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摘9要! 回顾了大变形晶体塑性理论的发展历程+ 本构模型和均匀化方法! 综述了晶体塑性理论成果和典型应用场合( 从流

动模型+ 加工硬化模型和状态变量演化的角度对比分析了唯象的和基于物理机理的晶体塑性模型的理论基础和优缺点' 阐述

了平均场晶体塑性模型和全场晶体塑性模型的特点和适用场合' 从金属多晶体材料的各向异性+ 织构演化+ 非均匀塑性变形+

可成形性+ 尺度效应+ 损伤断裂行为+ 热变形和微观组织演化+ 虚拟测试等角度介绍了晶体塑性模拟的典型应用场合! 并展

望了该领域的未来发展趋势(
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引言

近年来! 随着微观组织表征技术+ 计算硬件+

数值计算方法和微观组织建模技术的迅速发展! 基

于晶体塑性 $1J<KM;7-7;KMDFDM<! 1-% 理论的多尺度

模拟方法得到越来越多的关注! 晶体塑性模拟已广

泛用于机械+ 材料和力学学科等多个领域! 包括材

料成形模拟 $拉深+ 回弹+ 各向异性+ 成形极限和

制耳预测等%+ 损伤断裂疲劳+ 循环加载+ 空洞形

核与长大模拟+ 马氏体相变+ 微观结构设计+ 多相

界面力学+ 超塑性+ 变形孪晶和再结晶等( 特别是

结合有限元方法! 采用晶体塑性有限元方法 $1J<KR

M;7-7;KMDFDM<,DEDMH37HQHEM:HMI6N! 1-,3:% 可以模



拟金属材料在复杂物理边界条件下的宏微观力学响

应+ 变形行为和组织演化等! 自然地描述宏观边界

条件和材料微观组织之间的交互作用( 晶体塑性理

论和模拟方法的发展得益于大量科研工作者在近一

个世纪里对金属材料塑性变形机理的持续研究! 同

时也得益于晶体塑性开源程序和软件的推广! 如

B'*)42

">#的':*/+ +3b3).&B)(*和/&:k1

)

"!#的 5-.1+ :*(0)3b和 *̂e.&)-(

"W# 的

1-,3:+ :-03

"X#的 *̂:*.d和 2*4B&&b:等"##

的-(0.:.等(

>9大变形晶体塑性理论

>YWX 年! /*2+&(40

"@#发现金属单晶和岩盐

单晶的拉伸和压缩变形可分解为平行特定晶面的晶

体薄层间的相对剪切变形! 且剪切方向为某些特定

的晶体轴( 因此 /*2+&(40推断单晶体塑性变形

本质上是大量位错在特定晶面 $滑移面% 上沿特定

晶向 $滑移方向% 滑移引起的晶体切变' /*2+&(

40给出了相应的数学模型! 并从位错增殖的角度

解释了加工硬化现象( .1B:0̂ 3

""#提出了晶体上

滑移系开动的准则! 即滑移系上的分切应力需超过

其开动所需的临界值! 即临界分切应力 $1JDMDF;7

(HK67OHN .IH;J.MJHKK! 1(.. %( 此后! B0++(和

(013%(

"V ?Y#通过严格的数学推导! 建立了晶体塑

性理论运动学和几何学方程( 目前大变形晶体塑

性理论已基本完备! *.*(&(%

">$#和 (&/3(. ,

等">>#先后对晶体塑性理论进行了系统性的总结和

归纳(

=<=>单晶体塑性变形理论

与宏观塑性理论类似! 大变形晶体塑性理论通

常假设材料的变形可分为弹性部分和塑性部分! 即

变形梯度张量"可作如下乘法分解&
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式中& "

H和 "

P分别为弹性变形梯度和塑性变形梯

度( 如图 > 所示">>#

! "

P将初始构型 ;

$

映射到中间

构型;! 描述位错滑移和变形孪晶等产生的非弹性

剪切变形' "

H将中间构型 ;映射到当前构型 ;! 包

含弹性变形和刚体转动( 值得一提的是! 传统有限

变形晶体塑性理论忽略塑性应变梯度! 假设中间构

型满足变形协调方程! 即1GJ7"

P

.$( 图中#

$

$

+ $

$

$

+

#

$和$

$分别为初始构型和当前构型中滑移系的滑

移方向和所在滑移面的法线方向(

图 >9变形梯度张量的乘法分解
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由式 $>% 可得到速度梯度%的加法分解! 即&
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式中& %

H为当前构型;的弹性速度梯度' %

P

$

为中间

构型;的塑性速度梯度! 源于滑移系上位错运动和

孪晶系上变形孪晶等非弹性不可逆变形( 对于同时

存在位错滑移和变形孪晶的金属材料! %

P

$

是所有激

活滑移系和孪晶系的分切应变率! 其数学表达式

为">!#
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式中&
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为具体的滑移系和孪晶系' 7
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为孪晶体

积分数'
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分别为位错滑移分切应变率和变形

孪晶分切应变率' &
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和 &

!
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为滑移和孪晶的 .FIQDN

张量(

位错滑移和变形孪晶的激活条件是作用在滑移

系或孪晶系上的分切应力超过其1(..! 其分切应力

,

$

KP

和
,

!

Mc

的几何方程为&
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式中& '

H为:;ENH7应力张量! '
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中间构型上的第二类 -D67;RdDJFII6LL! 对于金属材

料! 由线弹性胡克定律! (

H的表达式如下&
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式中& *

H为 4JHHER+;UJ;EUD;E 应变张量' )

H为中间

构型上的四阶弹性张量' +为单位向量(

=<;>单晶体塑性变形基础

>8!8>9位错滑移

经典塑性理论将金属材料的塑性变形归结为位

错滑移! 即塑性变形是位错在特定滑移面上沿滑移

方向运动导致的! 因此塑性变形本质上是各向异性

的! 与晶体取向密切相关( 位错的增殖+ 湮灭和亚

结构+ 位错与其它微观结构 $如晶界+ 增强相_增

强颗粒% 的交互作用主导材料的流动行为和加工硬

化">W#

( 塑性本构理论归根结底是采用适合的数学模

型 $唯象的或基于物理机理的% 描述上述与位错相
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关的微观物理现象! 上升到宏观尺度即塑性流动和

加工硬化(

结构金属的 W 种典型晶体结构包括以铜+ 铝+

银+ 镍和奥氏体钢等为代表的面心立方 $,11% 结

构! 以
$

铁+

!

钛+ 钨和钼等为代表的体心立方

$b11% 结构和以镁+

$

钛+ 锆和钴为代表的密排六

方 $B1-% 结构( ,11金属的滑移系较明确! 通常

只有 .$ > >/ 0> > >1 一类滑移系族! 即滑移面法

线和滑移方向分别为 0> > >1 和 .$ > >/! 共计 >!

个滑移系( b11金属室温下通常有 .> > >/ 0$ > >1

和 .> > >/ 0> > !1 两类滑移系族! 各具有 >! 个滑

移系! 某些b11金属在高温下还可能存在 .> > >/

0> ! W1 滑移系族 $!X 个滑移系%( 因此! 有些学

者将 b11金属的位错滑移机制解释为铅笔滑移

$-HEFD7H?47DNH%

">X#

! 即 b11晶体内的位错可以不

限定滑移面沿 .> > >/ 晶体方向滑动( 总体来说!

,11和b11这两类立方金属具有足够多的滑移系!

满足O6E :DKHK提出的变形协调性准则! 即协调多晶

体任意宏观塑性变形需具备至少 # 个激活的独立滑

移系! 因此立方金属通常具有较好的塑性变形能力(

B1-金属的位错滑移则比 ,11和 b11金属复

杂得多! 研究表明! B1-金属存在的潜在滑移系族

有& .> > ! $/ 0$ $ $ >1 基面 .+/ 滑移+ .> > ! $/

0> > $ $1 柱面 .+/ 滑移+ .> > $ $/ 0> > ! $1 柱

面 .+ 5</ 滑移+ .> > ! $/0> > $ >1 锥面 .+/ 滑

移+ .> > ! W/ 0> $ >9>1 锥面 .<5+/ 滑移和

.> > ! W/ 0> > !9!1 锥面 .<5+/ 滑移等! 总计

WW 种可能的滑移系( 但室温下! 通常只有基面 .+/

滑移 $如镁% 或柱面 . +/ 滑移 $如钛% 容易激

活! 其它滑移系则因高的 1(.. 难以激活( 无论是

基面 .+/ 滑移还是柱面 .+/ 滑移! 都只具备两个

独立的滑移系! 无法满足前述的O6E :DKHK变形协调

性准则( 因此! B1-金属的室温变形能力相对较

差( 不过! 位错的非基面滑移对热激活作用较敏感!

提高变形温度可明显降低其 1(..

">X#

! 因此热变形

过程中! 非基面滑移系的激活可改善B1-金属的塑

性变形能力(

>8!8!9变形孪晶

除位错滑移外! 变形孪晶 $机械孪晶% 也是结

构金属常见的塑性变形模式! 特别是对于低层错能

的立方金属和B1-金属( 在低温或高应变速率变形

条件下! ,11金属存在的孪晶系主要为 .> > !/

0> > >1! b11主要为 .> > >/ 0> > !1( 由于 B1-

金属室温下可开动的滑移系有限! 变形孪晶是其常

见的塑性变形模式! 相应地! B1-金属也具有较多的

潜在孪晶模式! 如 .> $ >9>/ 0> $ > !1+ .> > !9@/

0> > ! >1+ .> $ >9!/ 0> $ > >1 和 .> > !9W/

0> > ! !1! 每一种孪晶模式均具有 @ 个孪晶系">##

(

不同于位错滑移导致的晶格渐进式剪切变形!

变形孪晶本质上是一种位移型的快速切变! 其形核

与长大通常在极短的时间内完成! 产生的剪切应变

+

Mc

是取决于孪晶面法向+ 孪晶方向及 <0+ 比值的几

何常数! 因此
+

Mc

也被称为孪晶的本征切应变">##

(

此外! 平行于孪晶面的原子沿孪晶方向运动! 孪晶

部分和基体以孪晶面为镜面呈镜像关系! 因此变形

孪晶具有极性和方向性">@#

( 对于 B1-金属! 根据

孪晶剪切变形导致的 .</ 轴方向的变形特点! 将

变形孪晶分为拉伸孪晶和压缩孪晶">##

( 拉伸孪晶是

指该孪晶的剪切变形导致晶粒沿 .</ 轴方向被拉

长! 同理! 压缩孪晶则导致晶粒沿 .</ 轴方向被

压缩( 由于基面 .+/ 滑移和柱面 .+/ 滑移均不能

协调沿 .</ 轴方向的分切变形! 因此变形孪晶不

仅为B1-金属提供额外的变形模式以满足O6E :DKHK

变形协调准则! 还提供必需的沿 .</ 轴方向的分

切变形( 此外! 变形孪晶导致的晶格重取向! 例如!

在镁合金中! .> $ >9>/ 0> $ > !1 拉伸孪晶和 .> $

>9!/ 0> $ > >1 压缩孪晶分别使晶格 .</ 轴绕 .>

> ! $/ 方向发生 V@8Wm和 #@8!m转动">" ?>V#

( 孪晶的

晶格重取向和以位错滑移为主导的晶格转动截然不

同! 是在瞬间发生大角度晶格转动! 明显改变晶粒

的方位进而影响其它滑移系或孪晶系的分切应力!

导致取向软化效应+ 硬化效应以及 b;KDEKTD效应

等">Y#

(

孪晶的形核对温度的敏感性较低! 是一个应力

激活过程! 需要克服一定的应力条件! 例如镁晶体

拉伸孪晶所需要的 1(.. 为 ># n## :-;! 略高于基

面 .+/ 滑移! 但低于其它滑移模式( 变形孪晶通

常在滑移受阻和应力累积集中处形核! 如晶界等!

因此受到微观组织的显著影响! 如层错能+ 晶粒大

小+ 取向和晶界取向差等( 孪晶一旦形核! 随后的

长大过程所需的驱动力则相对减小( 相较于位错滑

移! 孪晶本身对塑性变形量的直接贡献通常较小!

但是孪晶导致的晶格重取向会使得某些不利于滑移

发生的取向转化为有利于滑移发生的取向! 激发并

促进滑移的产生! 最终改善晶体的塑性变形能力(

总体上! 当前对变形孪晶的认识尚不如位错滑

移深刻! 对其微观物理机理的解释仍存在一些争

议"!$ ?!>#

( 现有的晶体塑性理论和模型通常采用伪滑

X> 塑性工程学报 第 !" 卷



移的方式来考虑变形孪晶! 即认为孪晶亦遵循

.FIQDN定律! 采用与位错滑移相似的流动模型和加

工硬化模型来描述变形孪晶( 由于孪晶具有极性和

低加工硬化的特点! 其塑性流动模型具有方向性!

1(..则通常采用低模量的硬化方程来描述! 甚至假

定为常数">!! !! ?W$#

(

除了位错滑移和变形孪晶! 某些金属在特定变

形条件下还存在其它塑性变形机制! 如马氏体相变+

位错高温攀移以及 b11材料存在的非 .FIQDN 剪切

带等( 传统塑性理论采用唯象数学模型来描述材料

的宏观塑性行为和力学响应! 并不区分这些变形机

制( 晶体塑性理论则为考虑这些特殊变形机制提供

合适的理论框架和时空间尺度! 例如马氏体相

变"W> ?W!#

+ 剪切带"WW ?W##和超塑性晶界滑动和扩散蠕

变"W@ ?W"#等( 因此! 晶体塑性为建立先进材料的多变

形机制本构理论提供了可行途径( 限于篇幅! 本文

仅讨论位错滑移和孪晶两种变形模式! 且仅限于率

相关晶体塑性理论(

!9本构模型

类似传统塑性理论! 晶体塑性本构理论的主旨

是建立符合塑性变形机理的塑性流动模型+ 加工硬

化模型以及内变量 $如位错密度和孪晶分数等% 演

化模型( 有别于传统塑性理论的是& 晶体塑性理论

需考虑滑移系交互作用 $自硬化和潜硬化%+ 滑移?

孪晶交互作用+ 单晶体到多晶体的均匀化过渡方法

等( 经过 X$ 年的发展! 晶体塑性的本构理论基本形

成两类体系! 即唯象的晶体塑性模型和基于物理机

理的晶体塑性模型(

;<=>唯象晶体塑性模型

!8>8>9率相关流动法则

流动方程描述变形过程中分切应变率与分切应

力间的依赖关系( 唯象的率相关晶体塑性模型通常

采用如下的幂函数来描述位错滑移导致的分切应变

率&

+

-

$

KP

.

+

-

$

,

$

KP

/

-

$

=

$

KP

>0>

KDUE$

,

$

KP

/

-

$

% $#%

式中&

+

-

$

为参考滑移速率' =

$

KP

为滑移系
$

的滑移阻

力 $即1(..%' >为应变速率敏感性指数! 当>

$ 时! 材料的流动行为近似率无关'

-

$为背应力!

不考虑包辛格效应时! 可忽略此项( 式 $#% 提出

较早! 形式简单! 一般只适用于较低的应变速率和

温度区间! 而且在动态加载等较复杂变形条件下不

能很好地反映材料的真实流动行为"WV#

(

尽管变形孪晶通常是在瞬间完成! 但从数值实

现的角度! 当前对孪晶的处理方式和位错滑移相似!

即所谓的伪滑移模型! 其区别仅在于考虑了孪晶的

方向性( 将变形孪晶纳入晶体塑性理论体系的开拓

者包括 &̂f'3/5

"WY#

+ +3b3).&B)(*和 /&:k

1)

"!#

+ .1B+g4+. :

"X$#和 d*+0̂0)̂ 0. (

"X>#等(

变形孪晶的分切应变率方程为&

+

-

$

Mc

.

+

-

$

,

$

Mc

=

$

Mc

>0>

$@%

式中&

+

-

$

Mc

为变形孪晶系
$

的分切应变率'

,

$

Mc

为变形

孪晶分切应力' =

$

Mc

为变形孪晶的激活阻力( 目前关

于孪晶的形核与长大机理的认识尚不够充分"!>#

! 晶

体塑性模型主要关注变形孪晶的统计学行为! 即孪

晶的体积分数! 其率形式为&

7

-

$

Mc

.

+

-

$

Mc

0

+

Mc

$"%

式中& 7

$

Mc

为描述孪晶行为的关键参数! 取值范围为

$ n>! 表示发生孪晶到孪晶结束'

+

Mc

为一次完整孪

晶所产生的特征剪切应变(

!8>8!9硬化模型

=

'

KP

和 =

'

Mc

是度量晶体变形强度的直接变量( 金属

材料在变形过程中由于各滑移系位错间的相互作用

或孪晶与位错间的交互作用! 强度会随变形增加而

增大! 即加工硬化( 合理的滑移阻力模型是正确描

述材料加工硬化行为的前提! 唯象的现象学模型一

般采用如下的率形式&

$> % -HDJFHR*K;J6R)HHN7HQ;E $ -*)% 硬化模

型"X!#

&

=

-

$

KP

.

#

!

8

$!

+

-

!

KP

8

$!

.8

$

"?5$> /?%

&

$!

# KHFI

+

8

$

=

"

/=

( )
$

$V%

式中& 8

$

+ =

$

+ =

o

和 + 为材料常数! 分别代表参考

硬化模量+ 初始滑移阻力+ 饱和滑移阻力和硬化指

数' 8

$!

为滑移系交互强度矩阵' ?为描述自硬化和

潜硬化相对强度的系数'

&

$!为dJ6EHFTHJ算子(

$!% *E;ENRd;7DNDEND硬化模型"XW#

&

=

-

$

KP

.

#

!

8

$!

+

-

!

KP

8

$!

.8

$

"?5$> /?%

&

$!

#

> /

=

!

KP

=

@

+

$Y%

99$W% 56FH硬化模型"!#

&

=

-

$

KP

.=

$

$

5$=

$

>

5

)

$

>

.

% > /H]P

/

)

$

$

=

$

>

( )[ ].

$>$%
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式中&

.

为累计分切应变' =

$

$

+ =

$

$

5=

$

>

+

)

$

$

和
)

$

>

分

别为初始 1(..+ 饱和 1(..+ 初始硬化模量和饱和

硬化模量(

对于立方金属材料! 上述本构模型皆被广泛使

用! 也被大量的研究证明具有很好的表现性能( 对

于低对称的密排六方金属! 通常会对这些硬化模型

做一些修正和改动以考虑孪晶的影响( 孪晶的加工

硬化模型则大多采用和位错滑移相似的模型! 例如

开源晶体塑性模拟器 $5DKF6R-7;KMDF.H7LR16EKDKMHEM!

5-.1% 采用56FH硬化模型描述位错滑移和孪晶的

1(..! 该模型随着5-.1的推广得到广泛应用(

!8>8W9孪晶引起的晶格重取向

对于变形孪晶导致的晶格取向变化! 较主流的

做法是主导孪晶重取向 $-JHN6QDE;EM/cDE (H6JDHEMR

;MD6E! -/(% 法! 该方法最初由 5*)B&'//3-

"XX#

提出! 并由 /&:k1)等
"!!#

改进并引入 5-.1( 该

方法记录了晶粒中各个孪晶系的孪晶分数及总的孪

晶分数! 当总的孪晶分数达到某阈值时! 该晶粒取

向变为体积分数最大的孪晶系的取向( 该方法只考

虑了孪晶分数最大的孪晶的取向! 而忽略了体积分

数较小的孪晶的取向! 但从数值实现的角度! 不失

为一种稳健可行的孪晶取向更新方法( -(/方法是

开源程序5-.1和-(0.:.

"##所采用的孪晶织构更新

方法! 因此得到较广泛的应用! 其可靠性亦被大量

实验结果证明(

;<;>基于物理机理的晶体塑性模型

唯象的晶体塑性模型多为经验公式! 缺乏对塑

性变形微观物理现象的描述( 从晶体材料塑性变形

的微观机理出发! 以位错密度作为状态变量建立位

错密度晶体塑性 $ D̂K76F;MD6E ĤEKDM<b;KHN 1-!

^̂ bR1-% 模型! 即所谓的基于物理机理的晶体塑性

模拟! 可以便捷地在连续介质力学框架内研究材料

的各种微观物理机理交互作用和演化( 近年来!

^̂ bR1-理论得到蓬勃发展! 相关材料模型涵盖从

基础的位错增殖+ 湮灭模型到考虑位错扩散攀移+

位错偶极+ 位错胞元亚结构+ 位错与晶界+ 第二相

粒子等的交互作用的复杂模型"X# ?#"#

( 但其核心的数

学模型依然是塑性流动模型+ 加工硬化模型和微观

组织演化模型(

!8!8>9流动模型

位错运动是一个热激活过程! 受各种短程障碍

和长程障碍的影响! 描述位错运动引起的塑性流动

较通用的统计学模型是 :/. $:HFI;EDF;7/IJHKI67N

.MJHKK% 模型">W! X#! #V ?#Y#

! 即&

+

-

$

KP

.A

(

$

>

B

$

6

^

-

H]P

/

3

KP

4

b

C

> /

D

,

$

KP

/

-

$

D/

,

$

;

,

( )
$

[ ]{ }, ?

KDUE$

,

$

/

-

$

%

$>>%

式中& A为柏氏矢量大小'

(

$

>

为移动位错密度' B

$

为与温度无关的位错运动平均自由程 $:H;E ,JHH

-;MI! :,-%' 6

^

为 ĤS<H频率' 3

KP

为位错滑移激

活能' 4

b

为 b67MZQ;EE 常数' C为温度'

,

$

为短程

阻力 $如固溶强化强度和晶格 -HDHJ7K阻力等%'

,

$

;

为长程阻力' ,和 ?为描述热激活能垒形状的数值

常数(

,

$

影响位错的热激活运动难易程度'

,

$

;

则主要

包括由其它静止位错 $林位错% 和晶界的弹性应力

场等引起的阻力! 长程阻力几乎不直接受温度和应

变速率的影响! 因此
,

$

;

也叫绝热阻力( 在中低温度

情况下 $如 CpC

Q

! C

Q

为材料的熔点温度%! 式

$>>% 可简化成唯象流动模型 $式 $#%%

">>#

( 需要

强调的是! 和式 $>>% 同源的热激活流动模型很

多! 较普遍的是将A

(

$

>

B

$

6

^

简化为参考滑移速率
+

-

$

(

!8!8!9硬化模型

金属晶体材料的塑性变形过程中! 各滑移系上

的位错存在明显的交互作用! 导致位错运动的长程

阻力
,

$

+

! 目前广为接受的与位错密度相关的滑移阻

力模型是广义/;<76J模型"@$#

! 即&

,

$

;

.

,

$

;

5<

>

/

A 3

$!

(槡
!

$>!%

式中&

,

$

;

为其它微观结构引起的长程阻力! 如晶界

引起的B;77R-HMFI 效应"@>#

' <

>

为数值常数'

/

为剪

切模量' 3

$!为滑移系的交互强度系数'

(

!为具体

滑移系上的位错密度( 在式 $>!% 中! 交互强度

3

$!的取值对模拟结果的影响较大! 当前尚难以针对

具体的材料给出专用的交互强度系数( 常见的做法

包括采用经验系数"@$#

+ 通过滑移系几何关系">$! XV#

以及采用更小尺度的离散位错动力学"@!#等来确定(

!8!8W9微观组织演化模型

基于物理机理的材料模型不可或缺的是描述微

观结构 $如位错密度和位错亚结构% 演化的模型!

针对不同的材料和变形条件建立具体的微观组织演

化模型亦是该领域的研究热点( 描述位错密度演化

的模型不胜枚举! 但最基础的位错运动模型是

d6FTKR:HFTDEU$d?:% 模型">W#

! 即&

(

-

$

.

>

A

>

B

$

/!E

F

(( )$

D

+

-

$

D $>W%

式中& E

F

为位错湮灭的临界距离( 位错:,-B

$的示
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例模型如下&

B

$

.

<

!

&

5

F

$!

(槡
!

G

$>X%

式中& &为平均晶粒尺寸! 即晶界对位错 :,-的贡

献"@>#

' <

!

和G为材料常数' F

$!为滑移系之间的林

位错贡献系数(

需要指出的是d?:模型考虑的变形机制较少!

且无法描述温度对位错演化的影响( 通过引入更多

的状态变量! 考虑多种变形机制的先进位错密度演

化模型不断涌现( 例如! -33/3(. b等"@W#引入 W 类

与位错密度相关的状态变量! 建立可描述应变路径

对b11金属材料流动应力硬化_软化效应的晶体塑

性模型' 这 W 类位错密度分别是胞元内的静止位错

密度+ 胞元墙内的静止位错密度和具有方向性的移

动位错密度! 类似的 W 参数位错密度模型还有(&/R

3(. ,等"@X# 和 AB*)4 B : 等"X## 提出的模型(

4(0++0)等"@##提出了一种针对 ,11材料低周疲劳

的 ^̂ bR1-模型! 在纳米尺度上建立了位错偶极+

双重交滑移和位错密度增殖的演化方程( d)R

3A3501:等"@@#建立了考虑温度与应变率效应的

^̂ b?1-模型! 模拟了锆在不同温度和应变率下的

力学行为( b323(+30)0%和 /&:k1)

"@"#提出了

一个基于位错密度可描述温度效应的晶体塑性模型!

该模型随着5-.1的推广衍生出多个版本(

显然! 以位错密度为状态变量的本构理论可描

述更多的变形机制和微观组织! 显著拓宽晶体塑性

的应用范围' 相比之下! 由于对孪晶形核+ 长大和

硬化机制的认识不够深入! 目前基于物理机理的孪

晶模型较少! 通常仍采用唯象的经验模型来描述孪

晶行为( 例如 *̂)13//3.等"@V#针对 /e0-钢建立

的晶体塑性模型! 采用位错密度模型描述塑性滑移!

而变形孪晶则采用d*+0̂0)̂ 0. (等"X>#提出的经验

模型( d)3A3501:等"@"#将孪晶的 1(.. 表示成位

错密度相关的函数! 但该函数本质上仍是经验模型(

;<?>非局部晶体塑性本构模型

由于没有引入材料内禀尺寸和滑移系梯度等非

局部变量! 传统的晶体塑性模型仍属于局部材料模

型! 无法描述应变梯度强化效应和非均匀塑性变形

引起的几何必需位错密度 $4H6QHMJDF;77<)HFHKK;J<

D̂K76F;MD6EK! 4)̂ % 强化效应( 建立非局部晶体塑

性 $应变梯度或 4)̂ 增强% 模型较直接的方式是

在滑移阻力演化方程中引入应变梯度效应和材料内

禀尺寸( 非局部晶体塑性模型既能考虑材料的各向

异性行为+ 晶粒取向的影响和变形局部化现象! 又

能考虑应变梯度对硬化的影响(

将应变梯度效应和几何必需位错密度纳入晶体

塑性理论框架的开拓者包括 *(.3)+0. *等""$ ?">#

+

4'(/0): 3等""! ?"X#

+ 353(. +-等""##

+ :**

等"XV ?XY#

+ 1B3&)4d.等""@#等( 特别是4'(/0):

3等""! ?"X#对大变形晶体塑性框架的 4)̂ 理论进行

了严格的数学推导和论证( 近年来! 非局部晶体模

型得到快速发展! 如 B*)1. 等""" ?"V#将 4*&B

等""Y#提出的应变梯度塑性理论引入到晶体塑性模

型! 研究了单晶体微弯曲和微压痕过程中的尺度效

应( +33eb和1B3)2-

"V$#采用非局部晶体塑性

模拟了纯铜单晶纳米压痕过程中的尺度效应(

AB*)4B:等"X@ ?X"! V>#采用4)̂ 增强晶体塑性模型

研究了铜箔微拉伸+ 微弯曲变形过程的尺度效应(

不同于传统的统计存储位错! 4)̂ 是一种几何

缺陷! 与晶格畸变 $应变梯度% 密切相关! 理论上

可由严密的数学推导获得确定数值""! ?"W!V!#

( 因此!

实现非局部晶体塑性模型的主要难点在于计算高阶

位移梯度! 如分切应变梯度或变形梯度的旋度(

*(.3)+0. *等""$!VW#和353(. +-等"VX#采用一种完

全耦合的数值实现方法! 即将应变梯度项视为额外

的自由度! 构建超级单元! 在求解平衡方程的过程

中计算 4)̂ 密度( b'..&3-等"WV! "@#

+ +33e b

和1B3)2-

"V$#

+ C0*&CA等"V##则采用 )积分点

应变,逆插值到节点应变,插值获得积分点应变梯

度* 方法! 无需构建新的单元( AB*)4 B :

等"X@ ?X"! V>#则采用移动最小二乘函数构造插值形函

数! 求解形函数偏导获得应变梯度项和4)̂ 密度(

;<@>材料参数标定

晶体塑性模型通常具有较多的材料参数! 特别

是基于物理机理的模型以及考虑多种滑移模式或孪

晶模式的模型( 因此! 标定模型中的材料参数是开

展晶体塑性模拟的关键步骤! 直接影响模拟结果的

可靠性( 由于,11材料只有 > 组滑移系! 其材料参

数标定相对简单! 较普遍的做法是拟合多晶体材料

的宏观应力?应变曲线和织构演化! 例如d*+0̂0)R

0̂. (等"XW#和AB*)4B:等"X#! V@#采用宏观的流动

应力?应变曲线标定纯铜的晶体塑性材料参数(

AB*)4B:等"V"#采用轧制方向的单向拉伸实验数

据标定 W>$X 铝合金的材料参数! 并用所标定的材料

参数预测其它方向的流动应力! 其结果与实验数据

吻合较好( 因此对 ,11这种变形模式简单的材料!

采用宏观的流动应力 ?应变曲线来标定材料参数不

失为一种切实可行的手段(
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相比之下! 对于 b11和 B1-这种存在多组滑

移模式甚至孪晶的材料! 其材料参数的标定仍是一

个棘手的问题( 常规手段是根据多组实验数据拟合

材料参数! 如 +33:4等"VV#采用不同取向单晶的

力学实验数据拟合 ^̂ bR1-的材料参数( .*+3:*

*等"!##对高纯度
$

钛多晶材料沿不同方向进行了加

载! 然后使用晶体塑性模拟拟合实验结果! 获得各

滑移系的 1(..! 其中柱面 . +/ 滑移+ 基面 . +/

滑移和锥面 .<5+/ 滑移的1(.. 分别为 W"+ XY 和

>Y" :-;( 4&)4%1等"VY#则通过开展特定取向
$

钛

单晶的微悬臂梁弯曲实验! 使变形分别只激活基面

.+/ 滑移+ 柱面 .+/ 滑移和锥面 .<5+/ 滑移!

然后使用晶体塑性模型拟合实验结果! 得到各滑移

系族的1(..( 类似地! B*.0%*5等"Y$#采用特定取

向的单晶体压缩实验数据分别拟合 /D?@*7合金基

面 .+/+ 柱面 .+/ 和锥面 .</+/ 的滑移系参数(

近年来! 基于纳米压痕的反分析法也常被用于

标 定 晶 体 塑 性 材 料 参 数( 如 +0' : 等"Y>#

+

1B*d(*b&(/2*和 30.3)+&B(-

"Y!#采用 1-,3:

模拟和纳米压痕实验确定纯铝的细观力学参数和弹

性模量! 采用载荷 ?位移曲线+ 压痕堆积高度和晶

格转动构建了反分析法目标函数( 本课题组采用纳

米压痕实验+ 原子力显微镜实验+ 晶体塑性有限元

模拟和反分析法! 辨识双相钢 -̂YV$ 中的铁素体和

马氏体相的唯象晶体塑性模型参数(

W9均匀化方法

从上述单晶体塑性理论到更具一般性的用于描

述多晶体材料的晶体塑性模型! 重要的一环是联系

单个晶体和多晶体之间的变形和力学响应的过渡理

论! 也就是均匀化方法( 循着晶体塑性发展历程!

代表性的均匀化方法有 .;FIK模型"YW#

+ /;<76J模

型"YX#

+ 自洽 $.H7L?16EKDKMHEM! .1% 模型+ 1-,3:

和晶体塑性谱方法 $1J<KM;7-7;KMDFDM<.PHFMJ;7:HMIR

6N! 1-.:% 等( .;FIK模型假设各个晶粒之间的应

力是连续的! 且与加载的宏观应力状态相同"YW#

( 该

假设满足平衡条件! 但各晶粒的变形是自由的! 无

法满足变形协调条件! 与实际情况差异较大! 目前

的应用场合较少(

?<=>平均场晶体塑性模型

平均场晶体塑性模型通常不考虑晶粒的具体形

貌和大小! 而是假定一个材料点 $如积分点% 包含

若干个由取向和晶粒体积分数表示的 )晶粒*! 且

不考虑晶粒间的拓扑关系! 通过一定的均匀化规则!

建立宏观材料点和单个晶粒间的应力应变过渡关系(

/;<76J模型和 .1模型是两类较典型的平均场晶体塑

性模型(

W8>8>9/;<76J晶体塑性

/;<76J模型假设单个晶粒的应变等于多晶体的

宏观应变! 多晶体的宏观应力则等于所有晶粒的加

权平均值! 因此也叫全约束 $,G7716EKMJ;DEM! ,1%

模型( 该模型自动满足晶粒间的变形协调条件! 但

不满足晶界处的应力平衡条件( /;<76J模型通常能

给出较好的织构演化和各向异性预测结果! 特别是

对于层错能较高的立方晶体材料' 但对低层错能的

立方金属 $如黄铜+ 银等% 和 B1-金属的表现不

佳! 因此也出现许多改进型的 /;<76J模型! 主要是

集中于晶界应力平衡问题的尝试"Y##

( 其中比较有代

表性的是松弛约束 $(H7;]HN 16EKMJ;DEM! (1% 模

型"Y@ ?YV#

! (1R/;<76J模型放弃了 ,1R/;<76J模型对晶

粒间应变相同的严格要求! 允许各晶粒部分速度梯

度分量可以和宏观速度梯度不同! 例如适用于具有

扁平+ 细长晶粒材料的 )煎饼模型* 就放弃对面外

剪切应变分量的约束( 因其理论简单+ 数值实现容

易且稳健性高! /;<76J模型及其改进模型依然是应

用非常广泛的晶体塑性模型(

W8>8!9自洽晶体塑性

自洽晶体塑性 $.1?1-% 理论假设多晶体是由

大量晶粒构成的均质等效介质 $B6Q6UHEH6GK3aGDOR

;7HEM:HNDGQ! B3:%! 每个晶粒 $取向% 视为嵌入

B3:中并与之相互作用的椭球形粘塑性夹杂物! 用

格林函数方法求解 3KIH7S<夹杂问题! 可同时满足

变形协调条件和应力平衡条件"YY#

( 需要强调的是

.1R1-理 论 的 发 展 离 不 开 前 人 的 大 量 工 作!

d(g)3(3

">$$#最早提出弹性自洽理论! 此后 b'̂ 0R

*).d2b和 e'//

">$>#

+ B'/1B0).&)%e

">$!#

+

0e*d':*/和)3:*/R)*..3(.

">$W#将自洽理论逐

步推广至弹塑性大变形( :&+0)*(0*等"YY#采用切

线模量法建立了非增量的粘塑性自洽模型( >YYW

年! +3b3).&B)(*和/&:k1)

"!#在:&+0)*(0

*等"YY#的基础上! 建立了增量粘塑性大变形 .1R1-

模型(

目前最具代表性的 .1R1-模型为 +3b3).&B)

(*和/&:k1)

"!#提出的粘塑性自洽 $5-.1% 晶

体塑性模型! 该模型虽未考虑弹性变形! 但大量结

果表明5-.1对立方金属和 B1-金属的力学行为和

各向异性演化均具有较高的预测精度( 同时! 为了
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模拟变形孪晶及孪晶晶格重取向! /&:k1)等"!!#

较早在5-.1上实现了 -/(孪晶取向更新模型( 对

于低层错能的立方金属+ 低对称性及存在变形孪晶

的B1-金属! /;<76J类晶体塑性模型通常表现不

佳( 经过 !$ 多年发展! 5-.1已经成功应用于常见

结构金属的力学行为+ 织构演化和微观组织演化的

模拟中"@V! >$X ?>>##

( 例如 4'(*&)-等">>@#利用 5-R

.1模型! 模拟预测了纯钛在准静态加载及动态加载

时的应力 ?应变曲线和孪晶体积分数( /*)4C,

等">>$#结合5-.1和动态再结晶理论! 模拟了镁合金

在热挤压过程中的织构演化和晶粒长大( 近年来!

e*)4B等">>"#在5-.1的基础上! 考虑弹性应变分

量! 提出了弹粘塑性自洽 $37;KMDFR5-.1! 35-.1%

模型( 并基于 35-.1! 深入挖掘镁合金的变形机

制! 先后建立了镁合金的孪晶模型+ 次孪晶模型和

逆孪晶模型等">>#!>>V ?>>Y#

(

除了上述的平均场均匀化方法! 亦不乏其它先

进的均匀化方法! 如针对轧制织构的 *+*:3+模

型">!$#

+ (41模型和40*模型">>#等( 平均场晶体塑

性模拟可作为材料点模拟器! 如 /;<76J?bDKI6P ?

BD77晶体塑性模型+ 5-.1和 35.-1等! 亦可和有

限元软件结合构成平均场 1-,3:( 1-,3:的长处

在于能够处理复杂物理边界条件下的晶体塑性力学

问题! 例如在金属成形工艺中! 1-,3:可以模拟拉

深+ 轧制+ 锻造等塑性加工过程的织构演化+ 变形

不均匀性和制耳等! 极大地拓宽了晶体塑性理论的

应用范围">>#

(

?<;>全场晶体塑性模型

平均场晶体塑性模型 $如自洽模型% 可以很好

地预测多晶体的宏观力学行为 $应力 ?应变曲线%

和统计的织构演化! 但是难以预测局部的+ 晶粒尺

度的微观力学行为">!>#

( 不同于平均场晶体塑性模

型! 全场晶体塑性模型借助于偏微分方程求解器!

如有限元 $,3:% 和谱方法 $.PHFMJ;7:HMI6N! .:%

等! 通过单元 $网格% 对晶粒进行离散! 即一个晶

粒通常由若干个单元组成! 如图 ! 所示( 采用这种

全场建模的技术! 可通过系统的平衡方程 $或动量

方程% 自然地保证晶粒间的力平衡条件和变形协调

条件! 而且对晶粒间相互作用的描述也更符合实际

情况( 目前比较主流的全场晶体塑性方法主要有全

场1-,3:和以开源软件 *̂:*.d为代表的基于快

速傅里叶变换 $,;KM,6GJDHJ/J;EKL6JQ! ,,/% 的全

场晶体塑性谱方法 $1-.:%

"X! V"! >!! ?>!X#

(

全场晶体塑性模拟可以考虑多晶体材料真实的

图 !9全场晶体塑性模拟多晶体代表体元模型

,DU8!9(HPJHKHEM;MDOHO67GQHH7HQHEMQ6NH76LP67<FJ<KM;7L6J

LG77RLDH7N FJ<KM;7P7;KMDFDM<KDQG7;MD6EK

微观组织信息! 包括晶粒大小+ 形貌+ 晶粒拓扑关

系+ 晶界和界面力学和多相组织等( 当然! 这种对

每个晶粒进行网格划分的建模方法所需的计算时间

至少比平均场晶体塑性模拟大 > 个数量级! 这使得

全场1-,3:尚不适合大尺度和大规模的有限元模

拟( 得益于,,/! 1-.:具有极高的计算效率! 可以

在-1上开展百万级单元的高分辨率晶体塑性模

拟"V"! >!##

! 适合研究金属多晶体材料微观力学行为(

然而! 基于 ,,/的 1-.:无法处理自然边界条件!

且在大变形阶段因网格畸变而收敛性较差( 虽然如

此! 近年来随着计算硬件的升级和建模技术的不断

发展! 全场晶体塑性模拟的使用已越来越普

遍"V"! X!>!@ ?>!Y#

(

X9晶体塑性模拟的典型应用

经过近 X$ 年的发展! 与晶体模型相关的本构理

论+ 数值积分算法和微观组织建模技术日趋成熟!

晶体塑性模拟已广泛应用于金属材料的宏微观力学

行为预测+ 织构演化和各向异性预测+ 微观组织演

化和多物理场耦合模拟等领域! 涵盖材料基础冶金

行为+ 多尺度机械力学行为和金属成形工艺等( 本

文仅列举若干代表性应用示例(

@<=>晶体学织构及各向异性预测

晶体塑性模型源于单晶体的位错滑移! 自然地

考虑初始取向 $晶体学织构% 对晶粒变形行为和力

学响应的影响' 大变形晶体塑性理论具有严格的取

向更新策略! 因此对多晶体材料织构演化和各向异

性的追踪和预测是晶体塑性模型最基本的能力(

>YY! 年! d*+0̂0)̂ 0. (等"XW#采用 /;<76J?1-,3:

预测了铜在拉伸+ 压缩+ 剪切和平面应变压缩等变

形路径下的织构演化! 并在之后晶体塑性模拟已成

功用于多种结构金属的织构演化预测! 如铝合

金">W$ ?>W>#

+ 铜">W! ?>WW#

+ 钢">WX#

+ 钛合金">W## 和镁合

Y>9第 # 期 章海明 等& 晶体塑性理论及模拟研究进展



金">W@ ?>W"#等( 特别是对于立方金属的织构演化和各

向异性! 晶体塑性模拟可以提供置信度很高的模拟

预测结果( AB*)4d等">WY#分别采用 ,1R/;<76J模

型+ *+*:3++ 5-.1和 1-,3:预测了 **>$#$ 铝

合金的各向异性行为( 值得一提的是! 近年来! 开

源程序5-.1被广泛应用于 B1-金属的织构演化和

各向异性预测">$X!>$@!>>$!>WY ?>X$#

(

筒形件拉深制耳是晶体学织构影响金属板材成

形质量的典型体现! 1-,3:仅需材料的基础力学数

据和初始织构! 即可预报材料在复杂变形过程中的

各向异性演化和制耳的形成! 因此对模拟预测板材

拉深制耳现象具有明显优势( (**b3^等">WV#采用

1-,3:模拟! 通过设计材料的织构成分! 分别预测

了低碳钢在拉深过程中出现的 X+ @ 和 V 个制耳(

C031+和)*d*:*1B03

">X!#采用1-,3:模拟了复

相高强钢 1-V$$ 板材深冲时出现 X 和 @ 个制耳的现

象! 指出 0>>>1 纤维取向板料的成形性能优于
#

丝织构及 0$$>1 纤维取向的板材( AB*)4B:

等"V@#采用唯象的 1-,3:模拟了冷轧 !$Y$R/W 铝合

金的拉深制耳现象! 如图 W 所示! 1-,3:预测了该

筒形件的 X 个大制耳和 ! 个小制耳! 且制耳轮廓高

度与实验结果吻合较好(

@<;>表面粗糙度及成形极限

由于晶体取向的差异! 多晶体材料内部各晶粒

具有不同的可变形能力! 即存在所谓的 )软取向*

晶粒和 )硬取向* 晶粒' 表层硬取向晶粒容易发生

应力集中! 而软取向晶粒容易产生应变集中! 最后

导致材料的表面粗糙化( 这种由微观结构引起的表

面粗糙化 $桔皮和起皱等% 与晶粒取向和晶粒大小

密切相关! 并影响薄板的成形性能和质量">!##

(

(*bb3^等">XW# 通过 1-,3:模拟研究了 1GSH+

46KK和 . 织构等典型织构对表面粗糙化的影响规

律( AB*&A等">XX#利用三维 1-,3:模拟方法分别

模拟了晶粒排布方式+ 不同的加载条件+ 泰勒因子+

织构分布以及不同晶粒取向组合对表面形貌的影响!

研究纯铝在单轴和双轴载荷作用下表面轮廓的变化

情况! 研究发现! 表面粗糙化受相邻晶粒间的强度

差+ 剪切相容性+ 取向相近晶粒的空间分布以及加

载条件的综合影响( AB*)4B:等">!##采用全场

1-.:研究了晶粒大小和试样厚度对铜箔表面粗糙

化的影响规律! 如图 X 所示! 试样表面粗糙度受晶

粒大小的显著影响! 且变形越大越明显(

由于金属板材的成形极限受材料微观组织和各

向异性 $屈服轨迹形状% 的显著影响">X##

! 特别是

图 W9/;<76JR1-,3:预测的冷轧 !$Y$ ?/W 铝合金筒形件

的制耳现象 $;% 和制耳轮廓高度 $S%

,DU8W9 ĤHPRNJ;cDEUH;JPIHE6QHE6E $;% ;EN H;JF6EM6GJIHDUIM

$S% PJHNDFMHN S</;<76JR1-,3:L6JF677RJ677HN !$Y$R/W ;7GQDEGQ

;776<F<7DENJDF;7P;JMK

图 X9全场1-.:预测的晶粒大小对纯铜薄膜表面粗糙度的影响

,DU8X93LLHFM6LUJ;DE KDZHPJHNDFMHN S<LG77RLDHN 1-.:6E

KGJL;FHJ6GUIEHKK6LF6PPHJL6D7K

对于低对称金属材料! 晶体塑性模拟可以自然地将

织构演化及其导致的塑性各向异性和屈服轨迹演化

的影响考虑进去! 因此晶体塑性模拟被广泛用于预

测金属多晶体板材的成形极限! 较常用的方法是晶

体塑性模拟和 :;JFDE;TRdGFZ<EKTD方法 $:?d方
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法! 假设试样存在初始缺陷! 该缺陷最终导致塑性

失稳%( )30+%1和*4)3e. (

">X@#耦合5-.1模型

和:?d方法建立了 *AW> 镁合金的成形极限曲线!

并考虑了变形孪晶引起的晶格重取向对材料成形极

限的影响( 关于晶体塑性模拟在板料成形极限预测

中的应用! 可以参考 .04)&(3++0%e等">X"#的专题

综述(

@<?>变形不均匀性及剪切带

由于晶体取向和晶粒大小不同! 金属多晶体材

料的微观组织本质上是不均匀的( 这种组织不均匀

性会促进应变集中+ 局部剪切带和应力集中过早形

成! 导致微空洞的萌生和材料的宏观断裂( /*̂ *R

)&2等">XV#通过 1-,3:研究了微观组织不均匀性

对铝板成形性能的影响( 随着厚度方向晶粒数的减

少! 材料的成形性能下降! 且局部减薄逐渐变成宏

观剪切带的形成( ,'BB等">XY#采用 1-,3:研究

了纳米晶铜的力学行为! 将单个晶粒视为复合材料!

分别描述晶内和晶界的力学行为! 并对比了两种建

模方案! 一是晶内为晶体塑性模型! 晶界为%! 流动

模型' 二是晶内和晶界均采用晶体塑性模型 $但赋

予不同的材料参数%! 两种方案均预测了剪切集中

现象! 且方案一预测的力学行为过刚( /*)4C,

等">#$#通过微拉伸实验和全场1-.:模拟研究了微观

组织对纯铜+ 纯铁和
$

钛的微拉伸性能的影响( %0*

)等">#>#采用1-,3:模拟了低层错能的铜 ?银复合

材料在平面应变压缩过程中出现的非晶体学剪切带!

及剪切带对织构演化的影响( AB*)4B:等">!##通

过建立可比较的微观组织代表体元模型! 通过全场

1-.:模拟研究铜箔微拉伸过程中应变集中和断裂

行为的尺度相关性! 如图 # 所示! 局部剪切带分散

在细晶试样内! 而内部粗晶试样则出现贯穿厚度的

剪切带(

对于多相材料! 由于相与相之间的力学性能差

异! 微观上应力应变分配直接影响材料的宏观强韧

性">#!#

( 全场晶体塑性模拟通过建立多相组织的代

表体元模型+ 赋予各相不同的材料性能参数! 可以

从微观尺度探究多相材料变形过程中的微区应力_应

变分配和变形集中( /*.*) 11等">#W ?>#X# 利用

1-.:研究了铁素体 ?马氏体双相钢上的不均匀变

形行为! 马氏体形态和分布对局部不均匀塑性变形

行为具有重要的影响( d*̂ dB&̂ *-&'(%等">###的

1-,3:模拟结果表明! 马氏体的体积分数以及马氏

体与铁素体强度的差异直接影响铁素体 ?马氏体相

界面上应力和应变的分布! 进而影响界面上裂纹的

图 #9全场1-.:预测的晶粒大小对微区应变集中和剪切带的影响

,DU8#93LLHFM6LUJ;DE KDZHPJHNDFMHN S<LG77RLDH7N 1-.:6E

KMJ;DE 76F;7DZ;MD6EK;EN KIH;JS;ENKDE F6PPHJL6D7K

萌生( 3+dB&̂ *(2d0等">#@#通过 /3:和基于位

错密度的1-,3:研究了析出相对*7R1GR:UR*U铝合

金强韧性的影响机制( 研究发现! 纳米尺寸析出相

通过抑制剪切应变集中而提高材料的强韧性! 而微

米尺度的析出相会促进应变集中进而降低材料的韧

性(

@<@>尺度效应和几何位错密度强化

金属材料在微纳米尺度下的变形通常会表现出

所谓的尺度效应! 包括由于缺乏统计性而表现出的

一阶尺度效应和非均匀塑性变形引起的应变梯度

$4)̂ 强化% 二阶尺度效应">!#! >#"#

( 晶体塑性具有

和微尺度塑性变形相同的时空间尺度! 可同时描述

这两类尺度效应( 其中描述晶粒尺寸效应通常有两

种方式! 一是将平均晶粒尺寸作为材料常数! 采用

B;77R-HMFI方程! 或在 ^̂ bR1-模型中考虑晶界对位

错:,-的贡献 $晶界对位错的捕获作用%

">#V ?>#Y#

!

这种方法数值实现相对简单' 二是采用非局部材料

模型! 描述4)̂ 在晶界处的堆积效应及其引起晶界

的强化效应! 这种方式数值实现相对复杂! 但可同

时考虑变形不均匀性和微观组织不均匀性引起的强

化作用">!##

( AB*)4B:和 &̂)4CB

"V>#采用非局

部 1-,3:模拟了铜箔微拉伸过程中的尺度效应!

如图 @ 所示! 非均匀塑性变形导致4)̂ 强化! 特别

是晶界处的4)̂ 聚集造成晶界强化效应(
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图 @9非局部1-,3:模拟预测的铜箔微拉伸过程中的尺度效应

$;% :DKHK应力9 $S% 等效塑性应变9 $F% 统计存储位错密度

$N% 几何必需位错密度

,DU8@9.DZHHLLHFMDE QDFJ6MHEKD6E 6LF6PPHJL6D7KKDQG7;MHN S<

E6ER76F;71-,3:

$;% :DKHKKMJHKK9$S% 3aGDO;7HEMP7;KMDFKMJ;DE9$F% .M;MDKMDF;77<KM6JHN

NDK76F;MD6E NHEKDM<9 $N% 4H6QHMJDF;77<EHFHKK;J<NDK76F;MD6E NHEKDM<

:*23'(%(和 :1̂ &e3++^+

">@$#在传统单

晶体塑性理论中引入晶格畸变梯度引起的背应力强

化和4)̂ 引起的各向同性强化! 研究了单晶体薄膜

微弯曲过程中的尺度效应( )0&(̂ .&)1,等">@>#建

立了一种考虑能量和耗散梯度效应的应变梯度

1-,3:! 考虑微观组织不均匀性引起的应变梯度效

应和B;77?-HMFI效应! 并可以向下衔接离散位错动

力学模拟( 4&+̂3)b%等">@!#利用应变梯度1-,3:

研究了回火马氏体 ?铁素体钢的微观变形机制! 探

讨晶粒间与亚晶粒间的相互作用( .'),e等">@W#

采用应变梯度 1-,3:研究了马氏体高强钢的变形

行为! 通过 56J6E6D方法建立了多种微观结构的马

氏体钢代表体元模型! 模拟了原奥氏体晶粒+ 马氏

体束和马氏体块的尺寸对材料宏微观力学响应的影

响! 以及板条马氏体相互作用对位错类型 $统计存

储位错和几何必要位错% 的影响( 模拟结果显示马

氏体块的尺寸决定材料的整体力学响应! 而马氏体

束和马氏体块共同影响微区应变分布( C0*&CA

等"V##采用4)̂ 增强1-,3:模拟了离子辐照材料在

纳米压痕过程中的尺度效应和辐照强化(

@<A>微观力学行为和变形机理辨识

因其理想的长度尺度! 晶体塑性模拟是辨识结

构金属微观力学性能和变形机理的重要手段! 特别

是配合微小尺度的力学实验手段! 如纳米压痕">@X#

+

微柱压缩">@##和微梁弯曲"VY#等! 应用场合愈加广泛(

1*.*+. &等">@X#采用唯象的 1-,3:模拟了铜

单晶的纳米压痕过程! 研究了晶粒取向对压痕硬度+

载荷 ?位移曲线+ 材料堆积和下沉的影响(

.q)1B3AR:*(/r)(等">@@# 利用纳米压痕实验和

1-,3:模拟研究了不同取向纯镁单晶中的孪晶激活

和长大过程( .3+5*(*%&'b等">@"#通过 1-,3:和

/3:实验研究了不同取向镁单晶的压痕形貌特征!

结果表明压痕形貌和卸载阶段的弹性回复都表现出

明显取向依赖性! 且受拉伸孪晶的影响( d'd.3)R

d&5等">@V# 采用纳米压痕+ 1-,3:模拟+ .3:_

3b.^实验研究了 X 种不同纯度铍的强度和弹性模

量( 结果表明! 压痕晶粒的取向是影响材料硬度和

压痕形貌的主要因素! )软取向* 晶粒硬度较小!

压痕形貌以堆积为主' )硬取向* 晶粒硬度较大!

压痕形貌则以塌陷为主(

1B3)+等">@##通过微柱压缩实验和 1-,3:模

拟! 研究了层状 /D*7合金塑性各向异性的微观机

理! 结果表明! 超位错和普通位错的纵向滑移是造

成塑性各向异性的主要原因( B'..3(3等">@Y#通过

微压缩实验和应变梯度 1-,3:模拟研究了 .</ 轴

取向镁单晶的 )越小越强* 尺度效应! 并且预测了

滑移带中的离散位错的滑动过程( AB*)4A等">"$#

通过1-,3:模拟和微柱压缩实验确定了 /DR@!X! 钛

合金的基面滑移和棱面滑移的应变速率敏感系数(

AB3)4A等">">#采用相似方法! 研究了双相钛合金

中位错穿过
$

_

!

相界的过程! 确定了位错穿过界面

所需的应力大小! 而且发现应变速率敏感系数受

$

_

!

界面形貌的显著影响( 4&)4%1等"VY#利用不

同取向单晶的微悬臂梁弯曲实验和 1-,3:模拟!

确定了
$

各滑移系的细观力学数据(

@<B>损伤" 断裂与失效

金属材料的韧性断裂主要是由于应力应变集中

导致的微观空洞的萌生与裂纹长大! 建立在晶粒尺

度的晶体塑性理论为研究多晶体材料微观损伤断裂

机理提供了适合的模拟分析工具和理论框架( 一方

面基于微观组织的全场晶体塑性模拟被广泛用于解

释微观组织和非均匀属性对金属材料损伤断裂的作

用机制! 包括晶粒尺寸+ 取向+ 界面和第二相粒子

等的影响">"!#

( 例如d'-d*^等">"W#采用1-,3:模

拟带缺口的微悬臂梁的弯曲变形行为! 研究了延性

*7R+D合金中的脆性晶界的断裂性能( d2.*(%

e

">"X#通过 1-,3:模拟了铜_蓝宝石双晶界面断裂

的方向依赖性! 结果表明! 准静态扩展的脆性裂纹
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会在扩展路径上产生较大的法向张开应力(

.e33)321*等">"##采用应变梯度 1-,3:研究了

晶粒尺寸对 161J循环应力_应变响应和裂纹萌生的

影响! 结果表明晶粒尺寸对疲劳裂纹的影响可归结

于4)̂ 在晶界处的堆积( e'f和 A0d(2:*

">"@#

采用位错密度 1-,3:研究了晶界碳化物对马氏体

钢中动态断裂行为的影响! 发现析出相会阻碍变形

过程中位错的传递! 在析出相与基体界面上产生较

高的应力集中! 导致裂纹在界面上萌生( b03+3(/

(等">""#研究表明结合 1-,3:与断裂萌生参数可很

好地分析晶界处的非均匀塑性变形及裂纹的形核特

征! 进而预测出易损伤晶界(

+0'eB等">"V#采用1-,3:研究了晶体取向对

空洞长大和聚合的影响( 模拟结果表明& 空洞的形

状和长大方向与晶体取向密切相关! 由于变形不均

匀! 空洞在晶界处产生尖角! 易形成裂纹! 晶体转

动和滑移主要集中在空洞周围以及两空洞间的区域'

软取向晶粒内的空洞比硬取向晶粒内的空洞更容易

聚合! 而且由于晶粒间变形不均匀! 空洞倾向于沿

晶界聚合( 最近! .B*)4Cf等">"!#基于跨层级的

建模方法! 采用全场 1-,3:模拟研究了微观组织

和晶粒大小对不锈钢材料微区变形不均匀性及空洞

演化的影响! 如图 " 所示! 阐明了不同晶粒尺寸下

空洞长大的差异及对材料损伤断裂方式和塑性变形

能力的影响机制! 基于 1-,3:模拟和实验结果建

立了考虑了晶粒尺寸的空洞长大与聚合模型(

图 "9三维单向拉伸过程的跨层级晶体塑性模拟建模方法 $;%! 及1-,3:预测的试样中心区域等效应变 $S% 和应力三轴度 $F% 分布

,DU8"9BDHJ;JFI<Q6NH7DEUQHMI6N 6LFJ<KM;7P7;KMDFDM<KDQG7;MD6E L6JW^GED;]D;7MHEKD7HPJ6FHKK$;%! ;EN NDKMJDSGMD6EK6LHaGDO;7HEMP7;KMDF

KMJ;DE $S% ;EN KMJHKKMJD;]D;7DM<$F% DE FHEMJ;7JHUD6E 6LKPHFDQHE PJHNDFMHN S<1-,3:

99传统的损伤断裂理论一般只关注宏观边界条件

和应力状态! 而未考虑材料的微观组织信息! 因此

无法描述组织不均匀性+ 晶体取向和各向异性等对

材料损伤断裂行为的影响( 在大变形晶体塑性框架

下耦合损伤断裂理论! 建立多尺度损伤断裂模型不

失为一种适合的解决方案' 这对于低对称的B1-金

属材料! 如镁合金和钛合金等! 则尤为必要! 因为

材料强各向异性+ 晶粒间的相互作用和变形集中+

位错滑移和孪晶的交互作用和孪晶界等都显著影响

材料的损伤断裂行为( 1+*2/&) %^和 :1R

&̂e3++^+

">"Y#在大变形晶体塑性理论中! 通过引

入额外的损伤变形梯度考虑空洞长大与聚合+ 剪切

不连续和晶间断裂等损伤断裂机理! 建立晶体塑性

与损伤耦合的本构理论( ,3)4+等">V$#将传统的基

于连续损伤力学的各向异性损伤模型耦合至晶体塑

性理论! 在热力学框架内建立了内变量的晶体塑性

损伤模型! 通过模拟材料的流动应力研究晶格取向+

自硬化_潜硬化+ 应变速率敏感性等微观信息对蠕变

和损伤的影响( (&'..3+03(4和 +'&:

">V>#将基

于空洞演化的细观力学模型 (6GKKH7DHJ和宏观连续

断裂模型 :6IJR16G76QS 引入到晶体塑性理论框架

下! 建立可描述金属多晶体材料在不同应力三轴度

下的延性断裂行为的多尺度损伤断裂模型( 需要指

出的是! 耦合晶粒塑性和损伤断裂理论的本构模型
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通常具有较大的数值实现难度(

@<D>热变形及微观组织演化

金属材料的热变形是实现高性能构件的重要途

径! 通过工艺设计 $如变形和能量分配% 获得构件

的目标组织和性能! 是一个典型的多物理场耦合的

过程( 热变形过程中! 材料在热力场耦合作用下!

发生复杂的微观组织演变过程! 如动态再结晶和相

变等( 这些物理现象受温度+ 变形储能+ 晶粒取向

差和位错密度等的显著影响! 反过来也显著影响材

料的变形+ 力学响应和织构演化等( 宏观热力耦合

建模方法被广泛用于模拟立方金属 $如钢和铝合金

等% 热变形过程中的组织演化">V! ?>VX#

( 但传统热力

耦合材料模型通常采用各向同性假设! 忽略晶粒的

取向+ 取向差以及微观变形不均匀性( 晶体塑性模

拟可以直接考虑真实的材料微观组织 $如通过

3b.^实验获得晶粒取向+ 形貌+ 晶粒大小+ 平均

取向差等%! 在变形过程中亦能够模拟微观组织对

非均匀变形的影响! 因为晶界和应变集中都是影响

再结晶形核与长大的关键因素(

近年来! 一些学者已经将晶体塑性与其它的组

织演化模拟方法相结合! 以预报材料在热变形过程

中的力学行为和微观组织演化( 典型的有晶体塑性?

元胞自动机 $ 1J<KM;7-7;KMDFDM<R1H77G7;J*GM6Q;M;!

1-R1*%

">V# ?>V@#和晶体塑性?相场 $1J<KM;7-7;KMDFDM<R

-I;KH,DH7N! 1-?-,%

">V" ?>VV#等! 涵盖主要的结构金

属材料! 例如钢">VV ?>VY#

+ 铝合金">Y$#

+ 镁合金">V##和

钛合金">V@! >Y>#等( 普遍的做法是晶体塑性模拟计算

得到微观组织演化 $取向+ 取向差和位错密度% 和

变形储能! 作为组织演化模拟的输入条件! :3++R

b0)2等">VY#将晶体塑性模型与顶点算法相结合! 建

立了热变形过程中的动态再结晶行为的介观尺度模

型! 1-,3:追踪多晶体微结构中存储的能量积聚和

晶粒中晶格取向演化是再结晶模拟的输入参数(

/*)4/等">>$#耦合基于位错密度的 5-.1模型和再

结晶理论! 建立了5-.1?动态再结晶耦合模型! 模

拟镁合金在高应变速率热挤压过程中的位错滑移模

式! 晶粒形核和长大等过程' 此外通过考虑塑性功

升温效应所引起的织构弱化和晶粒长大现象! 其模

型所预测的变形织构更接近实验结果(

5&)̂ (&'. *等">VV#耦合1-,3:和相场法模拟

低碳钢在热机械制造过程 $热轧,冷轧,退火% 中

的变形和静态再结晶行为! 1-,3:模拟预测的轧制

变形状态变量 $变形储能+ 取向差和晶格转动% 作

为相场再结晶模拟的输入条件! 成功地预测了冷轧

和退火过程中
$

和
#

纤维的形成( %*,*(0:等">Y!#

耦合位错密度 1-,3:和相场法! 在介观尺度上建

立了热力学一致性的大变形本构理论! 以描述钽在

热变形过程中的晶界迁移现象(

@<E>基于晶体塑性的虚拟实验室

由于金属成形的强非线性和变形路径的复杂性!

传统的唯象材料模型对一些关键成形指标 $如回弹

和损伤等% 预测仍然不够准确! 其主要原因是未充

分考虑变形过程中微观组织及其演化以及各向异性

演化的影响( 晶体塑性理论为预报材料在复杂变形

路径下的力学响应和各向异性行为提供新的途径(

结合考虑材料真实微观组织特征 $晶粒取向+ 晶粒

大小和相成分等% 的代表体元模型! 晶体塑性模拟

可作为材料力学性能预测虚拟实验室( 4(*,,.

等">YW#采用唯象的 1-,3:作为虚拟实验室模拟纯镁

挤压棒材和轧制板材的屈服轨迹( d(*.d* :

等">YX#采用 1-,3:预测了 1̂$X 和 BW!$+*两种钢

的屈服轨迹和 +;ETL6JN 参数! 并采用预测的数据标

定了5HUMHJ屈服函数的材料参数( AB*)4d等">WV#

采用晶体塑性预测了 **>$#$ 铝合金在不同变形路

径下的屈服应力! 并采用实验和模拟数据标定了

27N!$$X 屈服函数的材料参数! 如图 V 所示(

AB*)4B:等"V"#采用高分辨率全场 1-.:预

测了退火态和冷轧态的 W>$X 铝合金的屈服轨迹和不

同拉伸方向的 +;ETL6JN 系数' 通过大量的任意变形

路径下的屈服应力数据! 标定了先进各向异性屈服

函数的材料参数( 标定后的屈服函数预报的 +;ETR

L6JN系数和归一化屈服应力与实验结果吻合较好!

如图 V 所示"VW#

( 最近! +0f等">Y##采用全场 1-.:

预测了双相钢的各向异性行为! 通过对两相组织的

高分辨率建模! 预测了材料沿不同方向拉伸时的

+;ETL6JN系数! 如图 Y 所示! 与实验结果吻合较好(

#9结语

经过近 X$ 年的发展! 晶体塑性已具备较完备的

理论体系! 对位错滑移和变形孪晶等塑性变形机理

的描述也较成熟! 相关的材料模型+ 数值计算方法

以及开源的程序软件得到充分的实验验证( 作为一

种联系宏观物理场边界条件与材料微观组织之间的

)桥梁*! 大变形晶体塑性模型已成为研究金属多晶

材料力学行为和组织演化的重要技术手段和理论框

架! 在指导材料设计+ 评估材料塑性行为和力学性

能+ 设计优化成形制造工艺等方面发挥着越来越重

X! 塑性工程学报 第 !" 卷



图 V9基于全场1-.:虚拟实验室获得的冷轧 W>$X 铝合金的屈服

轨迹 $;% 及不同拉伸方向的#值 $S%

,DU8V92DH7N 76FD$;% ;EN #RO;7GH$S% NDJHFMD6E;7DM<6LF67NRJ677HN

W>$X ;7GQDEDGQ;776<6SM;DEHN S<ODJMG;77;S6J;M6J<S;KHN 6E

LG77RLD7HN 1-.:

要的作用(

晶体塑性未来发展趋势可能包括 W 个方面(

$>% 横向的发展! 即建立多物理场耦合的本构理

论! 例如在大变形晶体塑性理论体系中纳入损伤+

再结晶+ 相变+ 析出和外场效应等冶金学和热力学

等物理场! 建立这种多物理场耦合的本构理论必不

可少的是高效稳健的数值实现算法( $!% 纵向的发

展! 通过创新的数学模型和建模技术! 建立联系宏

观数值模拟方法 $,3:等% 和微纳米尺度模拟方法

$如第一性原理和离散位错动力学等% 的桥梁( $W%

实验表征技术和建模技术! 先进的原位_半原位小尺

度实验表征技术一方面可以厘清材料的微观变形机

理! 建立相应的材料模型! 另一方面可以可靠辨识

晶体塑性材料常数和验证理论模型( 建模技术包括

图 Y9 -̂YV$ 双相钢高分辨率代表体元模型和微观应变分配 $;%

及基于全场1-.:虚拟实验室得到的不同拉伸方向的#值 $S%

,DU8Y9BDUIRJHK67OHN JHPJHKHEM;MDOHO67GQHH7HQHEML6Ĵ -YV$

NG;7RPI;KHKMHH7! MIHUJ;DER7HOH7KMJ;DE P;JMDMD6E $;%! ;EN #RO;7GH

NDJHFMD6E;7DM<$S% 6SM;DEHN S<ODJMG;77;S6J;M6J<S;KHN 6E

LG77RLD7HN 1-.:

建立真实反映材料微观组织的高分辨率代表体元模

型! 特别是对于微观结构相差较大的多相材料! 实

现模型的分辨率和计算成本的平衡(
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