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Abstract
Crack propagation and arrest are important phenomena in polycrystalline sil-

icon. This phenomenon considerably affects the effectiveness of solar cells made
up of polycrystalline silicon. To understand the crack propagation in polycrystalline
silicon, it is essential to study the bicrystal first. Earlier, crack propagation has been
studied in bicrystal materials primarily from the perspective of material behaviour.
However, the mechanics part is largely missing. In the present work, crack propa-
gation of bicrystal silicon during uniaxial tension has been studied at the atomistic
scale. The silicon bicrystal was formed by joining two single crystals: crystal 1 and
crystal 2 of different orientations. Various states like crack propagation initiation,
propagation, arrest, re-initiation and crack/grain boundary (GB) interaction have
been analysed using Stress Intensity Factor (SIF), calculated from the local crack tip
virial stress field. Considering the effect of crack tip velocity, the dynamic SIFs at
crack propagation state have been converted to the SIF of an equivalent static crack
using the generalized expression for anisotropic material. It has been found that for
the propagation state, crack propagation continues as long as the equivalent static
SIF is greater than the critical SIF (CSIF). In crystal 1, crack propagation is along
the low CSIF direction. Therefore, the crack did not change its path and propa-
gated along a straight line. On the other hand, when the crack enters to crystal 2,
it follows a zigzag path. Both of these observations have been justified in terms of
near-tip calculated SIFs.

The mechanics of crack propagation initiation and crack/GB interaction does
not remain same when the initial distance between crack tip and GB (DCG) is close
to the GB (DCG≤ 50 Å). However, SIF cannot be calculated when crack tip is
close to the GB (DCG≤ 50 Å). To overcome this limitation, ERR, evaluated using
CTOD, has been used for all the analysis when crack tip is close to the GB. The
CTOD determination is not an established method at atomistic scale. Hence, in the
present work, ERR determined through CTOD will be verified for atomistic scale
through atomistic and continuum scale J integral. J integral at atomistic scale is
determined using volume integral method and verified by its path independence. it
has been found that when the crack tip is close to GB (DCG ≤ 50 Å), the crack
propagation initiation occurs at lower ERR and remote strain. With the increase



in DCG, the crack propagation initiation happens at a higher ERR and strain. The
effect of DCG becomes less relevant after a certain value, beyond which the crack
propagation initiation resembles that of Single Crystal (SC). Further, the crack GB
interaction and crack propagation in these bicrystals happened differently due to
the different DCGs.

The difference in orientation of two crystal is called the tilt angle. With the
variation of tilt angle, the crack propagation in crystal 2 also varies. When tilt angle
is 1◦, the crack propagation resembles to that of SC. With the increase of tilt angle
to 20◦ the crack deflect into the crystal 2 and there is crack arrest at GB when tilt
angle is 30◦. Further increase of tilt angle till 45◦ shows gradual transition from
crack deflection to zigzag crack propagation. When the tilt angle is again increased
from 45◦, crack deflection again started. The mechanics of crack/GB interaction is
studied for all such case using near-tip SIF calculation and instantaneous crack tip
velocity.

The results of bicrystal can be used to understand the mechanics of fracture in
polycrystalline silicon. However, in this work, only phenomenological analysis has
been done.
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सारांश
पोलीिक्रЩल ҸसҸलकनमें कै्रकका प्रसारऔर रोकमहΟपूणर् घटनाएँ हैं। यहघटना पोलीिक्रЩल ҸसҸलकन

से अब तक ҴनҴमर्त सौर सेलों कҬ प्रभावशीलता पर असर डालती है। पोलीिक्रЩल ҸसҸलकन में कै्रक प्रसार को
समझने के Ҹलए पहले बाईिक्रЩलकाअΥयनकरनाआवЗक है| अबतकबाईिक्रЩलपदाथʆ में कै्रक के प्रसार
का अΥयन मु͡तः पदाथर् Ќवहार के दृिНकोण से िकया गया है। परήु, यांित्रकҬ संबंधी अΥयन नहीं िकया गया
हे। इस शोध में, एक ҳदशा के तनाव कҬ ҿЫҴत में बाईिक्रЩल ҸसҸलकॉन में कै्रक के प्रसार का परमाҾΔक
Ъर पर अΥयन िकया गया है। ҸसҸलकन बाईिक्रЩल के Ҵनमӧण हेतु दो Ҷभβ िक्रЩलओҲरएंटेशन वाले Ҹसगंल
िक्रЩल—िक्रЩल १ एवं िक्रЩल २—को आपस में संयोҸजत िकया गया हे। कै्रक प्रसार के प्रारंभ, प्रसार, रोक,
पुन: प्रारंभऔर कै्रक/ग्रेन बाउंड्र ी (GB) परЮर-िक्रया जैसी ҴवҶभβ अवЫाओंका ҴवИेषणЩ्रसे इंटेҾκटी फै͏र
(SIF) का उपयोग करके िकया गया है, जो कै्रक िटप के करҠब ҴवҲरयल Щ्रसे फҬϸ के आधार पर मापा गया है।
कै्रक िटप कҬ गҴत को Υान में रखते हुए, कै्रक प्रसार कҬ ҿЫҴत पर प्राξ डायनाҴमक SIF को समकक्ष Щेिटक
कै्रक के SIF में पҲरवҴतर्त िकया गया है, Ҹजसमें अनैसोट्र ॉिपक पदाथर् के Ҹलए सामाηीकृत समीकरण का उपयोग
िकया गया है। यह पाया गया िक जब तक समकक्ष Щेिटक SIF, िक्रिटकल SIF (CSIF) से अҶधक होता है, कै्रक
का प्रसार जारҠ रहता है। यह पाया गया है िक प्रसार अवЫा के Ҹलए, कै्रक प्रसार तब तक जारҠ रहेगा जब तक
समतुЂ Щेिटक SIF CSIF से अҶधक रहता है| िक्रЩल १ में कै्रक प्रसार ҴनϤ CSIF कҬ ҳदशा में होता है। इसҸलए,
कै्रक ने अपना पथ नहीं बदला और सीधी रेखा के साथ प्रसाҲरत होता गया। दसूरҠ ओर, जब कै्रक िक्रЩल २ में
प्रवेश करता है, तो वह Ҹज़ग-ज़ैग मागर् का अनुसरण करती है। इन दोनों अवलोकनों कҬ पुिН कै्रक िटप के करҠब
से प्राξ SIF के आधार पर कҬ गई है। जब कै्रक िटपऔर GB के बीच कҬ प्रारंҶभक दरूҠ (DCG) बहुत कम होती है
(DCG ≤ 50 Å), तब कै्रक प्रारंभ और कै्रक/GB परЮर-िक्रया कҬ यांित्रकҬ समान नहीं रहती। इस ҿЫҴत में SIF
का माप संभव नहीं होता। इस बाधा को लांघने के Ҹलए कै्रक िटप ओपҴनगं िडस्τेसमेंट (CTOD) से प्राξ एनजɼ
Ҳरलीज़ रेट (ERR) का उपयोग िकया गया है। यद्यिप परमाҾΔक Ъर पर CTOD के माΥम से ҴनधӧҲरत ERR
पूणर्तः माη ҴवҶध नहीं है, इस Ҹलए इस कायर् में प्राξ मानों को परमाҾΔक और कॉһάनोम Ъर पर आधाҲरत
J-इंटीग्रल के साथ जाँचा गया है। परमाҾΔकЪर पर J-इंटीग्रल वॉЂूम इंटीग्रल ҴवҶध से ҴनधӧҲरत िकया गया है,
और उसके पाथ इंिडपेंडेंस गुण को भी सΝािपत िकया गया है। यह पाया गया है िक जब कै्रक िटप GB के बहुत
पास होता है (DCG ≤ 50 Å), तब कै्रक का प्रसार कम एनजɼ Ҳरलीज़ रेट और कम Щ्रने पर आरंभ हो जाता है।
जैसे-जैसे DCG बढ़ता है, कै्रक का प्रसार अҶधक एनजɼ Ҳरलीज़ रेट और Щ्रने पर आरंभ होता है। एक ҴनҸБत
दरूҠ के बाद, DCG का प्रभाव कम हो जाता है, और कै्रक का Ќवहार Ҹसगंल िक्रЩल जैसा हो जाता है। इसके
अҴतҲर͑, ҴवҶभβ DCG मानों के कारण इन बाईिक्रЩलों में कै्रक/GB कҬ पारЮҲरक-िक्रया तथा कै्रक का प्रसार
अलग-अलग प्रकार से हुआ। दो िक्रЩलों के ओҲरएंटेशन में अंतर को झुकाव कोण कहा जाता है। झुकाव कोण
के पҲरवतर्न के साथ, िक्रЩल २ में कै्रक प्रसार भी पҲरवҴतर्त होता है। जब झुकाव कोण १° होता है, तो कै्रक प्रसार
Ҹसगंल िक्रЩल के समान ही होता है। झुकाव कोण के २०° तक बढ़ने पर कै्रक, िक्रЩल २ में Ҵवक्षेिपत हो जाता है
और जबझुकाव कोण ३०° होता है तो GB पर कै्रकरुकजाता है। जबझुकाव कोण ४५° तक बढ़ता है, तब कै्रक
का प्रसार Ҵवक्षेपण से Ҹज़ग-ज़ैग मागर् कҬ ओर धीरे-धीरे बदलता है। जब झुकाव कोण को ४५° से шादा बढ़ाया
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जाता है, तो कै्रक का Ҵवक्षेपण िफर से प्रारंभ हो जाता है। ऐसे सभी मामलों के Ҹलए कै्रक/GB परЮर-िक्रया कҬ
यांित्रकҬ का अΥयन िटप के करҠब SIF माप और ताΕाҸलक कै्रक िटप वेग का उपयोग करके िकया गया है।
बाईिक्रЩल के पҲरणामों का उपयोग पोलीिक्रЩल ҸसҸलकॉन में कै्रक-प्रसार कҬ यांित्रकҬ को समझने में िकया
जा सकता है। बहरहाल, इस शोध में केवल पोलीिक्रЩल ҸसҸलकॉन में कै्रक-प्रसार कҬ घटनाΜक ҴवИेषण को
ही िकया गया है।
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