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氢对镁中裂纹扩展的影响 
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摘要: 构建 Mg-H 原子体系, 通过分子动力学仿真研究了单轴拉伸载荷作用下氢原子分布对单晶

镁的断裂模式以及裂纹传播路径的影响. 结果表明: 纯镁体系中, 由于裂纹尖端位错的发射, 裂

尖前沿呈现孔洞化特征; 氢原子随机分布体系中, 氢原子会抑制裂纹尖端的位错发射, 裂尖积累

能量通过晶面解理方式予以释放; 氢原子偏析体系中, 极限应力随氢原子偏析区域体积增大而

降低, 断裂应变随氢原子偏析区域体积减小而增大, 裂纹扩展路径为解理裂纹与孔洞的连接. 证

明了氢偏析可导致镁晶体中出现脆韧结合的断裂模式, 并导致镁晶体的延迟断裂.  
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镁具备比强度高、可降解和生物相容好等优势, 
在新能源汽车、航空航天、医疗等领域都着有极好

的应用前景[1-3]. 然而, 镁极高的电化学活性使其

在服役环境中易发生电化学腐蚀, 其腐蚀产物—–
氢进入镁基体, 使基体在损伤与断裂过程中显著

受到氢的影响.  
国内外许多学者[4-7]对氢致破坏机理进行了深

入研究, 氢致材料失效机理大致可分为以下四类: 
应力诱导氢化物滞后开裂[8-9]、氢致局部塑性[10-11]、

弱键理论[12]和氢降低表面能理论[13-14]. 但这些理

论还存在较多争议, 有些缺乏定量证据, 而有些适

用范围较小. 合金材料断裂一般包含脆性、韧性和

脆韧结合 3 种模式[15]. (1)脆性断裂模式. 当氢偏析

在裂纹尖端处时, 氢会集中在裂纹尖端, 引起氢致

脆化现象. 氢的存在使裂纹尖端周围塑性区域减

小, 材料会表现出明显的脆性断裂模式[16-17]. (2)韧
性断裂模式. 当氢偏析在裂纹周围的塑性区域内

时, 氢可以扩散到裂纹尖端, 但不会集中在裂纹尖

端. 这种情况下的材料塑性区域仍然存在, 能够松

弛应力, 从而减缓裂纹的扩展速率, 使材料表现出

较好的断裂韧性[18]. (3)脆韧结合模式. 当氢偏析既

在裂纹尖端附近, 又在裂纹周围的塑性区域内时, 
裂纹扩展过程中既存在脆性断裂特征, 又有一定

的韧性. 这种情况下, 氢会同时影响裂纹尖端和周

围的塑性区域, 导致裂纹传播路径发生复杂变化. 
可见氢偏析对含氢镁合金材料的断裂模式和传播

路径会产生显著影响. 但当前主要研究手段是通

过断后的实验表征结果反向推演断裂全过程, 无
法清晰地洞悉裂纹的起始、传播及连接, 导致镁中

相关机理一直未被澄清.  
本研究运用分子动力学(Molecular Dynamics, 

MD)模拟, 从原子尺度探究氢对镁晶体的断裂模

式和裂纹传播路径的影响.  

1 方法和原子模拟 

本文建立了包含中心裂纹单晶镁的周期性模

型. 其中, 镁的晶格常数为 0.32a  nm, 0.52c  nm. 
如图 1所示, 在单晶镁的周期性单胞中心位置预置

一个长方体裂纹, 裂纹通过删除镁原子层引入. x、
y、z 轴分别沿[ ]、[ ]、[ ]方向, 3 个方

向均施加周期性边界条件. 周期性的单胞尺寸为

7.68 nm×55.43 nm×365.79 nm, 中心裂纹尺寸为
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7.68 nm×10.00 nm×0.60 nm, 该原始模型共包含

669 408 个原子.  

 

图 1  含裂纹的 HCP 镁的几何形状 

本文使用角度相关势(Angle Dependent Poten- 
tial, ADP)[19]来描述 Mg-H 系统, 用于 Mg 中氢脆的

原子研究. 与嵌入原子势(Embedded Atomic Method, 
EAM)相比, ADP 在描述非立方结构方面更准确[20], 
该系统可评估氢原子与 Mg 中缺陷的交互作用. 所
有模拟均由大规模原子/分子并行模拟器(Large- 
scale Atomic/Molecular Massively Parallel Simulator, 
LAMMPS)[21](Sandia, NM, USA)来执行. 可视化工

具 OVITO[21](OVITO GmbH, Darmstadt, Germany)
用于执行后处理分析. 共邻分析[22]用于区分晶体

结构和晶格缺陷. 位错分析[23]用于研究位错行为. 
此外, 构造曲面网格[24]用于在计算系统中生成自

由表面分数.  
为探究氢分布对单晶镁断裂模式和裂纹传播

路径的影响, 我们建立了 4 种模型: (1)不含氢原子

的无氢裂纹模型(Without); (2) 160 000 个氢原子随

机分布在整个体系(Full); (3) 80 000 个氢原子随机

分布在模型右侧(Half); (4) 40 000 个原子随机分布

在模型右侧, 占整个模型体积的四分之一(Quarter). 
由于氢原子的随机分布可能导致其与镁原子位置

非常接近或与镁原子重叠, 从而产生巨大排斥力, 
将原子挤出导致模拟盒子或体系压力过大. 本研

究采取删除重叠原子方式, 并在 NPT(N 粒子数目

恒定, P 压强恒定, T 温度恒定)系统下的弛豫体系

中(50 000 个时间步长), 使所有原子都处于合理位

置, 其中时间步长为 0.001 ps; 温度设定在 300 K, 
使用Nose-Hoover热浴法控温. 图2展示了平衡后的

4 种模型中的原子构型. 拉伸载荷沿 z 轴两侧以恒

定应变率施加, 应变率为109 s−1. 在NVE(N粒子数

目恒定, V 体积恒定, E 体系总能量恒定)系统中进

行拉伸, 每个时间步长中, 所有原子的 z 坐标都根

据给定的应变率重新缩放. 同时保证另外两个方

向上压力为零, 使它们动态响应拉伸应变.  

  
(a)不含氢原子的无氢裂纹模型 (b)氢原子随机分布在整个体系 

  
(c)氢原子随机分布在模型右侧 (d)氢原子随机分布在模型 

右侧四分之一处 

图 2  弛豫后的原子构型 

2 结果与讨论 

本文仿真了在 300 K 固定温度下, 含直裂纹密

排六方结构(Hexagonal Close-Packed, HCP)单晶镁

模型在拉伸时的原子响应. 图 3 显示了无氢和 3 种
不同布氢条件下的单晶镁体系沿 z轴拉伸时应力和

自由表面分数(FS faction)随应变的变化曲线, 其中

应力—应变曲线表示系统的弹塑性变形与损伤卸

载过程, 自由表面分数—应变曲线表征自由表面

的形成和生长. 位错密度随应变变化曲线如图 4 所
示(图 3及图 4中, 每条曲线上 3个检查点分别代表

基面模型演化的 3 个阶段). 图 3 中应力—应变曲线

上不同检查点对应的损伤演化如图 5 所示.  

 
图 3  z 轴方向拉伸应力和自由表面分数随应变变化曲线 
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图 4  z 轴方向拉伸位错密度随应变变化曲线 

2.1  裂纹起始扩展 
无氢体系在图3中 a处( a 0.049 )达到应力极

限( a 2.230  GPa), 随后应力开始下降且自由表

面分数开始增长. 但氢原子加入后, 极限应力随着

布氢区域体积的增大逐渐降低. 极限应力值分别

为 j 2.229  GPa、 d 2.015  GPa、 g 1.729  GPa. 
从图 4 和图 5 中可以看出, 无氢体系、Half 体系左

侧未布氢区域以及 Quarter 体系左侧未布氢区域裂

纹尖端从极限应力状态开始有位错发射, 而布氢

区域无位错产生, 该阶段可识别位错的 Burgers 矢

量主要为 1/3< >.  
2.2  裂纹生长 

如图4所示, 在该阶段, 位错的Burgers矢量均

为 1/3< >, 无氢体系的位错密度随着应变的增

大快速增长, 由于位错已经启动, 内应力得到显著

释放( b 0.132 5  ), 无氢体系应力下降速度较布氢

体系更快. 而后诸多发射的位错相互湮灭, 使位错

密度不断减少. 无氢体系和 Quarter 体系自由表面

分数增长速率较大, 随着布氢区域体积的增加, 自
由表面分数增长速率降低. 图 5(b)、(e)、(h)和(k)
显示, 位错主要产生于各体系未布氢区域, 自由表

面生长由位错发射而决定, 这些区域裂纹的生长

路径较曲折; 而在各体系布氢区域, 裂纹的生长沿

着基面快速发展.  
2.3  断裂 

从图 3中可以看出, 布氢体系具有更大的断裂

应变, 但断裂应变大小与布氢区域体积有关, 其中

当体系中氢原子放置区域仅占模型体积四分之一

时, 断裂应变最大( l 0.451 ), 随着布氢区域体积

增大, 断裂应变逐渐减小( i 0.330 , f 0.232 ), 
无氢体系的断裂应变最小( c 0.168 ). 可见, 氢原

子的加入对裂纹合并起到延迟作用, Quarter 体系
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对断裂延迟效果最为显著. 此外, 在无氢模型和含

氢模型的未布氢区域中, 由于裂纹尖端位错的发

射, 裂尖前沿呈现孔洞化特征. 布氢区域的断裂沿

裂纹所在平面(基面)呈解理特征, 但由于模型是周

期性模型, 所以在 Half 体系和 Quarter 体系中, 右
侧布氢区域的断口会与下个周期的未布氢区域断

口相接, 呈脆韧结合特征(图 5(i)、(l)).  

3 结论 

氢被认为是镁在大气和生理服役环境过早破

坏的主要原因. 本文通过分子动力学仿真, 开展了

镁晶体中氢偏析对断裂模式及传播路径影响的原

子研究, 获得了以下结论:  
(1)无氢纯镁体系中, 外载荷会使得裂纹尖端

发射位错, 位错发射会使得尖端钝化且前沿形成

孔洞, 自由表面会沿位错发射方向生长, 断裂呈现

韧性孔洞化特征. 
(2)氢原子随机分布体系中, 氢原子会抑制裂

纹尖端的位错发射, 原裂纹沿基面解理断裂, 断口

较平整. 
(3)氢原子偏析体系中, 氢原子偏析区域体积

越大, 体系强度越低. 含有少量氢偏析的体系能保

持与纯镁体系接近的强度, 但断裂应变会得到显

著提升, 断裂模式为脆韧结合.  
可见, 合理的氢偏析是潜在实现镁晶体延迟

断裂的手段.  
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Effect of hydrogen on crack propagation in magnesium 

LIU Lin, XIE Chao 
( Faculty of Mechanical Engineering & Mechanics, Ningbo University, Ningbo 315211, China ) 

Abstract: This study builds an Mg-H atomic system and investigates the influence of hydrogen atom 
distribution on the fracture mode and crack propagation path of single-crystal magnesium under uniaxial tensile 
loading using molecular dynamic simulation. The results indicate that in the pure magnesium system, due to 
dislocation emission at the crack tip, the crack tip exhibits the characteristic of cavitations. In the randomly 
hydrogen-distributed system, hydrogen atoms inhibit dislocation emission at the crack tip, and the accumulated 
energy at the crack tip is released through the cleavage along crystal planes. In the system with hydrogen 
segregation, the ultimate stress decreases with increasing volume of hydrogen segregation region, while the 
fracture strain increases with decreasing volume of hydrogen segregation region, and the crack propagation path 
involves the coalescence of cleavage cracks and cavities. The study demonstrates that hydrogen segregation can 
lead to a brittle-ductile mixed fracture mode in magnesium crystals, causing the delayed fracture of magnesium 
crystals. 
Key words: molecular dynamics; Mg-H system; brittle-ductile mixed fracture; crack; dislocations 
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