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锂离子电池硅负极断裂的相场法模拟 
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( 1.山东石油化工学院智能制造与控制工程学院，东营 257061；2.北京科技大学材料科学与工程
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摘要：相场断裂方法通过定义序参量来表示裂纹，利用系统最小能量变分原理得到描述裂纹发展的控制方

程。通过对控制方程的推导，建立了相场理论的框架，包括基于能量原理建立相场断裂损伤演化方程和边界条

件。对含缺口平板进行了拉伸和剪切模拟，断裂路径和支反力均与文献结果吻合。利用相场方法模拟了锂离子

电池不同直径硅负极充电时的裂纹扩展问题，结果表明：较大直径( 400 nm )硅颗粒在充电时由于表面受到较大拉

应力，很快发生开裂并向内部扩展，且断裂能量释放率对裂纹扩展影响较大，能量释放率较小时，起裂点较多，

裂纹密度较大；小直径( 100 nm )硅颗粒在充电时内部发生断裂，且其断裂时间要早于大尺寸硅颗粒。 
关键词：相场法；锂离子电池；硅纳米颗粒；断裂 
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Abstract: In the phase field fracture method, the crack is represented by defining an order parameter, and the 
governing equation describing the crack development is obtained by using the minimum energy variational principle for 
the system. In this paper, the framework of phase field theory was established through the derivation of governing 
equations, including the establishment of phase field fracture damage evolution equation and boundary conditions based 
on the energy principle. Tensile and shear simulations were carried out on a plate with a notch, and the fracture path and 
support reaction were in good agreement with the results reported in the literature. The crack propagation of lithium-ion 
batteries with different diameters of silicon anode during charging was simulated using the phase field method. Results 
show that the large-diameter ( 400 nm ) silicon particles quickly exhibit crack during charging due to the large tensile 
stress on their surfaces, and the crack propagates inwards. The fracture energy release rate has a great influence on the 
crack propagation, and a small energy release rate results in more crack initiation points and a high crack density. In 
comparison, internal fracture appears in small-diameter ( 100 nm ) silicon particles during charging, and the fracture time 
is earlier than that of large-sized silicon particles. 
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1锂离子电池因为具有高能量密度、高放电电

压、自放电率低等优点，成为目前电子设备中的主
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要供能元件。在“双碳”目标下，新能源汽车的爆

发增长又使得锂离子电池的重要性日益突出[1]。获

取更高能量密度、低成本及长寿命的锂离子电池变

得越来越迫切[2-3]。 
锂离子电池的性能退化与电极材料的锂化断

裂现象有着密切的联系，因此电极材料的锂化断裂
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问题是锂离子电池的核心问题之一，其对电池的安

全性、可靠性、耐久性有重要影响。提升电池性能

需要对电极材料锂化断裂行为进行深入研究。对于

断裂理论的研究，早在 1921 年 Griffith[4]通过对玻

璃的脆性断裂研究，提出了基于能量的断裂理论，

当裂纹扩展释放的能量高于产生新的断裂表面需

要的表面能时裂纹开始扩展。Irwin 通过改进上述

理论，将其使用范围由脆性材料扩展到准脆性材 
料[5]，并于 1957 年提出应力强度因子作为描述裂

纹 尖 端 受 力 情 况 的 基 本 参 量 [6] 。 Francfort 和

Marigo[7]提出断裂变分原理，通过对固体所需要的

能量进行最小化处理以确定裂纹扩展时所需要的

驱动力，不需要提前预知裂纹扩展路径，但表面能

中的边界积分不易处理( 裂纹边界待求 )。 
数值模拟[8]是揭示锂离子电池电极材料内部

断裂损伤机理的有效手段，目前模拟断裂的数值方

法主要有几何描述方法和非几何描述方法 2 类，前

者包括单元删除法、界面单元法等，后者包括扩展

有限元法、相场断裂法等。几何描述方法由于收敛

性差、裂纹路径不够准确而应用较少。扩展有限元

法属于间断界面处理方法，需要通过特殊的裂纹追

踪技术( 如水平集法 ( level sets )[9]、快速推进法( fast 
marching )[10] )来追踪裂纹面，这些方法在处理三维

以及多裂纹问题上显得尤为繁琐，目前大多处理一

些单裂纹面的简单三维问题。相场断裂法因避免了

繁琐的裂纹面追踪受到科研工作者的极大关注。相

场断裂方法通过一系列的微分方程描述断裂物理

过程，在模拟裂纹的起裂、传播、分叉等现象中表

现出了一定特点，已经成为研究断裂问题的重要方

法之一[11]。 
近些年，学者们提出了多种相场损伤模型。文

献[12]结合相场理论，通过引入相场序参量对离散

裂纹拓扑进行了正则化处理，建立了断裂面的弥散

表达式，为相场断裂模型的发展奠定了坚实的理论

基础；文献[13]为弹性固体中裂纹扩展的相场模型

建立了一个热力学框架，并采用多场有限元方法开

展了裂纹扩展的数值模拟；文献[14]提出了 1 种可

以增强鲁棒性且与速率无关的分子算法相场模型；

文献[15]建立了可用于研究各向异性材料断裂过程

的相场模型。随着相场损伤模型在脆性材料、准脆

性材料越来越广泛的运用，部分学者[16-20]利用相场

法对弹塑性材料进行断裂研究，进一步拓展了相场

法在研究材料损伤方面的应用。 

本文将相场方法引入锂离子电池硅负极断裂

研究，介绍相场断裂方法的基本原理，模拟验证经

典含缺口平板的单轴拉伸和剪切。建立锂离子微纳

硅负极充电的相场模型，模拟充电时的裂纹扩展问

题，研究不同尺寸及能量释放率条件下的裂纹扩展

规律。结果表明，相场方法适用于模拟锂离子电池

负极材料的断裂过程。 

1 断裂相场法相关理论 

1.1 裂纹拓扑的相场近似 

对于一维问题，考虑横截面为 Γ、长度为 L 的

无限长杆，其占据空间 B=Γ×L，L=[-∞,+∞]。假设

杆件在轴向位置 x=0 处有一条裂纹，Γ 为完全断裂

裂纹面。这种尖锐的裂纹拓扑可以用辅助场变量 d

∈[0,1]来描述，其中，d=0 表示材料未断裂状态，

d=1 表示材料完全断裂状态。将辅助场变量 d( x )表

示为裂纹相场，常采用的表达形式为 
/( ) e xd x     ( 1 ) 

式中， 为控制裂纹宽度的参数，当 →0 时表示

尖锐裂纹。该函数满足狄利克雷型边界条件：

d( 0 )=1 和 d( ±∞ )=0。尖锐裂纹和相场描述的扩散裂

纹如图 1 所示，图中展示了不同宽度控制参数 对

扩散裂纹的影响，图 1( b )和 1( c )的宽度控制参数分

别为 1 和 2 ，且 1 < 2 。 

对 d( x )求导可得 
2( ) ( ) 0d x d x    ( 2 ) 

该 微 分 方 程 实 质 为 具 有 变 分 原 理 的 Euler- 

Lagrange 方程，对其构造的泛函 ( )I d 可表示为 

2 2 21( ) { }d
2

I d d d x    ( 3 ) 

( ) Arg{inf ( )}d Wd x I d  ( 4 ) 
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式中， { (0) 1, ( ) 0}W d d d    。式( 4 )表示 I( d )

取得最大下界时序参量 d 的集合。又由 dV=Γdx 和
/( e )xI d    ，可定义泛函 ( )d  为 

2 2 21 1( ) ( ) { }d
2B

d I d d d V    


 
 

    ( , )d
B

d d V    ( 5 ) 

式中： ( )d  为整个区域 B 上的裂纹集合，其与裂

纹宽度控制参数 有关； ( , )d d  为一维条件下单位

体积的裂纹表面密度函数，在更高维度上可以表 
示为 

2 2 21( , ) ( )
2

d d d d    


 ( 6 ) 

式中，为拉普拉斯算子。 

 

图 1  尖锐裂纹和扩散裂纹 

Fig. 1 Sharp crack and diffusion crack 

满足式( 4 )的欧拉-拉格朗日方程为 
2 2 0

0
d d B

d B

   

   

 在 内

在 上n
 ( 7 ) 

式中，n 为垂直于固体边界的外法线向量。 

1.2 系统能量函数分析 
对于各项同性线弹性固体，固体总弹性应变 

能表示为 

( , ) ( ( ), )d
B

E d d V u u  ( 8 ) 

式中：u 为位移张量； ( ) u 为应变张量；
1( )
2

 u  

( )  u u ， ( ( ), )d u 为单位体积的弹性应变能。

因为弹性应变能对拉应力和压应力是等同的，而只

有拉应力促进裂纹的扩展，所以文献[21]和文献[11]
对弹性应变进行拉压分解，则有 

0 0( , ) [ ( ) ] ( ) ( )d g d k         ( 9 ) 

式中：g( d )为和断裂时序参量 d 有关的函数，g( d )
需满足 g( d )=( 1-d )2，其中 g( 0 )=1 表示材料未破坏，

g( 1 )=0 表示材料完全断裂；k 为保证计算收敛的无穷

小量，0<k 1； 0 ( )   、 0 ( )   分别为由拉应力和

压应力引起的应变能密度，其中， 0 ( )   因为断裂而

释放，所以在其前面乘上 g( d )。 0 ( )   的计算式为 
2

0 1 2 3( ) / 2    


     

    
22 2

1 2 3( )   
  
   ( 10 ) 

式中： 1 、 2 、 3 为应变张量 的 3 个主应变； 、

 为拉梅常数；算符 ( ) / 2a a a

   

裂纹扩展会形成新的表面，增加系统表面能。

弹性自由能和断裂表面能构成了断裂问题系统自

由能，总自由能的最小化控制裂纹扩展。根据

Griffith 断裂理论，将扩展单位面积裂纹所需要的

能量定义为 Gc，则扩展 ( )d  的裂纹表面所需要的

能量 c ( )W d 为 

c c( ) ( , )d
B

W d G d d V   ( 11 ) 

综上，固体总势能泛函表达式为 
2

0( , ) {[(1 ) ] ( )
B

d d k     u   

     2 2 2
c

1[ ( )]}d
2

G d d V 


 ( 12 ) 

由式( 12 )可得，相场演化控制方程为 

2c
0( ) 2(1 ) ( ) 0G

d d d      


  ( 13 ) 

裂纹在加载和卸载过程中不会愈合，所以，为

满足不可逆条件，文献[12]对 0 ( )   进行处理，并
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引入历史状态变量 ( , )H x t ，即 

0[0, ]
( , ) max ( )

t
H x t


 


   ( 14 ) 

此历史变量物理含义为历史最大拉伸弹性能

驱动裂纹扩展。基于此可得，裂纹扩展的相场控制

方程为 

2c2(1 ) ( ) 0G
d H d d    


 ( 15 ) 

数值模拟采用交错算法依次求解位移场和相

场，其收敛性相比整体求解更好。相场和位移场的

初始值为已知，在固体边界加载位移初始位移增量

Δu，由线弹性理论计算位移场，由位移场可求应变，

然后更新历史状态变量 H，进而代入相场控制方程

求解相场，随着位移增量不断增加，对历史状态变

量和相场不断更新，直至算出最后加载步的位移场

和断裂相场。 

2 数值验证 

为验证本文理论的准确性，对经典的含缺口平

板模型进行模拟验证，并与文献[14]的模拟结果进

行比较。模型的几何尺寸和边界条件如图 2 所示，

平板底端固定，左侧中间预制一条长度为边长一半

的裂纹，采用文献[14]给定的材料参数：拉梅系数

 =121.15 GPa， =80.77 GPa，泊松比 ν=0.3，能量

释放率 Gc=2.7 kN/m，裂纹长度参数 = 0.015 mm，

加载步 Δu=1×10-5 mm，拉伸和剪切的加载总步数

分别为 600 步和 2 000 步。 

 

图 2  含缺口平板单边拉伸和剪切模型 
Fig. 2 Unilateral tensile and shear model of  

plate with notch 

裂纹扩展的模拟结果对比如图 3 所示，从图中

可以看到，利用相场法进行的裂纹扩展结果和文献

结果非常吻合，说明相场断裂法适用于材料裂纹扩

展的模拟研究。 

 

图 3  含缺口平板单边拉伸和剪切模拟和文献[14] 

的结果对比 

Fig. 3 Comparison between simulation results of unilateral 

tensile and shear of plates with defects and results obtained 

by References [14] 

进一步对比，图 4 为本文模拟得到的力-位移曲

线和文献[14]的结果，从图中可以看到，2 条曲线的

最大反作用力基本一致，峰前的反作用力和位移关系

都为线性增加，作用力达到峰值后急剧下降。从图 3

和图 4 的分析结果看，本文的数值模拟方法准确   

可行。 

 

图 4  力-位移曲线对比 

Fig. 4 Comparison of force-displacement curve 



电    源    学    报 
 

270  第 23 卷 

 

3 硅纳米颗粒电极的断裂模拟 

硅因为具有高容量而被视为最有前景的锂离

子电池负极材料之一，但其在充放电过程中体积变

化大，易产生开裂，导致电池容量快速衰减，因此

硅负极的断裂行为研究对提高电池寿命具有重要

意义。相关研究[22-26]表明，降低硅电极材料尺寸可

使得应变松弛，开裂减少，但即使电极材料采用微

纳结构也无法完全克服体积变化带来的断裂问题，

因此，有必要深入研究硅负极材料在充、放电过程

中的变形和破坏机理。本节采用相场法模拟硅颗粒

在充电过程中的断裂现象，取颗粒截面进行研究，

近似为平面应变。充电过程中锂离子扩散进入硅负

极，将锂化界面上的化学反应作为扩散问题考虑，

锂离子的扩散场方程可推导得 
2 2 2 2

B 2 2 2 2
A

c c c Mc
Mk T

t x y N x y

         
              

 

    
A

  
  

Mc c c

N x x y y

      
     

 ( 16 ) 

式中：M 为锂离子摩尔迁移率；kB 为玻尔兹曼常数；

T 为开尔文温度；c 为锂离子浓度；Ω 为偏摩尔体

积；NA 为阿伏伽德罗常数。建立硅颗粒锂化的相

场模型，模型参数见表 1。 
表 1  模型参数 

Tab. 1 Model parameters 
参数 数值 

E/GPa 80 
泊松比 ν  0.22 

偏摩尔体积 3(m /mol)∕  6 8.5 10  
T/K 298.15 

断裂能量释放率 c / (N/m)G  2、4 
锂离子摩尔迁移率 M 2/[m /(J s)]  500 

玻尔兹曼常数 B / ( )J/Kk  1.38 2310  
阿伏伽德罗常数 NA/mol-1 6.02 2310  

纳米线直径/nm 400 

采用不同断裂能量释放率即Gc分别为2、4 N/m，

在相同充电时间 10 s 的研究结果如图 5 所示。从图 5
中可以看到，充电过程中裂纹先从表面萌生然后往中

心扩展。根据 Griffith 的断裂能量理论，断裂能量释

放率越高，则裂纹扩展需要的能量越多，裂纹越不容

易扩展；Gc 为 2 N/m 时，裂纹起裂点较多，裂纹扩

展相对容易，裂纹密度较大；Gc 为 4 N/m 时，起裂点

明显减少，相同时间内的裂纹密度也较小。 

 
图 5  充电 10 s 时不同能量释放率的硅纳米颗粒 

( 直径 400 nm )断裂 
Fig. 5 Fracture of silicon nanoparticles with different 

energy release rates during charging 10 s  
( 400 nm in diameter ) 

硅颗粒在锂化过程中，锂化膨胀的外层部分受

到内部未锂化部分约束，外层会产生环向压应力，

此时裂纹不会扩展。但上述模拟结果显示，断裂由

外部开始，外层开裂由环向拉应力引起，因此可以

判断在锂化过程中，颗粒表面的环向应力存在由压

变拉的过程，这一转变过程与材料的塑性变形和两

相( 贫锂相和富锂相 )结构有关。 
文献[27]运用原位透射电子显微镜 TEM(trans- 

mission electron microscope)对硅颗粒( 直径 620 nm )
的锂化开裂进行了研究，经过 3 s 锂化时间的结果

如图 6 所示，可以看到，硅颗粒在锂化过程中表面
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产生裂纹且向内部扩展，与本文模拟结果较吻合。 

 

图 6  硅颗粒在锂化过程中开裂[27] 

Fig. 6 Cracking of silicon particles during lithiation[27] 

对直径为 100 nm 的硅颗粒充电过程进行了模

拟， c 4 N/mG  、时间 = 5 s 时裂纹相场断裂情况

如图 7 所示。从图中可以看到，粒子在锂化时间为

5 s 时，外表面没有开裂，但内部产生了断裂区( 图
中深色序参量为 1 表示开裂 )，对比 400 nm 情况可

知硅电极的断裂具有尺寸效应，尺寸较小时断裂发

生在颗粒内部，且小直径颗粒的开裂时间要早于大

直径颗粒。这种断裂的尺寸效应可以从不同颗粒尺

寸的曲率分析，如图8 所示。充电时硅颗粒由外部 

 

图 7  硅颗粒在锂化过程中的裂纹相场( 直径 100 nm ) 
Fig. 7 Crack phase field of silicon particles during 

lithiation ( 100 nm in diameter )  

 
图 8  不同直径颗粒锂化应力示意 

Fig. 8 Schematic of lithiation stress of particles with 

different diameters 

向内进行锂化，外部锂化相对内部未锂化相产生拉应

力，曲率越小，同体积的锂化相作用于非锂化相的体

积越少，其内部拉应力越大，进而导致内部出现裂纹。 

4 结语 

针对锂离子电池硅负极材料断裂问题，本文利

用相场理论方法，以总势能泛函为基础建立相场断

裂理论模型，对经典含缺口平板进行拉伸和剪切的

裂纹扩展模拟，验证了模型的准确性。通过建立锂

离子电池硅负极的相场断裂模型，模拟研究了充电

过程中不同能量释放率和不同尺寸微纳硅颗粒的

断裂行为，包括起裂位置、裂纹数量、裂纹扩展速

度等。较大直径( 400 nm )硅颗粒在充电时由于表面

受到较大的拉应力，先很快开裂，然后向内扩展，

断裂能量释放率对裂纹扩展影响较大，较小的能量

释放率，其起裂点较多，裂纹密度较大；小直径

( 100 nm )硅颗粒在充电时内部发生开裂，且其断裂

时间要早于大尺寸硅颗粒。针对硅负极纳米颗粒，

较高的能量释放率和较小尺寸的纳米颗粒可降低

裂纹的扩展。 
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