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断裂过程的细观力学与纳观力学

杨 卫 谭鸿来

(清华大学工程力学系 )

「摘要 ]宏观断裂力学 40余年的发展有其辉煌的成就
,

也有着不可逾越的局限性
.

本文探索打

开断裂过程 区的黑 匣子之更深层次的研究— 即细观断裂力学与纳观断裂力学
。

这类研究的开展

将可能使控制宏观氛围的力学参量与断裂物理机制和损伤几何图象实现定量的结合
。

一
、

宏观断裂力学的成就与局限性

1
.

裂纹尖端奇异场与断裂参数

宏观断裂力学的主要成就之一在于
:

对若干类典型材料模型和裂纹运动规律
,

建立 了控

制裂纹尖端附近某一环带域的特征奇异场
。

如弹性介质裂尖 区的 K 场 (准静态
、

动态
,

均匀

材料
、

界面
,

各向同性
,

各向异性 )
,

幂硬化介质静止裂纹的 H R R 场
,

幂硬化介质扩展裂纹

的高
一

黄场
,

率敏感材料静止裂纹的 R R 场
,

扩展裂纹的 H R 场
,

等等 lj[
。

这些裂尖奇异场的

共同特征是
:
( 1) 它们在裂尖附近某一环带区占优

,

从而提供了一个控制裂尖断裂过程的力学

场氛围
; ( 2) 对大多数裂尖场来说

,

该力学氛围的强弱受单参数控制
,

该参数概括性地录入了

载荷信息
、

裂纹几何信息及部分材料信息
; ( 3) 往往可用渐近分析的方法来一劳永逸地揭示这

类奇异场的空间构造
。

上述特征使裂纹尖端奇异场的研究成为宏观断裂力学的核心命题
,

并

得以建立具有良好操作性的宏观断裂准则
。

然而
,

裂纹尖端奇异场的确立并不总是成功的
,

下述典型问题说明了某些在奇异场研究

方面不可逾越的困难
:

( l) 有效域问题

在很多情况下奇异场得以占优的有效域出现残缺
。

对弹塑性双材料界面裂纹问题和准静

态弹塑性扩展裂纹问题
,

大规模有限元的详尽计算表明
:

裂尖奇异场的有效域即便存在
,

也

是很小
。

这种微弱残缺的氛围能否控制裂尖的断裂过程是令人怀疑的
。

(2 ) 自治场问题

在若于典型情况下 (如以率敏感扩展裂纹的 H R 解为代表一大类弹塑性扩展裂纹场 )
,

渐

近场正则条件的引入使裂尖奇异场出现 自治 ( a ut on
o m a s ) 特征

。

这时
,

裂尖断裂过程的力学

控制氛围与外载条件和几何因素无关
,

无法根据裂尖奇异场来建立断裂准则
。

( 3 ) 非裂纹型尖端
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裂纹顶端所出现的塑性大变形与损伤可能根本改变裂尖形貌仁 2〕
,

从而破坏了推导裂纹尖

端奇异场的前提
。

2
.

断裂判据

现有的宏观断裂准则可分为三类
:
( l) 具有热力学意义

。

基于流入裂纹尖端过程区能量的

准则
,

如能量释放率 G ; ( 2) 具有力学意义
。

基于裂尖过程区氛围强度的准则
,

如应力强度因

子 K 准则 ; ( 3) 具有变形几何学意义
。

基于裂尖形貌的经验性
、

半经验性准则
,

如 C OI )
,

C T O D
,

C T O A 等准则
。

J 积分准则兼具上述三重意义
。

然而
,

上述准则仍不是具有断裂物理意义的准则
,

力学家们也很难清晰地勾勒出它们与

断裂过程区的物理分离过程 (即价键断裂过程 ) 的明确对应关系
。

上述准则与物理断裂过程

的对应是模糊的
,

也很难确定是否组成了充分必要之联系
。

前两类准则只能确定某种断裂趋

势
,

即注入的能量或 /和外部力学环境可促成断裂
,

但仍难于判定断裂是否即刻发生
。

而后一

类判据则唯象学意味更浓
,

也就更难建立它与真实断裂过程的科学联系
。

3
.

断裂过程区

在宏观断裂力学中
,

断裂过程区是一个不可捉摸的黑匣子
。

根据对断裂过程的某种预计
:

如大变形
、

损伤
、

细观结构等
,

宏观力学家们可大致估算出这一断裂过程区的尺寸
。

更重要

的是
:

在若干成功的例子里
,

可 由宏观断裂力学的方法确定出该断裂过程区的氛围
。

然而
,

黑

匣子内所发生的断裂事件却无法用宏观断裂力学的理论加以描述
。

`

断裂过程区研究的第一个基本问题在于建立过程区内的本构关系
。

首先
,

过程区内的损

伤过程可能严重地影响到其平均本构关系
,

因此考虑软化的本构方程和损伤演化方程便成为

必需
。

此外
,

在更靠近裂尖的尺度上无法将损伤现象视为连续分布场
,

而需赋予它们真实的

离散几何图象
。

最后
,

当非常靠近裂尖时
,

连塑性行为也不应视为连续的
.

而应看做离散的

位错在弹性基体中的运动
。

断裂过程区研究的第二个基本问题在于确定裂纹顶端的轮廓
。

该轮廓是材料裂尖处塑性

大变形和损伤的共同产物
,

其几何形状带着材料细微结构的印记
。

断裂过程区研究的第三个基本问题在于阐明过程区根部的分离条件
。

这一分离条件需以

应力作用下的价键分离为基础
,

兼顾裂纹顶端轮廓
、

细观损伤几何和细观韧带失稳
。

综上所述
,

宏观断裂力学 40 余年的发展有其辉煌的成就
,

也有着不可逾越的局限性
,

以

下两节探索打开断裂过程区的黑匣子之更深层次的研究— 即细观断裂力学与纳观断力学
。

二
、

细观断裂力学

1
.

细观力学与纳观力学

科学文献中常见的术语
“

微观
”

包含着若干具有不同力学分析特征的层次
。

从最粗糙的

意义来说
,

可将其划分为
“
细观

”

与
“

纳观
”

两类范畴
。

细观力学这一提法源于钱学森先生

的倡导
,

它旨在用连续介质力学的方法去研究具有细观结构固体之变形及破坏行为
〔 3

,

`口
。

细观

力学的应用尺度一般在微米上下
,

这时英文微米 ( m ic r
on ) 与细观力学 ( m i c or rn e c h a in c s

) 有

很好的关联
。

而纳观力学 (n an
o m ec ha in cs ) 则深入到更微细的纳米层次 ( an on sc 叩i c )

。

纳观力

学的研究对象可以是纳米晶体
、

纳米材料
,

但更通常是对一般固体材料在纳观尺度下力学行

为的研究
。

而这一研究将是 90 年代乃至 21 世纪 固体力学横跨材料科学而与固体物理相结合
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的学科前缘
。

2
.

计及损伤的断裂理论

宏观断裂力学的局限性促成了损伤力学 自 7 0年代末的兴起
。

连续介质损伤力学 (C DM )

力图唯象地表达断裂过程区内的材料损伤行为
,

因缺少损伤物理与损伤几何内涵而声势渐弱
。

但它在实际问题上较易应用
,

且造成了力学家们扬弃完整连续介质模型的观念性突破
。

与此

同时
,

细观损伤力学飞速发展
〔̀ 〕

,

其学科优点主要在于对
“

损伤
”

赋予了真实的几何形象和具

有力学意义的演化方程
。

作为宏观断裂先兆的四种细观损伤基元是
:

微孔洞损伤与汇合
;
微

裂纹损伤与临界串接
; 界面损伤 (含滑错

、

空穴化与断裂 ) ;
变形局部化带与沿带损伤

。

宏观裂纹的断裂过程区中嵌含着一个细观损伤区
,

在该区内的损伤发展和物质分离过程

分别受损伤演化过程和临界损伤条件所控制
。

细观损伤力学用连续介质力学的方法研究具有

细观损伤结构的固体材料
,

并运用均匀化的方法提炼出含损伤宏观本构方程与损伤演化方

程 〔 3 5〕
。

计及损伤的断裂理论可实现下述成果
:

( 1) 模拟断裂方式

在 G ur so n
类模型下已成功地模拟出各种光滑与缺口试样的断裂方式 (参见文 「5 ] 中第 8

章 )
,

如光滑单位圆试棒的断 口可模拟为剪锥杯状
,

而光滑平面应变拉伸试件的断口为斜坡面
,

成功地解释了大量实测结果
。

( 2) 模拟断裂路径

力学家们可利用损伤致裂理论定量表达二相粒子
、

界面等材料微细结构对断裂路径的控

制
,

并进而阐述与此相关的材料增韧力学
。

( 3) 模拟裂尖形貌

损伤生成的裂尖形貌千姿百态
。

据 Y an g
,

G u 。 ,

T an z[] 所进行的大变形超弹性 /粘塑性 /各

向异性损伤有限元详尽计算
,

由改变 B au sc hi n g er 型各向异性损伤参数
,

可模拟出尖劈
、

钝劈
、

超钝化
、

矛头
、

双分叉
、

三分叉等 6 种裂尖形貌
。

3
.

裂尖区的离散塑性理论

从微米或界于微米与纳米之间的尺度来看
,

弹性变形行为仍可视为连续的
,

而塑性变形

必须处理为离散的
。

也就是说
,

裂尖区的塑性变形可视为在弹性连续介质中所嵌含的间距为

微米量级之离散位错的运动行为
。

在裂纹尖端附近的位错可分为两类
:

即自裂尖发射的钝化位错和裂尖可能会与之遭遇的

背景位错困
。

后者的分布间距为微米量级
,

而与裂尖遭遇后所产生的钝化量却低于纳米量级
。

所以
,

若自裂尖源源不断的位错发射机制受到有效抑制的话
,

裂尖将保持纳米级尖锐
。

位错

在固体中的运动及其聚集模式的变化可 由位错计算力学来模拟
。

其基本要素为
:

( 1) 位错段

(或位错环 ) 自身场的解析解
; (2 ) 强奇异性剔除计算技术

; (3 ) 位错线段在分解剪应力驱动

下的运动方程
; ( 4) 位错形核的能量涨落控制及位错核设置

; ( 5) 位错群体图象的数值模拟
。

在上述模型下可对固体材料的断裂属性加以分类
。

若裂尖发射的钝化位错受到抑制
,

或

解理断裂先于裂尖位错发射而发生
,

则出现典型的脆性解理断裂
。

反之
,

若裂尖源源不断地

发射位错而造成钝化
,

则呈现典型的韧性断裂
。

界于这两者之间的一个有趣的情况是
:

在裂

尖附近的位错驱动力具有一个 (不稳定 ) 凸峰
,

这时该凸峰的全部位错均被驱赶出境并阻滞

在其外围
,

而域内偏裂尖一侧的位错全被吸入裂尖表面
。

于是该区域 (在经历了一定量的位
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错扫掠后 )的即时响应表现为弹性
,

形成了塑性区包围下嵌在裂尖附近的瞬态弹性核
,

在文

献中称为无位错区 ( D F )Z
。

材料的断裂是由弹性核的解理断裂所造成
,

且弹性核开裂后又可

以重新在扩展裂纹形成 D F Z 并继而断裂
。

这一过程可不断重复
,

形成准解理断裂形貌
。

在连续塑性区中嵌含小尺度 (几百个纳米至几微米 ) 弹性核的准解理断裂过程还可以在

裂尖难于连续发射位错的场合下观察到 6j[ (如陶瓷 /金属界面层 )
。

这时弹性核内的应力在很大

程度上取决于裂尖的钝化半径
,

而外围塑性区的存在对弹性核内的应力赶快屏蔽作用
。

该模

型的优越之处在于把断裂过程与具有物理背景的材料解理强度相联系
,

从而实现断裂力学与

断裂物理的初步贯穿
。

4
.

界面层断裂理论

界面层断裂理论是细观断裂力学取得成功的一个范例
。

传统的数学界面模型导致近尖端

处解的病态
,

即应力的振荡与位移的相互贯穿
。

iR ce 所提的
“

小范围接触
”

模型尽管绕过这

一问题
,

但其断裂混合度的定义 (乃至于界面断裂准则的建立 ) 却依赖于一个无明确定义的

长度量
。

界面层断裂理论假定从一相至另一相的界面结构呈连续过渡
,

或界面呈曲折状
,

于

是可用一个物理界面层 (或界面相 ) 来代替数学界面
。

该模型不仅能避免应力振荡
、

位移相

互贯穿等病态行为
,

还可以唯一确定出稳定的近尖端断裂混合度
,

从而为界面层设计
,

近尖

端断裂混合度调控和材料增韧提供了用武之地
。

三
、

纳观断裂力学

1
.

纳观力学的引人

对固体断裂过程的本质理解必须在细观力学与纳观力学的结合角度上才能实现
。

细观破

坏过程的四种基本构元 (孔洞
、

微裂纹
、

界面失效
、

变形局部化带 ) 的起源和演化描述必须

在纳观尺度才能完全阐明
,

这时其破坏状态方程能够借助于物理失效法则 (如原子结合力曲

线 ) 实现封闭
。

也就是说
,

从宏观到细观再到纳观的层次深入将导致从唯象认识学到损伤机

制学再到断裂物理学的概念突破
。

由于近几年来对细观力学认识的深入
,

并由于连续介质 /粒

子嵌套构形概念的提出
,

以及由于大规模计算手段的发展
、

高分辨率电镜技术和单原子探测

技术 (如隧道扫描电镜
、

原子力显微镜 ) 的突破
,

使这一固体力学的学科进展在近几年内成

为可能
。

2
.

纳观断裂力学的研究方法

纳观断裂力学体现了从经典的固体力学向固体物理层次的深入
。

它扬弃了宏观力学的连

续介质假设
,

直接深入到原子层次
,

通过研究粒子在势函数作用下的运动来讨论固体在纳观

尺度下的断裂行为
。

纳观断裂力学认为
:

晶格密排面的分离导致材料解理断裂
; 密排面沿晶格方向的错移导

致由裂尖钝化而造成的韧性
。

它运用分子动力学和蒙特卡罗方法
,

模拟纳米量级空间尺度上

的细微结构和飞秒至皮秒量级时间尺度上的原子运动
,

再现破坏的纳观过程
。

纳观断裂模拟

的真实性依赖于原子间作用势描述的准确程度
。

以往常用原子对势来描述原子间的键合
。

但

对势不能确切表达弹性模量 lC
。 ,

C
; 4 ,

且当原子所处环境与规整晶格排列有偏差时
,

对势表达

是不充分的
。

对原子对势理论的一个有效的修正是 D a w 和 B as k es 提出的原子镶嵌方法 (E m
-

be dd ed A ot m M et ho d )
。

该方法在对势基础上
,

引入了原子所处位置的电子密度对势能的影响
,
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考虑了原子周围的晶格环境
,

为描述微观缺陷下原子运动提供了有效工具川
。

3
.

均相固体断裂的纳观过程

研究内含一条原子尺度尖锐裂纹的均相固体
,

在边界层裂纹几何构形下计算模拟不同混

合度时的裂尖破坏形貌
。

在原子模型中可以清晰地看到位错在离散基体中的发射和解理断裂

两种相互竞争的机制
,

以及 由此演变而成的裂尖形貌
。

计算模拟表明
,

纳观原子尺度的裂尖

形貌和宏观的裂尖形貌有某种自相似的性质
,

而不同的纳观裂尖形貌对应于不同的宏观断裂

行为
。

4
.

界面断裂的纳观过程

首先考察理想的平直物理界面
,

这时两相材料之间没有相互扩散混合
。

用纳观力学的方

法研究理想界面 内的裂纹
,

模拟同一 K 值
、

但不同混合度 申下的加载
。

该纳观原子模型得以

揭示一种双材料在不同混合度下可能表现出不同韧脆特性
。

另外
,

当加载速率不一样时
,

破

坏的微观图象也不尽相同
。

在慢加载时
,

其裂尖演化过程表现为位错滑移或解理断裂
,

或两

者兼而有之
; 而快加载时

,

破坏的过程不仅表现为以上两种基本形式或其叠加
,

还可能在某

一滑移带局部出现空位团等纳观损伤川
。

实际的界面总有一定的界面结构
。

综合应用蒙特卡罗方法
、

原子交换方法
、

分子动力学

方法
,

可计算模拟实际界面形成的工艺过程
,

即再现两种材料加热混合后的冷却凝聚过程或

在冷基底上的第二相热沉积过程
。

通过模拟刚冷却时粒子的快速热运动和碰撞能量交换
,

以

及冷却至一定程度后的长时间粒子蠕动过程和室温下的平衡过程
,

可得到锯齿状的界面结构
。

锯齿的倾角及转向交错与晶格取向有关
,

高度为几个纳米
,

且具有一定的分形特征
。

通过这

种锯齿状界面上下两种材料形成一种犬牙交错的接合层
,

这与铝 /碳化硅晶须界面在高清晰度

电镜下的原子尺度观察结果相一致
。

若沿着该锯齿晶界开出一条裂纹并经驰豫平衡
,

必然比理想界面裂纹更接近于真实情况
。

这时
,

沿晶格取向的齿状界面必然对裂纹尖端位错的发射有很大影响
。

改变混合度 中
,

在某些

条件下界面对位错发射起诱发形核形用
; 而在另外一些条件下

,

硬脆材料相中隆起的齿状峰

则可能抑制低界面处位错的发射
。

随着 K 场加大
,

裂纹尖端附近的裂纹上下表面发生运动
。

当

近尖端混合度配置基本为张开型时
,

界面的锯齿形状无碍于上下裂纹面的移动
;
而当近尖端

混合度配置以滑开型为主时
.

锯齿界面为会发
“

闭锁
”
现象

,

对裂纹尖端场造成屏蔽
。

关于

界面韧度的大量实验观察表明
,

断裂韧性随着混合度的上升而增加
,

这在纳观原子模型中可

得到很好的解释
。

四
、

结束语

关于固体断裂过程的细观力学与纳观力学研究将导致宏微观定量贯穿的断裂理论
,

其数

值实现可借助限宏观 /细观 /纳观三重嵌套模型
。

这时纳观区的尺度的半高为 10 纳米左右的内

嵌原子断裂构形
,

具有曲折界面
。

细观区为外径 10 微米的古币状区域
,

其与纳观区的结合层

需考虑位错传递
,

以及位错半原子列没入连续介质的技术
。

细观区内既有初始随机生成的背

景位错
,

又有 自纳观区接力传递的裂尖钝化位错
。

这些离散位错在弹性连续介质内的运动由

位错计算 力学摸拟
,

并按位错动力学曲线的规律滑行
。

内径为 10 微米
、

外径为 1毫米的宏观

外环区用弹一粘塑性大变形模型计算
。

宏观区与细观区的界面除满足应力连续外
,

还应容纳
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自细观区移出位错的累积错配位移效应
。

宏观外环区的外边界则给定界面 K场
,

在确定混合

度下按指定的加载率增加 ! K I值
。

上述模型可望实现固体断裂过程的宏微观定量模拟
。

上述宏观 /细观 /纳观三重嵌套模型还可以模拟其他宏微观力学间题
,

如间隙原子造成的

腐蚀致脆问题
,

膜基界面结构和界面结合强度
,

先进复合材料的界面层工艺设计
,

表面离子

注入和表面强化
,

裂尖晶格相变间题等等
。

对这一研究领域的深入开拓将可能使控制宏观氛

围的力学参量与断裂物理机制和损伤几何图象实现定量的结合
。

参 考 文 献

[ x〕 H w a n g K
.

C
, ,

Y u 5
.

W
. ,

Y a n g w
. ,

T h eo r e t i e a l in ve s t ig a t io n o f e r a e k
一 t ip s i n g u la r i t y f i e ld s i n Ch i n a ,

月P IP
.

胚 e `人
.

尺。
. ,

4 3 ( 1 9 90 )
, 1 9一 3 3

.

[幻 Y
a n g W

. ,

G u o T
.

F
. ,

T a n H
.

1
. ,

E v o lu t i o n o f e r a e k t ip p r o e e s s z o n e s ,

I U T A M S y m即
.

o n C o m p u t a t i o n a l M
e e h a n i

e s

o f M a t e r ia ls
,

Br
o w n U n i v

. ,

U S A
,

J
u n e 15一 1 8

,

1 99 3
.

〔3 ] 杨卫
,

孙庆平
,

黄克智
,

余寿文
,

固体的宏细观本构理论与断裂
,

自然科学进展
,

待发表
,

( 19 9 3)
。

[ 4〕 杨卫
,

细观力学与细观损伤力学
,

力学进展
, 2 2 ,

1 (l 9 92) 1 一
9

。

〔5〕 Y a

雌 W
. ,

I e e W
.

B
. ,

M e s

叩 la s t i e i t y a n d It s A p p il e a t i o n s ,

S p r i n g e r 一V e r l a g ,

( 1 9 9 3 )
.

[ 6〕 Su o 2
. ,

V a r i a s A
.

G
. ,

S h ih C
.

F
` ,

A t he o r y fo r e

lea va g e e r a e k i n g i n t h e p r e s e n e e o f p la s t i e fl o w
, t o a p p e a r , n A e t a

M
e z a ll

. ,

( 19 9 3 )
.

仁7〕 F o i l e s ,

5
.

M
. ,

aB
s k e s

M
.

1
. ,

aD w M
.

5
. ,

E m ha d d de 一 a t o m 一 m e t h o d f u n e t io n s fo
r t h e f e

e
m e t a l

s
C u ,

A g
,

A u ,

N i
,

P d
,

P t , a n d th e i r a l lo y s ,

P h笋
.

R即
.

B
, 3 3 ( 19 8 6 )

, 7 9 8 3一 7 99 1
.

M IC R O M E C H A N IC S A N D N A N O M E C H A N IC S

F O R A F R A C T U R E P R ( ) C E SS

Y a
ng W

e i T a n

( eD tP
.

’

o

f E昭

一
g m “ 人。 n ic s ,

H o n g la i

T
s初君h u a U n 政声妞,

.

“ 诬少 )

A b s t r a e t

T h e 4 0 y e a r s d e v e lo Pm e n t i n t h e m a e r o s e o p i e t h eo r y o f f r a e t u r e 15 f e a t u r e d b y t h e r e m a r k
-

a b le a e h i e v e m e n t s o n t h e o n e h a n d
,

an d in s u r m o u n t a b le l im i t a t i o n s o n t h e o t h e r h a n d
.

T h e P r e -

s e n t p a P e r e x P lor e s n e w a n d m o r e P r o fo u n d a P rP oa e h e s , n a m e ly m i e r os e o P i e a n d n a n os e o Pi e f r a e -

t u r e m e e h a n i e s ,
t o u n loc k t h e b la e k b o x o f f r a e t u r e p r o e e s s z o n e s

.

T h e r e s e a r e h e s o f t h i s k i n d e n -

d e a v o r t o o b t a i n a q u a n t i t a t i v e li n k b e t w e e n t h e m e e h a n ie s p a r a m e t e r s e o n t r o l li r l g t h e a n n u l a r

o u t s id e f i e ld a n d t h e p h y s i e a l m e e h a n i s m s , a s w e l l a s d a m a g e g e o m e t r y
.

w it h i n t h e f r a e t u r e p r --o

C e S S ZO n e
-


