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应力波与缺陷相互作用的宏观微观数值模拟
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  摘要:分别利用LS-DYNA3D有限元程序以及分子动力学方法,从宏观与微观两个层次模拟在动态拉伸

载荷作用下含有预置缺陷的薄板中的塑性区形成与演化过程,以及随之而来的动态失效行为。计算结果表

明,动态加载下塑性区的形成是应力波与缺陷相互作用以及应力波与应力波相互作用的结果。宏观尺度的

LS-DYNA模拟与微观尺度的分子动力学模拟展现出相似的物理特征,即动态载荷下裂纹将萌生在缺陷边缘

的前端,然后与缺陷边界连接,最终导致整体破坏。
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  在材料断裂机理研究以及工程应用中,裂纹诱致的断裂行为,一直都是力学家和工程师关注的焦

点。尤其对金属及其合金等延性材料,裂纹尖端或刻槽尖端附近的塑性变形区,在裂纹的起裂、扩展、止
裂过程中起着重要的作用[1-4]。对塑性区形状大小的估计历来已久,传统的做法从宏观断裂力学角度按

照各种屈服准则确定其形状。G.R.Irwin估计了理想裂纹尖端塑性区的大小、形状,并作为弹塑性等效

裂纹长度的修正[5]。张亚等[6]针对复合型裂纹,基于小范围屈服准则,采用俞茂宏统一强度理论,给出

了裂尖塑性区的统一解析解。X.Gao等[4]基于小范围屈服条件,采用Hill屈服准则计算了不同加载情

况下的裂尖塑性区状,发现塑性区呈现蝴蝶状,且弹塑性区边界光滑。Y.Huang等[7]利用最大裂纹张

开位移估计了塑性区尺寸大小。然而对于真实材料,由于不存在理想的数学裂纹,则可以使用一定几何

形状的缺陷近似裂纹,缺陷局域的塑性区大小、形状可以通过计算缺陷处的应力集中,并依据强度理论

进行估计。S.Q.Shi等[8]使用简单的模型计算了刻槽尖端的最大正应力与塑性区的大小。张培源等[9]

探讨了裂纹尖端为圆弧形的钝化模型,并依据Tresca屈服条件,得到了钝化裂纹前缘塑性区的线场分

析解,对于含径向裂纹和圆弧钝化区的圆盘外围,得到其线弹性解,形成了一套估计裂纹前端塑性区尺

寸的方法。现有的研究指出,对于平面应变与平面应力情况,塑性区的大小形状以及尖端的正应力分布

不同[10]。

  在处理裂纹局域的塑性区时,理论大都基于准静态假定,并且认为塑性区首先出现在裂尖(或缺陷)
顶端的边界。钱才富等[11-12]从微观断裂力学的角度更精细地计算了裂纹前缘塑性区和无位错区,发现

应力最大的位置出现在远离裂尖一定距离处,并指出它们的存在及性质决定着裂纹的扩展行为。
然而,对于由动态载荷诱致的缺陷局域的塑性区形成与演化,以及由此诱发的裂纹萌生、扩展等现

象的研究相对较少,研究主要集中在孔洞的长大与演化过程。R.E.Rudd等[13-14]、E.T.Seppälä等[15]

采用分子动力学程序,模拟了韧性金属中的孔洞成核、长大,以及孔洞之间的相互作用、贯通。祁美兰

等[16]、王永刚等[17]采用二维LS-DYNA程序,研究了平板撞击加载下含初始杂质的纯铝样品中微孔洞

的成核、长大与闭合现象。在快速载荷作用下,由于应力波与材料缺陷的相互作用,将出现与准静态加

载时完全不同的物理现象。本文中,利用LS-DYNA3D有限元程序以及分子动力学方法,从宏观微观

两个层次分别模拟含有预置圆形(椭圆形)缺陷的薄板,在动态拉伸载荷作用下,塑性区的形成、演化过

程以及随之而来的裂纹动态扩展过程。
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1 计算模型

1.1 宏观模型

  宏观尺度上,采用LS-DYNA有限元程序,模拟含有预置缺陷的薄板(见图1)在动态拉伸载荷(见
图2)作用下,缺陷与应力波相互作用对塑性区形成演化的影响,以及由此诱发的裂纹萌生、裂纹动态扩

展行为,并通过调节预置缺陷的长轴与短轴比例实现不同的缺陷预置。假定材料动态应力应变曲线如

图3所示。

图1 建模示意图

Fig.1Schemeofmodel

图2 拉伸载荷

Fig.2 Historyofload

图3 应力应变曲线

Fig.3Stress-straincurve

  对于同种材料,初始载荷σ0及缺陷的形状位置,决定了薄板中塑性区的形成位置与变形失效行为。
(1)当σ0<Y/2时,薄板加载处发射弹性波,在远离缺陷处的应力波相互作用不会形成超过屈服应

力的区域,只有在缺陷边界处的反射会形成塑性区。
(2)当Y/2<σ0<Y 时,薄板加载处发射弹性波,在远离缺陷处的应力波相互作用区由于应力超过

屈服应力将形成带状塑性区,此外由于缺陷边界处的反射也会形成塑性区。
(3)当σ0>Y 时,加载边界首先发射弹性前驱波,其后跟随塑性波,塑性波扫过的区域全部进入塑

性,弹性前驱波由于相互作用及在缺陷附近的反射也会在短期内形成塑性区,当塑性波扫过后,将整体

进入塑性。
本文中的计算主要侧重于第2种载荷情况。薄板材料为20钢,密度ρ0=7.85g/cm3,剪切模量G

=82GPa,弹性模量E=210GPa,泊松比ν=0.286[18]。采用流体弹塑性本构模型,Grüneisen状态方

程[19];屈服应力取490MPa,为准静态屈服应力的2倍,塑性硬化模量取2GPa,为弹性模量的约

1%[20]。

1.2 微观模型

  微观尺度上,采用分子动力学方法模拟椭圆微缺陷在拉伸下的动态裂纹扩展。通过数值求解牛顿

方程,获得整个体系粒子的运动轨迹。采用Verlet速度算法,多粒子相互作用势为Lennard-Jones势,
并采用多项式截断[21]:
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式中:η、ξ分别是能量尺度和长度尺度,参数a2、a3及rmax可通过式(1)中两个函数在rspl处的连续、包括

其一阶和二阶导数连续,来共同决定,分别是a2=0.5424494、a3=0.09350527、rspl=1.244455和

rmax=1.711238。由此势函数,可知其能量最低点对应的平衡位置a0=21/6ξ。
计算中,采用恒定位移加载方法,即在每个时间步,都对最外层上下边界的两个原子层分别施加一

个固定的位移增量Δu,这样可避免边界复杂的应力状态,其中Δu=0.0006。同时为避免外边界带来

的波反射,在垂直于裂纹传播方向考虑加入线性速度梯度,减少模拟的时间。整个模拟研究将限制于拉

伸型裂纹,其加载为沿x方向。
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依据维里定理,在原子尺度上对i原子,其局域应力状态可定义为:

σi
αβ =-1V∑jrijαfijβ (2)

式中:α和β是方向,V 是原子的体积,对于二维系统而言,是原子所占据的面积。

2 LS-DYNA计算结果

2.1 含偏心圆孔缺陷非对称薄板塑性区演化过程

  图4为含有偏心圆孔缺陷的薄板,薄板尺寸为50mm×75mm×1mm,缺陷中心位于(25mm,

25mm),圆孔直径10mm。在薄板两侧边界同时施加如图1~2所示的拉伸型阶跃载荷400MPa,并
持续到计算结束。算例中,所施加的载荷满足Y/2<σ0<Y。

图4 含圆孔缺陷非对称薄板网格划分

Fig.4 Meshofanasymmetrysheetwithacircularityhole

  关注物理量等效塑性应变,可以得到应力波与缺陷相互作用时,塑性区随时间的演化过程,如图5
所示。在4.5μs时,由于左侧应力波与缺陷作用,而右侧应力波尚未到达缺陷边界,所以只形成2个小

的塑性变形区。由此可见,缺陷边界处的塑性区形成与整体应力是否平衡无关,它们是应力波与缺陷相

互作用、反射塑性波导致的结果。随着时间演化,在7.3μs时,左右两侧的应力波在空间远离缺陷的位

置发生相互作用,形成塑性带,这是应力波在空间相互作用导致的结果。随后,此塑性带逐步演化,最终

与圆孔附近的塑性区汇合,在空间形成整体的塑性区域。

图5 含偏心圆孔缺陷非对称薄板塑性区演化

Fig.5Plasticzoneevolutioninanasymmetrysheetwithacircularityhole

2.2 含中心椭圆孔缺陷对称薄板塑性区演化及失效过程

  图6为含有椭圆孔缺陷的薄板,薄板尺寸为50mm×50mm×1mm,椭圆孔长轴10mm,短轴

4mm,中心位置在(25mm,25mm),加载形式如图1~2所示。
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图6 含椭圆孔缺陷对称薄板网格划分

Fig.6 Meshofasymmetrysheetwithanelliptichole

  当塑性应变累积到一定程度,局部将会出现失效。为此,在程序中设置了失效应变0.04。应力波

与缺陷相互作用后,塑性区域随时间的演化过程以及由应变累积导致的局部失效行为,如图7所示。
在4.4μs时,椭圆边缘同时形成4个小的塑性变形区,随着应力波的相互作用,塑性区迅速形成,

在7.0μs时,塑性应变最大值的位置已经上移到椭圆边界外。由此诱致的裂纹萌生首先出现在远离缺

陷边界,然后裂纹与缺陷贯通并向外扩展。有趣的是,随着裂纹的扩展,由于卸载波的相互作用,在与加

载平行的方向,将出现裂纹的萌生、扩展,最终形成十字架形的断裂形式。塑性区的形成演化、裂纹的萌

生扩展都与应力波和缺陷的相互作用密切相关,它展现了动态载荷作用下独特的变形与失效模式。

图7 含中心椭圆孔缺陷对称薄板塑性区演化及失效过程

Fig.7Plasticzoneevolutionandfailureprocessinasymmetrysheetwithanelliptichole

3 分子动力学计算结果

  对于微观情况,所选用模拟体系的几何形状是一个包含椭圆裂纹的二维密堆积体系,其长度沿x
方向是lx=600a0,沿y方向是ly=693a0,而椭圆裂纹尺寸是沿x方向的长轴为30ξ,沿y方向的短轴为

10ξ。总模拟原子数目为约480000。模拟采用微正则系综(粒子数、体积和总能守恒),此系综适合研究

动态裂纹的非平衡过程。初始的模拟体系温度趋近于零。在实际模拟中,将长度参数ξ、能量参数η和

粒子质量m 都设置为参考量,那么所有量的量纲均为1。由德拜频率,时间步长选择为Δt=0.003t0,t0
=ξ-1(η/m)1

/2,每隔1000Δt获得一幅图像。
  计算结果如图8所示。在计算至99t0时,远离缺陷上下边缘的位置出现位错堆积,在随后的6t0内,
局部空洞化,由此诱致裂纹的萌生。裂纹沿着纵向扩展,与缺陷边缘贯穿,最终导致整体的断裂失效。
在微观模拟中,即使不考虑无位错区,含有预置缺陷的薄板在动态拉伸下应力最大的位置也将出现在远

离缺陷边缘,这与宏观模拟(见图7)类似。分子动力学模拟中,缺陷横向边缘附近已经存在了相当数量
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的位错,并出现了应变局域化现象。但由于系统提供的能量不足以使这些位错发展为裂纹,因而没有得

到图7中所示十字架形的断裂形式。

图8 含有椭圆缺陷的二维密堆积体系的分子动力学模拟

Fig.8 Moleculardynamicsimulationin2Dclosed-packsystemwithanelliptichole

4 讨 论

  宏观和微观两个尺度的计算表明,在动态载荷作用下探讨含缺陷结构的变形与失效行为时,必须考

虑应力波与缺陷相互作用所带来的特有现象。它与含缺陷结构在准静态载荷作用下的变形与失效行为

有着本质的区别。
在准静态加载下,不考虑结构中的应力波传播所带来的影响,认为材料内部任何时刻都处在应力平

衡态。

图9 材料内部缺陷分布示意图

Fig.9Flawdistributionwithinmaterial

  如图9所示,Ω 为关注的材料区域,∂Ω 为该区

域的外边界,内部存在分布缺陷,可用内边界∂Ωi、

∂Ωi+1、∂Ωi+2等效。准静态加载下,应力将实时在区

域Ω 内达到平衡,并形成相应的应力分布。考虑缺

陷的几何形状,那么就不可能出现所谓理想的尖端,
也就不会出现应力奇点,此时应力分布为解析函数。
根据最大模原理[22],应力绝对值的最大值只可能出

现在边界上,也即是说,如果结构内部存在应力极大

值,则必然分布于缺陷的边界上。
需要指出的是,这里的结论只适合于外加载荷

在材料内部尚未形成塑性区的情况,因为一旦塑性

区形成,应力极大值就会向材料内部移动。于是在

准静态假设下,塑性区只可能首先产生在边界,并随

着载荷的增加由边界向材料内部扩展。
动态载荷作用下的情况则不同,区域内的应力并非实时达到平衡,考虑应力波的传播,应力波前缘

应力值会出现跳跃,这就破坏了区域内的应力可导性,此时应力函数非解析,不能使用最大模原理理解

应力极大值的位置。在发生应力波相互作用后,以及应力波与缺陷相互作用后,局域应力非平衡时,材
料内部的应力状态非常复杂,很难用解析方式对应力极大值的位置给出合适的描述,尤其是对于存在不

规则几何的缺陷,因此选择LS-DYNA程序以及分子动力学方法通过数值模拟给出其发展过程。
应力波与缺陷相互作用时,可以将内部缺陷视为内边界,应力波在内边界上进行反射,反射波与加

载波的相互作用形成塑性区。此塑性区必然形成于远离缺陷边缘的位置,并由此诱导裂纹的萌生,引发

裂纹的动态扩展。考虑应力波与缺陷的相互作用对塑性区形成演变以及材料失效行为的影响,虽然目

前只进行了初期的数值模拟,却得到了完全不同于准静态分析的有趣现象。这可以为动态载荷作用下

结构的防护提供相应的支持。
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5 结 论

  在宏观上利用LS-DYNA有限元程序,在微观上使用分子动力学程序,分别模拟了含有预置缺陷的

薄板在动态拉伸载荷作用下的塑性区的形成演化以及裂纹的萌生与扩展过程。主要结论如下:
(1)动载作用下,从本质上讲塑性区是塑性波扫过的区域,它可以由应力波在缺陷处的反射以及应

力波在空间的相互作用形成。
(2)宏观LS-DYNA程序模拟与微观分子动力学模拟共同指出:在动态载荷作用下,即使不考虑无

位错区的存在,裂纹萌生的位置也可能出现在远离缺陷边缘的位置。从数学的角度看,这个现象的出现

是由于动载作用下,应力波与缺陷的相互作用改变了应力函数的解析性。这个改变直接导致应力极大

值空间分布不再保持准静态载荷作用下的边界分布特征。对于真实材料在动态载荷作用下缺陷附近的

裂纹萌生,建议同时考虑无位错区的存在以及应力波效应带来的影响。
(3)由于裂纹扩展导致的卸载波相互作用,将在与加载平行的方向形成新的塑性区,诱导新的裂纹

萌生,产生类十字架形的失效形式。这体现了应力波相互作用在裂纹萌生过程中所产生的重要影响。
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Microscopicandmacroscopicnumericalsimulation
oninteractionbetweenstresswaveandflaw*

GuoZhao-liang,RenGuo-wu,TangTie-gang,LiuCang-li
(NationalKeyLaboratoryofShockWaveandDetonationPhysics,InstituteofFluidPhysics,

ChinaAcademyofEngineeringPhysics,Mianyang621999,Sichuan,China)

Abstract:ThefiniteelementprogramLS-DYNA3Dandthemoleculardynamicmethodwereappliedto
investigatetheplasticzoneformation,evolutionprocessandtheconsequentdynamicfailurebehaviors
underthedynamictensileloadinginametalsheetwithapresetflawatmacroscopicandmicroscopic
levels,respectively.Thecalculatedresultsshowthattheformationoftheplasticzonestemsfromthe
stresswave-flawandstresswave-stresswaveinteractions.Themacroscopicandmicroscopicsimula-
tionsrepresentthesimilarphysicalcharacteristics:thecrackinitiatesatthefrontoftheflawbounda-
ry,thenconnectswiththeflawandeventuallyleadstotheglobalfailure.
Keywords:solidmechanics;plasticzoneformation;LS-DYNA3D;metalsheetwithapresetflaw;

stresswave;moleculardynamicmethod
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