［29］。在进一步拉伸后，如图 8（d）所示，当

拉伸应变达到 ε = 9. 0% 时，裂纹逐渐扩展与孔洞联

合，观察俯视图，联合处 [101̄2 ]锥面孪晶生长速度缓

慢，此时刻速度为 18. 3 Å/ps。裂纹和孔洞联合后，沿

锥面孪生的方向继续扩展，整体呈现较为对称，扩展

路径与无孔洞裂纹扩展相似。

3　讨论

在高应变拉伸速率下，扩展初期裂纹尖端应力集

中，在裂尖处的变形机制主要是 [101̄2 ]变形孪晶和空

位的联合扩展，并且孪晶的形成改变了晶体的位向，

激发晶体进一步变形，致使裂纹继续沿该方向扩展。

而孔洞的存在，缓解了裂纹在该方向上的应力集中，

影响了孪晶的扩展速度［30］169-194。从总体裂纹扩展上分

析，裂纹的扩展形式基本相同，呈现比较对称的锥面

扩展。含有孔洞的模型中，ε = 8. 9%时，如图 9所示，

孔洞分别位于裂纹的 [ 0001]、[101̄2 ]和 [10 -1 0 ]方向，

其裂纹的扩展距离分别为 194. 42、194. 98、197. 56 Å。

位于预设裂纹的 [ 0001] 孔洞，棱柱面滑移较难启

动［31］，其主要扩展为 { -1 011} [101̄2 ]变形孪晶，并且在

塑性变形阶段，孔洞处的裂纹扩展与预设裂纹的扩展

没有明显联合，相较于后两种孔洞排布，[ 0001]孔洞排

布在C轴拉伸时所需应力峰值较高。此时刻的应力接

近峰值应力，其中 [101̄2 ]和 [101̄0 ]孔洞模型的应力非

常接近，仅相差 0. 014 GPa，因为分布在 [101̄2 ] 和
[101̄0 ]方向的孔洞的孪生与裂纹处的 [101̄2 ]孪生竞

争［27］98-107［30］169-194程度较弱。从裂纹局部孪生和扩展方

向上分析，通过对比图 5（c）、图 6（c）、图 7（c）和图 8（c）

（a）ε=0%

（b）ε=6.9%

（c）ε=8.1%

（d）ε=9.0%
图8　孔洞位于裂纹 [101̄0 ]方向时单晶镁裂纹扩展

Fig. 8　Crack propagation of single crystal magnesium when the void is 
located in  [101̄0 ]  direction
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处的裂纹可以看出，不存在孔洞时，裂纹尖端处的孪晶生

长和扩展都呈现较为对称的情况，主要是{ -1 011} [101̄2 ]
变形孪晶和空位的联合形成的锥状扩展；而在存在孔

洞时，裂纹靠近孔洞的一侧的孪晶生长速度普遍相对

较慢，其中[101̄0 ]孔洞排布时，裂纹处的{ -1 011} [101̄2 ]
变形孪晶生长速度最慢，仅为20. 1 Å/ps。

4　结论

本文利用分子动力学方法研究了在C轴拉伸情形

下，单晶镁中预制孔洞和裂纹，在特征尺寸相同的情

况下，孔洞的存在以及位置的变化所引起的裂纹扩展

的影响。主要得出以下结论：

1） 孔洞的存在会影响单晶镁模型的屈服强度，在

相同特征尺寸的情况下，不同孔洞位置的模型屈服强

度不同，其中当孔洞位于裂纹 [101̄0 ]方向时，模型的

屈服强度最低。

2） 孔洞能在一定程度上缓解裂纹在该方向上的

应力集中现象，影响裂纹的孪晶扩展速率，裂纹靠近

孔洞的一侧的孪晶生长速度相对较慢，其中 [101̄0 ]孔
洞排布时孪晶生长速度最慢。

3） 孔洞的存在对裂纹的扩展方向影响较小，一般

情况下裂纹与孔洞联合沿着拉伸方向扩展，整体呈现

比较对称的锥面扩展，但孔洞位于裂纹 [ 0001]方向

时，裂纹并未与孔洞出现明显的联合现象。
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