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渗氢环境下体心立方晶体中位错与裂纹的相互影响
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基于离散位错理论"建立了裂纹尖端渗入氢原子影响下的裂纹与位错相互作用模型"并在此模型的

基础上考虑了氢原子对位错穿晶$晶界裂纹萌生以及主裂纹产生的影响
9

通过计算"分析了不同裂纹尖端渗氢浓度

与范围对裂纹前方位错分布产生的影响"给出了晶界裂纹萌生与裂纹尖端氢原子的关系"分析了主裂纹前方无位

错区内切应力受裂纹尖端渗氢的影响
9

关键词
"

裂纹"离散位错"氢环境"滑移面"晶界
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引言

在材料科学中"裂纹是材料失效的主要原因之

一
9

当金属材料当中的裂纹长度较小时"金属晶体的

结构!如"晶面方向"晶粒大小"晶界角度等#会对裂

纹的扩展产生相对较大的影响'

>

(

9

近年来随着氢能

源的广泛使用"氢脆现象对晶体中裂纹的影响受到

广泛的关注
9

就金属材料而言"目前已提出的氢脆机理主要

有%氢压理论$氢增强局部塑性$氢促进分离$氢促进

位错发射$氢增强应变诱导空位等'

$@?

(

9

从微观来看"

氢脆形成的机理是氢原子渗透入晶粒内部"从而造

成原子键合力降低或影响位错运动'
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在宏观层

面表现为材料力学性能的下降以及断裂形式的改

变"如
:̂

等'

>O

(和
\7;<Z:

等'

>?

"

$%

(的研究表明氢含

量的增加降低了裂纹扩展的应力强度因子门槛值
9

为了解氢脆的作用机理目前经常使用宏观和微观实

验的方法"但目前所知的宏观力学实验只能够得出

氢脆对材料性能的影响"无法表征微观晶体中的氢

脆行为
9

对于研究氢脆的微观机理目前研究人员主

要使用纳米压痕实验和微压缩和微悬臂弯曲实验
9

PQLG

等'

$>

(和
*DX:G

等'

$$

(的研究表明"氢渗入晶体

中降低了材料进入塑性所需要的应力"且促进了更

多滑移面的激活
9TQ7

'

$#

(通过对单晶铁材料进行纳

米压痕实验得出"氢的渗入促进了位错的形成与

发射
9

在本文中"考虑了氢渗透入裂纹尖端对裂纹前

方发射位错产生的影响"通过离散位错的方式对该

模型进行建模"模拟裂纹尖端位错在氢渗入的影响

下的运动
9

研究了不同氢浓度以及氢的渗入范围对

位错的影响"最终得到裂纹的扩展趋势
9

%

"

裂纹尖端位错模型

%9%

"

裂纹尖端渗氢模型

一般人们认为氢在金属晶体中是以氢原子的形

式存在
9

对于平面应变状态下"各向同性弹性体中裂

纹尖端渗入氢原子后产生的应力为'
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其中"
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分别为渗氢造成的
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方向

的正应力与
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=

方向的剪应力
$QH9J
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为所求位

置在直角坐标系上的坐标位置" 槡DH I>
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为材料内渗入的氢原子在坐标系上的位置!如图

>

所示"该方法通过将材料内渗氢范围转换为多条

膨胀线"将整个渗氢范围离散化为多个正方形格子"

Q
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为格子中心的位置#
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G

为渗入氢的原子浓度
$:

为方格边长
$D

!为氢的摩尔体积"

$

和
8

分别为材料

的剪切模量和泊松比
$

图
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"

材料内渗氢浓度离散化示意图
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金属晶体材料裂纹尖端渗氢与位错发射示意图
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裂纹尖端渗氢范围与位错发射模型如图
$

所

示"
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为位错在晶粒
>

中的滑移面!由式!
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#计算可

知"滑移面!

>%%

#上晶格摩擦力远大于!

>>%

#面故本

文设置的滑移面为!

>>%

#平面#"本文计算中假设
!

>

H%q

!滑移面与裂纹面之间的夹角在实际中是随机

的"本文选取
!
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H%q

进行计算#"

H

$

为位错穿过晶界

后的滑移面"

H

#

和
H

!

!本文计算模型处于二维平面"

同一晶粒内!

>>%

#平面之间夹角为
%q

或
?%q

#为残余

位错发射到晶粒中可能的滑移面!残余位错发射及

晶界裂纹萌生将在
>$#

节中介绍#

$
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裂纹尖端位错发射

在金属晶体材料中"由于应力集中效应及晶体
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中原子呈点阵排列方式"材料内的裂纹往往会向前

方滑移面上发射位错"且这些位错会受到裂纹的驱

动力影响而在滑移面上移动
$

受渗入氢原子影响下的裂纹尖端发射位错的临

界应力条件为'
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即位错在距离裂纹尖端一个位错芯半径
@

%

处受到

的合力大于零时"位错从裂纹尖端产生并发射至滑

移面上
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为裂纹在距离裂纹尖端
@
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处产生的剪

应力大小"裂纹产生的剪应力为'
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为裂纹镜像应力

在距离裂纹尖端
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处的大小"镜像应力为'

$=

(

%

2

"1

@

!

HI

$

!

$

>I

! #

8

8

>

$

'

:槡Q

!Q

#

$

:

Q

槡Q! #

J>

J

>

'

:

>

'

!

j

#

Q

J

>

$ Q

:槡Q

>I

:

Q

! #

Q

J

#I

:

Q

&槡 Q

槡Q 槡QJ

:槡! #

' (

Q

I

>

$

'

!>

'

:

Q

>J

:

Q

! #

9

Q

!

=

#

其中"
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分别为位错的伯氏矢量
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在
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轴和
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轴上的分量
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为材料的晶格摩擦力'
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为原子的面间距
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是氢原子在距离裂纹尖端一个位错芯半径

距离下产生的沿滑移面方向的剪应力大小"可由式
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为位错之间的相互作用应

力"可由下式求解得到'
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为位错位置
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位错从裂纹尖端发射后"在滑移面上的平衡位

置可由位错所受合力为零求解得到%
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位错穿晶及晶界裂纹萌生

由于晶界对位错运动有一定的阻碍作用"裂纹

发射的位错会在晶界处产生积塞
$

当靠近晶界处的

位错受到的驱动力超过晶界的阻碍时"位错穿晶进

入下一个晶粒
$

同时"由于晶界两侧晶粒取向差的原

因"穿晶位错伯氏矢量方向和滑移方向发生改变"导

致晶界中留下残余位错"残余位错伯氏矢量为
'
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为位错在第一个晶粒内的伯氏矢量"
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$

为位错在第二个晶粒内的伯氏矢量
$

位错能否穿晶

取决于作用在晶界上的分切剪应力大小'
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式中
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为作用在位错上沿滑移面方向的分切剪应

力"
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是位错穿晶的剪应力条件"当作用在位错上

沿滑移面方向的分切剪应力大于
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时"位错穿晶
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是材料参数'
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是单位长度下的晶界能"晶界

能量与晶粒之间的取向差密切相关'
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其中"

'!

是第一个晶粒和第二个晶粒之间晶界夹
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为材料常数
$

随着穿过晶界进入下一个晶粒位错数量的增

加"晶界内的残余位错的伯氏矢量逐渐长大
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当残余
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位错的伯氏矢量满足条件时"残余位错将从晶界发

出一个完全位错
$

残余位错能否发射主要取决于两

个条件%一是累积在晶界的残余位错的伯氏矢量在

将要发射到的滑移面上的投影大于该平面上位错的

伯氏矢量
$

其次是能量条件'
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其中"
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是晶界残余位错伯氏矢量"
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是晶界中残

余位错发射一个完整位错之后的伯氏矢量"
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是晶粒中已存在的位错在晶界处产生的应

力"

A

是晶粒中的位错数量"
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C

是晶粒中其他位错

与发射出的位错之间的距离
$

本文中裂纹面与晶粒

>

中的滑移面角度
!
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取为
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"滑移面
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中不存在晶

界中发射出的位错!由式!
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#平面上的晶

格摩擦力远大于!
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#平面上的晶格摩擦力"因此本

文中位错的滑移面为!
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#平面"当
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时"滑
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与晶界重合#"只有
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平面上存在晶界残余

位错发射到晶粒中的完整位错
$

随着裂纹发射出的位错数量逐渐增加"位错在

晶界处的积塞数量随之增加"晶界处由位错引起的

应力集中增大
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可能导致晶界微裂纹萌生"如图
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所

示
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楔形裂纹形核如下式所示%
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#求解
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#

其中"

-

T

是萌生的楔形裂纹长度"

,

是材料表面能"

<

)

T

和
<

"

T

分别是位错积塞造成的晶界处楔形裂

纹
)

型和
"

型应力强度因子'

#$

(

%

<

)

T

H

IT

A

!>I

8

! #

$

$

$槡-

J

2

m

A

$

-

槡$

!

$%

#

<

"

T

H

IT

H

!>I

8

! #

$

$

$槡-

J

2

m

H

$

-

槡$

!

$>

#

其中"

T

A

和
T

H

分别为楔形裂纹强度的法向和切向

分量受晶界处积塞的位错数量与伯氏矢量方向影

响
$

2

m

A

和
2

m

H

为作用在楔形裂纹上的远场应力的法

向和切向分量
$

若晶界处积塞的位错数量为
A

3

"

则有%

T

A

0

/

A

3

(

0

>

>

(

B7E

!

! #

(

T

H

0

/

A

3

(

0

>

>

(

ED;

!

! #

'

(

)

(

!

$$

#

其中"

!

(

是楔形裂纹所在平面与
8

的夹角"本文中楔

形裂纹所在平面即为晶界平面
$

图
#

"

晶界内楔形裂纹成核示意图

3D

W

9#

"

,BL<FQRDBSDQ

W

GQF7[a<S

W

<BGQBCD;DRDQRD7;

D;

W

GQD;X7:;SQGD<E

&

"

结果与讨论

&$%

"

验证

使用与文献中相同的材料
*D

'

$"

(

%

$

H=OTKQ

"

8

H%$#!

"

>H%$$&;F

"

&

.

H%

与
':

'

##

(

%

$

H!OTKQ

"

8

H%$#!

"

>H%$$&;F

"

&

.

H%

"计算裂纹尖端发射的位

错
$

对材料施加远场拉应力载荷"假设裂纹前方只存

在一个滑移面"且位错只在第一个晶粒内部移动"在

裂纹发射位错的计算过程中不考虑晶格摩擦力产生

的对位错运动的阻力"如图
!

所示
$

其中横坐标为裂

纹尖端至晶界的距离
C

"纵坐标为裂纹发射位错数

量
A$

分别计算纳米晶
*D

与
':

中裂纹尖端发射的

位错数量
9

从图
!

中可以看出"位错发射数量随裂纹

+

"$!
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尖端至晶界距离的增加而增加"并且随着裂纹尖端

到晶界的距离增加而逐渐变缓
9

图
!

中分别给出了本

文计算方法得到的裂纹尖端发射位错数量与
.MDS

,

C7

的裂纹尖端发射位错数量"两者之间差距较小
9

图
!

"

纳米晶!

Q

#

*D

与!

X

#

':

中裂纹尖端至晶界距离
C

与位错数量
A

的关系

3D

W

9!

"

]L<G<8QRD7;ELD

Y

X<Ra<<;RL<SDERQ;B<C[G7FRL<BGQBCRD

Y

R7RL<

W

GQD;X7:;SQG

U

Q;SRL<;:FX<G7[

SDE87BQRD7;EAD;;Q;7BG

U

ERQ8E

!

Q

#

*DQ;S

!

X

#

':

&9&

"

氢对裂纹尖端位错分布的影响

跟据前文计算方法"对图
$

所示模型进行计算
9

使用
.

@3<

材料进行计算!本文建立的模型适用于体

心立方晶体与面心立方晶体的计算"对于不同的晶

体类型只需在计算时确定裂纹前方的滑移面与滑移

面上的晶格摩擦力即可#%

$

H!OTKQ

"

8

H%$#""

"

>

H%$>!#;F

"

&

.

H!"$#5KQ

"

,

H$-

+

F

I$

"为材料

表面能"

CH&

#

F$

对材料施加远场剪应力"裂纹
"

型应力强度因子
<

"

H%$#O5KQ

+槡F!介于临界

位错发射条件和材料断裂韧性之间#

$

由于氢在材料

内渗入的极大值数量级约为
>%

!

Q

YY

F

'

#!

(

"且裂尖的

高应力集中会促进氢原子局部富集'

#!

(

"因此本文使

用氢浓度范围为
%k@>%k$

裂纹前方位错分布!为便于观察"将计算得到的

离散位错位置转化为位错在滑移面上的分布密度#

如图
&

$

"

所示"从图
&

和图
"

中可以看出%位错由于

裂纹驱动力和渗入氢原子的共同作用在晶界处产生

积塞"穿晶位错会使第一个晶粒中的位错密度在晶

界处呈现先减小后增长的趋势"并导致晶粒
>

内的

位错密度起伏较大!随着位错穿晶"晶界处生成残余

位错"残余位错在晶界附近产生较大的应力场"同时

穿过晶界进入下一个晶粒的位错也会在晶界附近产

生一定的应力"使得位错密度较大的波动#

$

裂纹尖

端存在无位错区
$

观察图
&

!

Q

#可知"在相同的氢渗入范围下"当

氢浓度增大时"裂纹尖端的无位错区明显增大"位错

在晶粒
>

中的分布变化较剧烈
9

相较于无氢情况"晶

粒
$

中位错至晶界距离更远"原因为%裂纹尖端氢原

子产生的剪应力随浓度的增加而增加!由式!

>

#

@

!

!

#

可知#"氢原子对位错运动的驱动力增加"所有位错

均向远离裂纹尖端方向运动
9

图
&

!

B

#更直观地展示了裂纹尖端渗氢对位错

运动的促进作用
9

由于晶界倾斜角的增加"晶界对位

错运动阻碍增大"加载过程中不存在位错穿晶"晶粒

>

中的位错排列更为平滑
9

裂纹前方无位错区长度

与滑移面上位错密度随裂纹尖端渗氢浓度的增加而

增加
9

同时因为氢原子的存在"裂纹在相同情况下发

射出的位错更多"且氢原子渗入浓度增加会把位错

向晶界处推动"使晶粒
>

中滑移面上的位错密度有

明显增加
9

图
"

!

Q

#$!

X

#和!

B

#分别给出了裂纹尖端渗氢浓

度为
"k

时不同渗氢范围
:

!本文使用离散化后的方

格表示渗氢范围大小"由于方格数目一定"用每个方

格边长
:

表示渗氢范围大小#影响下的滑移面上位

错密度曲线
$

与上述结论相似"裂纹尖端的无位错区

和滑移面上的位错密度均随裂纹尖端渗入氢原子的

范围增加而增加
$

+

=$!
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期
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生
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图
&

"

裂纹尖端不同渗氢浓度
%

G

对位错分布的影响!

CH&

#

F

#

3D

W

9&

"

]L<D;[8:<;B<7[SD[[<G<;RL

U

SG7

W

<;

Y

<GF<QRD7;B7;B<;RGQRD7;E%

G

QRRL<BGQBCRD

Y

7;RL<SDERGDX:RD7;7[SDE87BQ@

RD7;E

!

CH&

#

F

#

""

&$'

"

裂纹尖端渗氢对晶界处弹性能的影响

晶界处楔形裂纹萌生所需能量如图
=

所示
$

其

中横坐标
-

为晶界内楔形裂纹萌生长度"纵坐标为

楔形裂纹萌生所需要的能量
9

E

$

能量最低时!此时

整个系统最稳定#"为该状态下能够萌生的裂纹长

度
$

图
=

中能量最低点为
"$=Oj>%

I&

F-

"此时晶界

处萌生了一个
%$=";F

长的楔形裂纹!图
=

中曲线

与晶界处位错积塞数量有关"本文中晶界宽度取值
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图
"

"

裂纹尖端不同渗氢范围
:

对位错分布的影响!

CH&

#

F

#

3D

W

9"

"

]L<D;[8:<;B<7[SD[[<G<;RL

U

SG7

W

<;

Y

<GF<QRD7;GQ;

W

<E:QRRL<BGQBCRD

Y

7;RL<SDERGDX:RD7;7[SDE87BQRD7;E

!

CH&

#

F

#

图
=

"

晶界处楔形裂纹萌生能量

3D

W

9=

"

]L<D;DRDQRD7;<;<G

WU

7[a<S

W

<BGQBCE

QR

W

GQD;X7:;SQGD<E

为晶粒大小的
>k

"在此区间内位错积塞数量为
&

#

9

位错受裂纹尖端渗氢影响下在晶界处产生的弹

性能如图
O

$

?

和
>%

所示"其中横坐标为晶粒
>

中滑

移面上位错数量
A

>

"纵坐标为晶界处弹性能
9

$

对比

相同裂纹尖端渗氢范围!图
O

!

Q

#$!

X

#和!

B

##"当裂

纹尖端渗氢浓度增加时"滑移面上的位错至晶界距

离较近!

$9$

节#"晶界处弹性能随着位错位置的接

近而增大"导致渗氢浓度增加时"晶界处的弹性能增

长速率较快
9

但由于晶界倾斜角较小"晶界处积塞的

位错数量较少
9

当渗氢浓度增加时"位错穿晶更早发

生"晶界内的残余位错也更早出现"且残余位错的伯

氏矢量增长速率较快!位错穿晶发生更为频繁#"使

晶界中的残余位错更早满足再发射条件"降低了晶

界处弹性能
9

因此"当裂纹尖端渗氢浓度增加时"虽

然晶界处的弹性能增长较快"但也更早发生弹性能

的下降"使晶界处的弹性能最大值反而比氢原子渗

入浓度较低时更低
9

对于裂纹尖端相同的渗氢浓度

来说!图
O

!

S

##"更大的渗氢范围会促进裂纹尖端位

错向晶界处移动"产生了与上述氢浓度增加后相似

的结论
9

随着晶界倾斜角增加"晶界处位错积塞数量增

加
9

由图
&

!

X

#可知"在晶界倾斜角为
=q

时"仍有部分

位错穿晶"但由于穿晶位错较少"晶界内残余位错不

满足残余位错再发射条件"晶界处弹性能未得到释

放"这在图
?

中也可以得到!图
?

中晶界处的弹性能

并没有发生如图
O

中类似的下降段#

9

裂纹尖端渗氢

浓度和范围与晶界处弹性能的关系与上文相同"晶

界处弹性能随裂纹尖端渗氢浓度与范围的增加而增

加
9

但因为晶界倾斜角的增加"晶界对位错的阻碍作

用相对于晶界倾斜角为
&q

时更大"晶界处位错积塞

数量更多"晶界处的弹性能最大值也更大
9

但由于此

时依旧有位错穿晶发生"晶界处积塞的位错数量不

会过高"晶界处的弹性能得到一定程度的释放"因此

在晶界倾斜角为
=q

时"并没有晶界裂纹萌生
9

同时

因为位错穿晶的存在"使得在晶界倾斜角为
=q

时"

不同裂纹尖端渗氢浓度与范围对晶界处的弹性能影

响不会过大!相较于晶界倾斜角为
?q

#"使得晶界处

弹性能增长曲线之间差值很小
9

""

当两个晶粒之间的晶界倾斜角增加至
?q

时"计

算结果如图
>%

所示"由于晶界角度的增加"晶界对

位错的阻碍作用较大"位错穿晶没有发生
9

位错在晶
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图
O

"

晶界倾斜角为
&q

时裂纹尖端渗氢范围
:

和浓度
%

G

影响下晶界处弹性能变化!
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图
?

"

晶界倾斜角为
=q

时裂纹尖端渗氢范围
:

和浓度
%

G

影响下晶界处弹性能变化!
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图
>%

"

晶界倾斜角为
?q

时裂纹尖端渗氢范围
:

和浓度
%

G

影响下晶界处弹性能变化!
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界处大量积塞"使得晶界处的弹性能增长较快
9

同时

由于位错无法穿晶"晶界处的弹性能无法释放"晶界

处弹性能较大
9

当裂纹尖端渗氢浓度
%

G

H>%k

"渗

氢范围的离散化单元格长度
:H%$!;F

"以及氢原

子浓度
%

G

H"k

和
%

G

H>%k

渗氢范围的离散化单

元格长度
:H%$&;F

时"晶界处萌生微裂纹
$

&$(

"

氢渗入对主裂纹的影响

裂纹尖端渗入氢原子除了会对晶界处弹性能产

生影响以外"还会对主裂纹产生影响
$,:G<EL

'

#"

(提

到"在初始阶段"裂纹具有0之1字形传播路径"裂纹

通过纯剪切在晶粒中沿滑移面方向扩展
95D88<G

'

#=

(

提出了短裂纹扩展理论"认为剪切是短裂纹扩展的

主要影响因素
9

因此"本文使用裂纹尖端附近的剪应

力来判断裂纹的扩展趋势
9

主裂纹前方无位错区内剪应力大小受裂纹尖端

附近渗入氢原子与裂纹尖端位错的共同影响曲线如

图
>>

$

>$

所示
9

当裂纹尖端渗氢浓度增加时"主裂纹

尖端无位错区内的剪应力逐渐增大
9

由
$9$

节可知"

当裂纹尖端渗氢浓度增加时"由于氢的渗入使得裂

纹尖端位错整体平衡位置靠近晶界"裂纹尖端无位

错区长度增加
9

由于位错会对裂纹产生一定屏蔽作

用"该屏蔽作用与位错数量$位置均有关
9

当裂纹尖

端渗氢浓度增加时"位错数量增加"但相较于位错数

量的增加"因氢原子渗入而造成的位错位置变化对

主裂纹尖端无位错区内的剪应力影响更大
9

由式

!

?

#

@

!

>$

#可知"位错应力场在位错芯附近变化较大"

因此距离裂纹越近的位错对裂纹尖端影响越大
9

图
>>

"

不同晶界倾斜角下裂纹尖端剪应力
&

与渗氢浓度
%

G

之间的关系
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W
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图
>$

"

不同晶界倾斜角下裂纹尖端剪应力
&

与渗氢范围
:

之间的关系
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氢原子对位错与裂纹的影响为%靠近裂纹尖端

处的位错被氢原子推离裂纹尖端"使得有更大裂纹

屏蔽效应的位错!相对靠近裂纹尖端的位错#远离裂

纹尖端"虽然这会导致裂纹产生更多的位错"但相较

于无氢情况"这些造成晶粒中位错数量增加的位错

因相对裂纹尖端距离较远"产生的屏蔽效应很弱
9

因

此裂纹才会在发射更多数量位错的情况下其前方的

无位错区内的剪应力更小
9

对于裂纹尖端不同渗氢范围"可以得到与裂纹

尖端不同渗氢浓度相似的结论
9

当裂纹尖端渗氢范

围增大时"无位错区内的剪应力也逐渐增大
9

'

"

总结

本文建立了材料内部含有氢原子情况下的裂纹

与位错模型
9

分析了氢原子渗入裂纹尖端后对位错

分布$晶界裂纹萌生和主裂纹扩展的影响"得到以下

结论%

!

>

#裂纹尖端渗氢会使位错运动到更远的位

置"裂纹发射的位错数量随渗氢浓度与范围的增加

而增加"若晶界角度较小"相较于无氢情况"晶界处

更容易发生位错穿晶
9

!

$

#造成晶界处楔形裂纹萌生的主要因素为两

晶粒间晶界倾斜角大小
9

晶界倾斜角较小时"氢的存

在并不会使晶界处更容易萌生楔形裂纹)晶界倾斜

角增大时"裂纹尖端渗氢会增加晶界裂纹萌生的可

能性
9

!

#

#裂纹尖端渗氢浓度与范围的增加会导致位

错整体远离裂纹并增大无位错区长度"减弱位错对

裂纹的屏蔽效应"使裂纹前方无位错区内剪应力增

大"主裂纹倾向于扩展
9

+

##!

+第
#

期
""""""""""

生
"

月等%

"

渗氢环境下体心立方晶体中位错与裂纹的相互影响
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