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摘  要：利用分子动力学方法模拟了单晶 γ-TiAl 合金预置微裂纹单向拉伸过程中沿不同晶向的扩展过程。探索了[100]、

[110]及[111]晶向下微裂纹扩展过程中的力学行为及扩展形式，研究表明：3 种晶向下裂纹启裂应力依次为 5.766、6.26、

6.57 GPa，裂纹强度依次增强； [100]晶向下微裂纹扩展呈完全脆性解理特征，应力始终集中在裂尖且随时间增加而减

小；[110]晶向下微裂纹初期以脆性解理扩展，之后裂尖出现原子错排及发射位错导致钝化现象产生，随后萌生与主裂

纹不同平面的子裂纹，应力始终集中在裂尖且随时间增加而递减，主、子裂纹相连后形成台阶状韧断裂纹；[111]晶向

下微裂纹通过裂尖发射滑移位错及局部衍生孪晶进行扩展，表现出明显的取向效应，材料强度出现强化效应，应力集

中在裂尖及孪晶面上并随加载而减小；不同晶向下微裂纹扩展过程具有完全不同的特性。  
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近年来，轻质、高温结构材料是研究者们所关注

的重点，TiAl 基合金作为新型结构材料其中之一，目

前主要用于发动机用高压压缩机叶片、高压涡轮叶片、

低压涡轮、过度导管梁、排气阀、喷嘴等[1]，TiAl 基

合金本身具有的优良特性决定了它在这些重要领域的

应用。 

关于 TiAl 基合金性能的实验研究已经非常广泛。

对于各种情况下对近片层组织、双态组织和等轴γ 合

金的钛铝基合金的裂纹扩展影响进行了充分研究，得

到了一系列有益的结论 [2-14]。但一般来说，裂纹的形

核及其扩展初期都是在原子或分子尺度上进行的，而

建立在宏观连续介质力学上的裂纹扩展机理，由于其

均匀连续性假设，也与实际情况相差甚远，不再适合

解释原子或分子尺度下的断裂过程，因此有必要建立

微纳米尺度下的新型裂纹运动机理来解释裂纹萌生和

扩展的规律。而分子动力学方法是近些年发展起来的，

在分子、原子尺度上研究微观特性的有力工具。Tang 

等[15]
 用分子动力学模拟了 γ-TiAl 单晶的空洞开裂过

程，发现位错核的连续产生和剪切循环的扩展使得空

洞开裂，初始屈服强度随着试件尺寸和空洞体积分数

的增加而减小，随着应变率的增加而增加。曲洪磊

等[16]通过对 γ-TiAl 单晶纳米杆在室温下的拉伸变形过

程的分子动力学方法模拟发现其塑性变形机制为孪生

和普通位错，变形过程中积累的应变能释放导致出现

应力水平突然下降的现象。刘永利等[17]利用分子动力

学模拟 TiAl/Ti3Al 双相体系中的剪切变形过程发现该

剪切变形过程为粘滞-滑移式的滑移行为，界面在其中

起到了传递能量和协调变形的作用，fcc-TiAl 在受到

局部剪切应力时将向 hcp 结构发生转变，而在应力较

为集中的 hcp-Ti3Al 中易形成连续且稳定的 fcc 堆垛层

错。张斌[18]用分子动力学方法模拟了 Ti-Al 合金 β→α

相变行为以及拉伸变形行为，发现在相变过程中，在

晶界交汇处容易出现层错、孪晶界等晶体缺陷，模拟

中 TiAl 合金的拉伸过程与宏观材料相似，均经历弹性

变形阶段和塑性变形阶段，并出现颈缩现象。Zhao 

等[19]用分子动力学对 γ-TiAl 中〈110〉倾斜晶界断裂

行为进行了研究，发现晶粒的相对取向及晶界特定的

原子结构是影响位错形核临界应力的 2 个主要因素。 

上述有关 TiAl 基合金的分子动力学研究主要集

中在剪切变形和拉伸变形、相变行为、TiAl 化合物中

缺陷的演变等，但是这些研究并未涉及 γ-TiAl 合金中

晶向对于裂纹扩展影响的研究。采用分子动力学的模

拟方法，利用 EAM 嵌入原子势模型，EAM 表达式中

所用到的具体参数是利用大量可靠的实验数据和第一
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性原理方法计算结果拟合得到的，经验证，该势函数

可以较好地描述 γ-TiAl 体系中晶格变形等相关问

题[20,21]，因此模拟中采用 EAM 嵌入原子势描述原子

间的相互作用力。从原子尺度研究[100]、[110]和[111]

晶向下 γ-TiAl 合金中预置微裂纹的扩展过程及其断裂

机理，基于晶体力学性能的各向异性研究 γ-TiAl 合金

中微裂纹扩展与晶向之间的关系，从而揭示 γ-TiAl 合

金的本征特性。 

1  计算模型和模拟方法 

1.1  计算模型  

γ-TiAl 合金的晶体结构是 L10 型面心四方（fct），

其原子结构如图 1 所示。 

建模采用通过消除原子间作用力在模型左端预置

边界裂纹的方法，建立裂尖方向为[100]晶向的模型如图

2 所示（裂尖方向为[110]、[111]晶向的建模与此类同）。 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

图 1  γ-TiAl 的 L10 结构 

Fig. 1  L10 structure of γ-TiAl 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

图 2  [100]晶向几何模型和初始原子模型及原子排布取向图  

Fig. 2  Geometric model (a), atomic model (b) and atomic 

arrangement orientation (c) of [100] figure 

    建立的模拟体系中，3 个模型的原子数和尺寸大

小相近(消除尺寸效应影响)，将裂纹前沿方向设置为 X

方向，沿 Z 方向加载。裂尖方向为[100]晶向的模型大

小为 100a×6b×50.5c，该体系中共有 123 012 个原子，

其中预置裂纹的长度为 10a，X 轴、Y 轴、Z 轴分别为

[100]、[010]、[001]晶向，晶格间距 a = b = a0 = 0.4001 

nm, c = 1.045a0，a0 为 γ-TiAl 合金的晶格常数；裂尖方

向为[110]晶向的模型大小为 71a×4.5b×50.5c，该体系

中共有 130 815 个原子，其中预置裂纹的长度为 7.1a，

X 轴、Y 轴、Z 轴分别为 [111]、 [110]、[001] 晶向，  

晶格间距
02 0.565 827 nma b a   ，

01.045c a ；裂尖

方向为[111]晶向的模型大小为 56.95a× 4.5b×32c，该

体系中共有 130 338 个原子，其中预置裂纹的长度为

5.695a，X 轴，Y 轴，Z 轴分别为[111]、 [110]、 [112]

晶向，晶格间距 a=0.703 388 nm，b=0.565 827 nm，

c=0.668 061 nm。 

1.2  模拟方法  

模拟过程中仍然采用一端固定一端拉伸的“速度

加载”方式，为避免原子的热激活效应，采用 1 K 的

低温模拟晶向对单晶 γ-TiAl 合金中预置裂纹扩展的影

响。模拟过程分为弛豫和加载两个阶段。首先为使体

系在加载之前达到平衡状态，先将模型在 NPT 系综下

弛豫 100 ps，弛豫过程中 3 个方向都设置为周期性边

界条件；弛豫之后开始加载，加载过程采用正则系综

（NVT），利用 Nose-Hoover 方法进行控温，时间步

长为 1 fs，同样采用 EAM 势函数描述原子间的相互作

用，加载时将 X 和 Z 方向设置为自由边界条件，Y 方

向仍为周期性边界条件。分子动力学研究的是原子运

动，合理的变形总是在很短的时间内发生，因此需要

很高的应变率，文献[15,19]中提到的应变率范围在 1.0

×10
7 

s
-1 到 1.0×10

9 
s

-1 之间，所以本模拟中选择应变

率不敏感区的应变率 8 1
3.5 10 s


 进行加载，以避免应变

率对模拟结果的影响。 

2  模拟结果及讨论 

图 3~图 9 是不同晶向裂纹扩展过程的相关图表，

下面的讨论内容不仅来源于图像，还来源于整个裂纹

扩展过程的分子动力学动画所提供的信息。扩展图中

利用中心对称参数（Centro-symmetry parameter, CSP）

对原子进行着色，用于区分缺陷原子和正常原子，正

常 fct 结构的原子显示为蓝色。 

2.1  裂尖沿[100]晶向的扩展过程 

图 3 为裂尖前沿方向为[100]晶向时的裂纹扩展原

子图。微裂纹在应力作用下慢慢张开，当加载至 t=116 

ps 时应力值达到 5.766 GPa 时，裂尖局部集中应力已 
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图 3  裂尖前沿为[100]晶向的裂纹扩展原子图 

Fig. 3  Atoms of crack extension of crack tip cutting edge for the crystal to [100]: (a) t=116 ps, (b) t=144 ps, and (c) t=154 ps 

 

等于最大原子间作用力，裂尖原子上下表面原子键被

拉断，裂纹开始快速失稳扩展，扩展至 t=154 ps 时“试

件”完全断裂。在整个过程中裂尖周围晶体结构始终

保持理想晶格状态，扩展过程没有位错发射，裂纹扩

展后形成的断裂面也很平整，呈现完全脆性解理扩展

扩展特征。 

拉伸过程中应力随时间的变化如图 4 所示，图 4a

为拉伸过程中最大应力对应的原子图，最大应力集中

在裂尖上，裂尖应力达最大值时裂纹开始扩展，应力

始终集中在裂尖上并随扩展过程而逐渐减小。  

2.2  裂尖沿[110]晶向的扩展过程 

裂尖前沿方向为[110]晶向时裂纹扩展过程中的

主要原子图如图 5 所示，图 6 中 a~e 为坐标点对应的

应力分布原子图。裂尖应力随加载而逐步增加，当加

载至 t=114 ps 应力达到最大值 6.26 GPa 时（图 6 中 a

点），裂尖局部集中应力已等于最大原子间作用力，

裂纹开始失稳扩展，裂纹扩展过程中裂尖原子的位置

始终固定在裂尖周围并保持理想晶格状态，无位错发

射，裂纹平面光滑平整，呈脆性解理扩展特征（图 5a）。

直至 t=124 ps 时，裂尖原子上下表面原子键被拉断，

裂尖原子被推向远离裂尖而出现原子错排，产生局部  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

图 4  裂尖前沿为[100]时应力随时间变化的曲线图及原子图  

Fig. 4  Stress changing with time curve and atomic figure of 

crack tip cutting edge for the crystal to [100] 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

图 5  裂尖前沿为[110]晶向时的裂纹扩展原子图 

Fig. 5  Atoms of crack extension of crack tip cutting edge for the crystal to [110]: (a) t=114 ps, (b) t=124 ps, (c) t=148 ps, (d) t=180 ps,  

(e) t=256 ps, and (f) t=500 ps 
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图 6  裂尖前沿为[110]时应力随时间变化的曲线图及原子图 

Fig. 6  Stress changing with time curve and atomic figure of 

crack tip cutting edge for the crystal to [110] 

 

形变（图 5b），裂尖弛豫后出现钝化现象，裂尖应力

重新集中分布而增强（图 6 中 b 点）；继续加载至 t=148 

ps 时，裂尖第 1 次发射与其成大约 45º 方向的位错（图

5c），裂尖发射位错之后，裂尖上的应力集中现象消

失，裂尖钝化并使裂尖上的应力重新分布并减小，应

力应变曲线呈台阶状(图 6 中 c 点)；裂尖区域钝化导

致原子排布错乱，晶格变得不连续而产生裂纹陷阱效

应，陷阱范围大小依赖于裂尖原子键断裂的方向[22]，

裂纹陷阱使裂纹保持稳定并阻止裂纹向前扩展，扩展

受到抑制，但开口度继续增大；随着加载的继续，当

加载至 t=180 ps 时，裂尖第 2 次沿同样的方向快速发

射位错（图 5d），并与第 1 次发射的位错相遇而塞积，

应力再次重新集中而开始增加(图 6 中 d 点)；当加载

时间为 180 ps<t<256 ps 时，裂尖持续钝化，裂纹扩展

一直受制于裂纹陷阱效应，裂纹向前扩展进一步受阻

甚至停滞，但裂尖集中应力持续增加，裂纹开口度进

一步增大；直至加载到 t=256 ps 时，观察到与钝化裂

尖约成 30º顶角处萌生子裂纹，此时，主裂纹穿过由

弹性弛豫能及断键能组成的陷阱势垒后失去稳定性，

并通过降低了裂纹尖端应力的钝化引起主裂纹跳跃至

子裂纹平面，子裂纹与主裂纹串接后快速失稳扩展（图

5e）。在扩展过程中，主裂纹选择局部应力强度因子

取最大值及裂纹陷阱势垒相对较小的路径扩展，因而

裂尖发生了较明显的取向效应，形貌呈台阶状（图 5f）。 

2.3  裂尖沿[111]晶向的扩展过程 

为清晰所见，删除正常结构的 fct 原子，只保留

裂纹面上的原子（图 7），图 8 为该晶向下裂纹扩展

过程中裂尖上形成的孪晶图。可以看出，加载至 t=114 

ps 时裂纹向与预置裂纹面之间约成 30°方向扩展（图

7a），应力值为 6.57 GPa；当 t=120 ps 时，裂尖上应

力集中达到 6.28 GPa，裂尖第 1 次发射层错（图 7b），

同时，裂尖在平行于加载方向上出现了孪晶现象（图

8a-①），此时，应力重新分布且主要集中于孪晶面和

裂尖上，裂尖上的应力小幅减小之后又开始增加。孪

晶保持一层原子厚度持续随着加载沿 Z 方向滑动；直

至 t=156 ps 时，裂尖朝与第 1 个层错同方向第 2 次发

射层错并相互作用，滑移过程中因阻塞而萌生孔洞（图

7c），并出现第 2 个孪晶面（图 8b-②），之后裂尖上

的应力再次重新分布，裂尖上应力集中达到最大值

6.84 GPa。由此易得知裂纹失稳扩展时应力状态并不

是体系的最大应力值，说明层错运动受塞积和孪晶面  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

图 7  裂尖前沿为[111]晶向时的裂纹扩展原子图 

Fig. 7  Atoms of crack extension of crack tip cutting edge for the crystal to [111]: (a) t=114 ps, (b) t=120 ps, (c) t=156 ps, (d) t=170 ps,  

(e) t=226 ps, (f) t=424 ps, and (g) t= 800 ps 
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图 8  裂尖上的孪晶（① ② ③ ④代表孪晶面） 

Fig. 8  Twin on the crack tip (① ② ③ ④ on behalf of the twinning plane): (a) t=120 ps, (b) t=156 ps, (c) t=188 ps, and (d) t=424 ps 

 

的阻碍影响后，材料强度出现强化效应；当 t=170 ps

时（图 7d），第 2 次发射的层错开动至边界孔洞处并

与之产生相互作用，使得孔洞演化为子裂纹，之后主

裂纹扩展几乎停滞，子裂纹加速扩展并在裂尖上发现

孪晶现象，此时应力集中在 2 个裂尖和孪晶面上，对

应的应力图也被垂直 2 个裂纹的孪晶面分成三部分

（图 9d），这与其他 2 个晶向裂纹的应力分布形态差

别很大；当 t=188 ps 时，边界萌生的子裂纹通过在裂

尖处形成孪晶（图 8c），使子裂纹裂尖钝化并沿 Z 方

向变宽，最终使得边界处开裂。当 t=226 ps 时（图 7e），

主裂纹裂尖上的应力集中促使其继续发射位错，同时

子裂纹也由于应力集中发射位错，该位错与子裂纹发

射的位错第 1 次相遇并相互作用产生新位错，新位错

继续与主裂纹发射的位错相互作用，最终在位错与孪

晶的综合作用下，当 t=424 ps 时，在位错滑移方向上

再次萌生子裂纹（图 7f），随着加载继续，第 2 次萌

生的子裂纹在 2 个裂纹的约束下扩展很慢，裂尖主要

是通过产生孪晶致使其开口增大（图 8d）；直至 t=800 

ps 时，3 条裂纹相连导致模型断裂（图 7g）。由此得

出，[111]晶向微裂纹不是沿直线扩展，而是出现了非

常明显的取向效应。 

2.4  3 种晶向下微裂纹扩展的应力应变关系 

3 种晶向下微裂纹扩展过程应力随应变的增大整

体呈现出先增大后减小的趋势（图 10）。[100]晶向的

裂纹表现出脆性解理断裂特征，而[110]和[111]晶向下

微裂纹在扩展过程中裂尖通过位错滑移及孪晶发生局

部塑性变形。根据应力应变曲线图得到 3 个晶向的裂

纹在扩展过程中的最大应力及相应应变（表 1）。 

由表 1 可以看出，微裂纹在[111]晶向下拉伸过程

中达到最大应力及对应应变值最大，[110]晶向最大应 
 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

图 9  裂尖前沿为[111]时应力随时间变化的曲线图及原子图  

Fig. 9  Stress changing with time curve and atomic figure of crack tip cutting edge for the crystal to [111] 
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图 10  3 个晶向应力应变曲线图 

Fig. 10  Stress strain curve of the three kinds of crystal 

 

表 1  不同晶向裂纹扩展最大应力及其应变 

Table 1  Maximum stress and the corresponding strain of    

the different crystal to crack propagation 

Different crystal [100] [110] [111] 

Max stress/GPa 5.766 6.26 6.84 

Strain 0.0406 0.0399 0.053 

 

力次之，[100]晶向最大应力最小，而[100]和[110]晶向

对应的应变值近似相等。说明[100]晶向的裂纹最容易

扩展，[111]晶向的裂纹扩展最难，这从 3 个晶向裂纹

扩展原子图及动态视频得以验证，[100]晶向的裂纹从

扩展至断裂仅用了 154 ps，[111]晶向为 800 ps，[110]

晶向的裂纹介于之间，不同晶向下裂尖应力、应变场

及形变机制与裂纹扩展过程密切相关。 

3  结  论 

1) [100]晶向的裂纹启裂应力最小，裂纹强度最

低，最容易扩展，裂纹扩展方式为脆性解理扩展。  

2) [111]晶向的裂纹启裂应力值最大，裂纹强度最

大，最难扩展，裂纹通过发射滑移位错以及裂尖上形

成的孪晶进行扩展，并表现出明显的取向效应，受位

错塞积群及孪晶面阻碍影响，材料出现强化效应，位

错塞积后萌生子裂纹，主、子裂尖发射滑移位错相互

作用后，在主裂尖前端二次萌生子裂纹，最终主、子

裂纹串接导致断裂。 

3) [110]晶向裂纹启裂应力值介于其它 2 个晶向之

间，扩展初期为解理扩展，之后裂尖因原子错排及发

射位错使之钝化且萌生与主裂纹不同平面的子裂纹，

最后以主-子裂纹传播机制形成台阶状扩展裂纹。 

4) 不同晶向下微裂纹扩展机制具有很大差别。 
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Molecular Dynamics Research of Crack Propagation of Single Crystal γ-TiAl Alloy 

along the Different Crystalline Phases 
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Abstract: The different crystallographic orientation extension of the prefabricated micro-crack in the process of uniaxial tension of the 

single crystal γ-TiAl was investigated using molecular dynamics simulations. The different forms of mechanical behavior and extension 

were analyzed at the crystallographic orientation of [100], [110] and [111]. The results show that the micro crack stress value of the three 

crystallographic orientation is 5.766, 6.26, and 6.57 GPa, respectively and their strength is enhanced in turn. The micro crack of the [100] 

crystal orientation exhibits brittleness cleavage extension completely, and the stress is always focused on the crack tip and decreases with 

increasing time. The micro crack of the [110] crystal orientation exhibits brittleness cleavage extension in the early stage and passivation 

phenomenon appears due to atomic staggering and dislocation emission, subsequently the sub crack initiates whose plane is different from 

that of the main crack, the stress always concentrates on the crack tip and decreases with increasing time; the main crack and the sub crack 

connect to constitute the step touch fracture crack. The micro crack of the [111] crystal orientation extends for launching slip dislocation 

and producing twins, and presents the obvious orientation effect, so the strength of materials is enhanced; the stress is always focused on 

the crack tip and twinning planes and it decreases with loading; the micro crack extension has fully different characteristics in the different 

crystallographic orientations. 

Key words: γ-TiAl alloy; molecular dynamics; crystallographic orientation; crack propagation 
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