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具有层状微观结构的NiTi单晶本构模型1)
朱祎国*,2)，赵聃*
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摘要：建立了应力诱发的具有层状微观结构的NiTi单晶本构模型。模型考虑母相和马氏体相弹性各向异性性质的差异，以NiTi单晶相变过程中可能出现的24个马氏体变体为基础，利用相变驱动力和理想界面的连续条件推导了马氏体相变的发生及发展过程，以及单晶相变过程中宏微观应力应变的演化，数值模拟了在不同加载方向材料的应力应变响应。结果表明，对于不同的加载方向，NiTi单晶既存在强化也存在软化现象。
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引 言
NiTi形状记忆合金（Shape Memory Alloys，简称SMAs）以其独特的形状记忆功能，良好的超弹性、耐腐蚀性、生物相容性等，已经广泛地应用于机械、医疗、航天等工程实际当中。为了更好地发挥这种材料的特性，首先要解决的基本问题是如何描述材料的本构关系。目前，对多晶的NiTi合金研究较为广泛，而多晶是由单晶组成的，研究单晶的本构模型可以从微观的角度来揭示材料的相变行为，从而为多晶体的本构模型研究提供理论支持。
形状记忆合金本构模型大致可分为三类：1. 微观热力学模型[1-3]，利用热力学原理，重点解释了马氏体的成核现象、界面的运动和和马氏体板层的生长。2. 宏观唯象模型[4-8]，该类模型的构建是应用热力学原理得到本构模型的框架，内变量（通常是马氏体体积分数）的演化是通过拟合实验曲线得到的。3. 基于细观力学的本构模型[9-17]，该类模型的重点是如何利用细观力学的方法来建立材料相变时的相互作用能，从而应用热力学原理来描述材料的变形行为。已有的宏观唯象模型没有描述材料内部的微观结构及其演化。为了更好地描述材料的变形过程，需要建立能够反映材料微结构变化的本构模型。
现有的描述形状记忆合金微结构的形式可粗略的分为两种。一种是以基体（母相）中含有马氏体变体对为夹杂的微观结构，运用细观力学夹杂理论建立起来的模型。Sun and Hwang[15]考虑马氏体相变过程中马氏体是以球状的夹杂嵌入在基体中。Lu and Weng[15]以单一的马氏体变体构造了考虑微结构的本构模型。Huang and Brinson[16]建立了以多个自适应变体对作为夹杂的SMA微观结构，运用Eshelby-Kroner近似理论计算变体和母相之间的相互作用能的模型。Patoor[17]也采用与Huang同样的微结构用不同的计算方法构建了模型。另一种从马氏体的晶核形成和基体中出现的平行的马氏体层出发，考虑微结构是以层状的形式出现。Stupkiewicz and Petryk[18]通过求解挛晶方程和惯习面方程来得到层状微观结构的微观参数，同时考虑了两项弹性性质的差异，建立了单晶的本构模型。李卫国等[19]考虑了两相间的应变不连续，采用应变修正法建立了计及片层状微结构的本构模型。Peng等[20]建立了以层状微观结构组成的单晶本构模型并采用Hill自恰理论模拟了SMAs多晶体的力学行为。另外，还有一些学者基于层状微观结构构造了相应的材料计算模型。Ken Gall等[21]构造了考虑马氏体相变微观结构重定向和晶粒间相互作用的多晶体有限元计算模型。Levitas[22,23]等模拟了多轴加载下的层状微观结构界面的重定向。李卫国等[24]基于层状微结构构造了增量型的有限元本构模型。朱祎国[25]应用层状结构的连续条件采用均匀化的方法构造了多层复合材料的弹塑性模型。
本模型直接从NiTi单晶相变过程中可能出现的24个变体[26]出发得到相应的微观参数，假设母相和马氏体相具有层状的微观结构，建立了应力诱发的NiTi单晶的本构模型。由变体组成的马氏体相以层状的微结构出现在母相中，通过层叠复合进而构造出单晶相变过程的材料的微结构，模型不考虑局部热效应、界面能以及外部边界的影响。考虑两相弹性性质的差异，利用面内应变及面外应力相等的理想界面连续条件建立了宏微观应力应变之间的联系，得到的单晶模型在不同加载方向上出现的不同响应。
1. 本构模型
假设单晶在相变过程中是以层状的微结构出现，层状的马氏体微结构是由相应的变体对组成的，如图1所示。NiTi单晶的马氏体有24个变体，如表1所示。
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 图1.（a）层状单晶示意图；              
     （b）为两相的层状微观结构

Fig. 1 (a) Schematic view of laminated single crystal.     
  (b) A laminated two-phase microstructure.

图中，
[image: image3.wmf]l

代表马氏体所占体积分数；
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即为奥氏体所占体积分数。显然，（
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）。m表示生成的变体对的惯习面法线方向，n表示相变切变方向。小变形假设下，变体的相变应变可表示为：
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g为相变剪切大小。在相变过程中，需在以m为外法向的新的坐标轴下，利用界面连续条件两相层之间的关系。单晶马氏体变体如表1所示[27]:
表1 NiTi单晶的马氏体变体

Table 1. Crystallographic data for NiTi
（惯习面法线方向n,相变切变方向m,n1=0.8889, n2=0.4044,n3=0.2152,m1=0.7633,m2=0.4981, m3=0.4114）
	Var
	
	n
	
	
	m
	

	1-2
	n1
	n3
	-n2
	-m3
	m1
	-m2

	1-2’
	n1
	n2
	-n3
	-m3
	m2
	-m1

	1’-2
	-n1
	n2
	-n3
	m3
	m2
	-m1

	1’-2’
	-n1
	n3
	-n2
	m3
	m1
	-m2

	2-1
	n1
	n3
	n2
	-m3
	m1
	m2

	2-1’
	n1
	n2
	n3
	-m3
	m2
	m1

	2’-1
	-n1
	n2
	n3
	m3
	m2
	m1

	2’-1’
	-n1
	n3
	n2
	m3
	m1
	m2

	3-4
	n2
	-n1
	-n3
	m2
	m3
	-m1

	3-4’
	n3
	-n1
	-n2
	m1
	m3
	-m2

	3’-4
	n3
	n1
	-n2
	m1
	-m3
	-m2

	3’-4’
	n2
	n1
	-n3
	m2
	-m3
	-m1

	4-3
	n2
	n1
	n3
	m2
	-m3
	m1

	4-3’
	n3
	n1
	n2
	m1
	-m3
	m2

	4’-3
	n3
	-n1
	n2
	m1
	m3
	m2

	4’-3’
	n2
	-n1
	n3
	m2
	m3
	m1

	5-6
	n3
	-n2
	n1
	m1
	-m2
	-m3

	5-6’
	n2
	-n3
	n1
	m2
	-m1
	-m3

	5’-6
	n2
	-n3
	-n1
	m2
	-m1
	m3

	5’-6’
	n3
	-n2
	-n1
	m1
	-m2
	m3

	6-5
	n3
	n2
	n1
	m1
	m2
	-m3

	6-5’
	n2
	n3
	n1
	m2
	m1
	-m3

	6’-5
	n2
	-n3
	n1
	m2
	m1
	m3

	6’-5’
	n3
	n2
	-n1
	m1
	m2
	m3


1.1宏微观应力
在一定体积
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内，宏观的应力
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和应变
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可表示为微观应力
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和应变
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的体积平均值：
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对于包含两相的层状微结构，将两相微观应力应变按面内（用下标
[image: image14.wmf]I

表示）和面外（用下标
[image: image15.wmf]O

表示）分成两部分，采用Klvein表述重新排布如下：
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         (3)                                  
母相（用A表示）和马氏体相（用M表示）的弹性常数分别用L和M表示，两相材料分别满足各自的本构关系：
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        (4)                                                                                                          
其中，
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（
[image: image22.wmf]i=II,IO,OI,OO

）代表母相或马氏体相的柔度和刚度按Klvein描述重新排布的分块。
由理想界面的连续条件可得：
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            (5)                        
由宏微观应力应变关系得到的
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 EMBED Equation.DSMT4  [image: image26.wmf](
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以及连续条件（5），可以得到类似于两相微观形式的宏观本构关系：
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 EMBED Equation.DSMT4  [image: image28.wmf]ìüéùìü
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由面内应变连续条件可得到复合材料宏观的弹性柔度，结合各相的微观本构关系可得：
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其中，
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由公式(5)-(7)得，
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记
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，其中:
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综上可得宏观的弹性柔度为：
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宏观相变应变为：
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         (10)                         
微观应力和宏观应力之间的关系：
 
[image: image41.wmf]l

éù

ìü

íý

êú

îþ

ëû

ìü

éù

íý

ê

ìü

íý

ú

î

ëû

îþ

þ

A

I

I

A

O

O

*-1

AA

1110

M

IT

M

O

II

T

0

σ

σ

Χ

Χ

=

σ

σ

M

1

0

+

ε

ε

00



[image: image42.wmf]1

l

éù

ìü

íý

êú

îþ

ëû

ìü

éù

íý

ì

êú

ëû

îþ

ü

íý

îþ

-

M

MM

1110

M

I

I

M

O

O

*

IT

-1

I

T

I

M

O

σ

σ

Χ

Χ

=

σ

σ

M

-()

01

ε

0

ε

00

          (11)
1.2相变驱动力
定义F为单位体积相变驱动力，则相变的条件[28]为
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为一个材料常数。化学能为
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，其中B为材料常数，T为测试温度、
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为相平衡温度。
初始温度高于奥氏体相变完成时的温度，即相变首先为马氏体正相变。当马氏体逆相变时，相变驱动力
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两相各自的自由能密度为：
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则宏观自由能密度为：
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(1)

ll

=-+

Ψ

Ψ

Ψ

(13)            
由式(11)-(13)可以得到用宏观量表示的宏观自由能密度:
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其中，
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；前两项为母相和马氏体相的初始的自由能；第三项为弹性能；最后一项为两相之间的相互作用能。

则相变驱动力
[image: image54.wmf]F

可以表示为：
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相变驱动力的宏观应力的表达式中可以看出，第一项对应的是传统的施密特因子；第二项则体现两相弹性各向异性性质差异及层状微结构产生的影响。
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，单向拉伸时
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，
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代表加载的方向。采用Klvein描述，计算过程为求解关于
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的二次非线性代数方程不需要迭代求解稳定性较好。由上式我们可以得到宏观应力和马氏体体积分数之间的关系。在一定的宏观应力作用下我们可以通过2.1中介绍的内容得到相应的宏观应变以及微观应力应变，进而了解微结构的演化和微观应力应变的分布。
1. 数值计算
马氏体相的弹性模量是母相的大约1/3[27]。计算中选取的加载方向分别为为[1 1 1]，[0.520 0.520 0.676] 和[1 1 2]。 
表2 材料参数[29] [30]：

Table 2 Parameters for material
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计算结果如图2所示：
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图2 不同方向加载下应力-应变曲线
Fig. 2 Stress-Strain curves to the different loading directions
从图中可以看出本文构造的本构模型可以完全描述NiTi单晶的超弹性行为，但对于不同的加载方向，相变过程既有强化也有软化现象。对于NiTi单晶的B2晶体结构，密排原子面(111)上的原子排列最密的方向为[111]方向，在该方向上材料的相变过程表现为软化。而在密排面内，由[111]方向到[112]可观察到材料相变过程从软化到强化的演变趋势，加载方向[0.520 0.520 0.676]为大致的强弱的分界线。模拟的单晶强化现象与陆荣林等[29]进行的单晶拉伸实验基本吻合。而对于软化现象，Tong等[31]在NiTi合金丝的拉伸过程中发现相变过程会出现颈缩现象，从而导致轴向力降低，即产生软化现象。在微结构的演化过程中，马氏体层的发展和相应层状结构的形成由连续条件
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代表母相及马氏体相间的界面，
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表示马氏体层厚度的增长，即发生正相变过程。
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为相变过程中，局部应力应变的增量。同时，考虑层状结构小变形情况下，由相变过程中层状马氏体与母相的界面连续条件可以得到： 
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这样我们就可以得到宏观应力增量与宏观应变增量之间的关系以及体积分数的演化：
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    (19)式为体积分数的演化方程，成立的条件为：
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可理解为通常金属材料塑性变形过程中屈服面的外法向， 
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的符号由NiTi单晶相变过程中出现的变体对孪晶面法线方向和加载方向决定，点击的符号决定材料的强化及软化，类似于通常金属材料弹塑性分析中的加卸载准则。
随着温度的升高单晶相变过程中强化和软化现象更加明显，如图3所示，从图中可以看出，随着温度的增加，沿不同方向加载相变的初始应力均升高，且相变过程中表现的强化及软化现象并不随着温度的增加而发生变化，但沿[112]方向加载，相变终了的应力与相变初始应力的差却随着温度的升高而升高，而在其余的两个方向加载，这两点的应力差随温度变化并不明显，这是由于相变过程中，NiTi单晶微结构的变化不仅与化学能有关，而且与当前的应力状态有关。
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图3 温度对特定加载方向下应力-应变曲线的影响
Fig.3 The effect of temperature on stress-strain curves for specified directions
    图4 反映了不同加载方向马氏体体积分数与应力之间的关系。从图中可以看出，沿着不同的加载方向，马氏体体积分数随应力的变化并不满足相同的规律。这或许是多晶体本构模型研究中构造马氏体体积分数演化的余弦模型[5]及指数模型[7]的原因所在。
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图4 应力随着体积分数的变化
Fig. 4 Evolution of stress to the fraction of martensite
3. 结论
1. 本文建立了应力诱发NiTi单晶相变过程中的本构模型，模型中考虑马氏体变体对是以层状的微结构出现在母相基体中，构造的模型完全可以描述材料的超弹性行为。
2. 应用该模型计算了在NiTi单晶不同的加载方向下材料宏观应力应变的不同响应并分析了产生相应变化的原因。在B2结构的NiTi合金单晶的密排面(1 1 1)内，沿着[1 1 1]晶向加载，材料相变过程表现为软化，而在[1 1 2]加载方向表现为强化。
3. 本文构造的单晶模型对于解释多晶体NiTi合金相变过程中既有强化又有软化现象具有较重要的意义。
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Constitutive model of NiTi single crystal with laminated microstructure1)
ZHU Yiguo*,2)  ZHAO Dan*
 *(State Key Laboratory of Structural Analysis for Industrial Equipment, Department of Engineering Mechanics, Dalian University of Technology,116023,China)
Abstract A stress-induced constitutive model of laminated NiTi single crystal was constructed. Based on the laminated microstructure of martensite twins and difference of the elastic anisotropic properties between austenite and martensite phases, we constructed the model using thermodynamics with perfect interface condition. We also numerical simulated the evolution of micro-stress and strain during phase transformation and the response of stress-strain to the different loading directions. The numerical results show that NiTi single crystal has hardening or softening phenomena during transformation according to the different loading directions.

Key word Single crystal, Laminated microstructure, Constitutive model, Softening
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