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晶体塑性有限元在材料动态响应
研究中的应用进展

郑松林
（中国工程物理研究院流体物理研究所，四川 绵阳　621999）

摘要：作为连续尺度上描述各向异性非均质材料弹塑性变形的重要模拟工具，晶体塑性有

限元能够有效预测材料的宏观力学性能，在工程设计方面起着重要的作用。在实际工程应用

中，许多晶体材料在高应力、高变形率、高温等极端条件下服役，此时各向异性非均匀的微介观

结构演化是理解材料动态响应的关键，这给晶体塑性有限元带来了巨大的机遇和挑战。首先简

要综述了晶体塑性有限元的原理和方法，然后着重介绍其在材料动态响应中的应用，最后展望

其在材料动态响应模拟方面的发展方向。
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金属材料由大量晶粒构成，由于晶粒间的协调变形，材料的各向异性并不明显，因此经典的宏观塑

性理论将金属视为均匀化的各向同性材料而得以广泛应用。然而，随着材料设计与应用技术的发展，

经过精细加工的金属材料具有形变织构，实验发现这些材料的力学现象都是各向异性的，如强度、韧

性、形状变化、应变强化、表面粗化、破坏、疲劳、损伤等性质都与方向相关。织构能够反映多晶材料

由于单晶或晶界方向性引起的综合各向异性行为，连续介质的变形梯度分解理论联系织构演化与滑移

剪切之间的关系，因此晶体力学性质的理论必须包含位错滑移所致剪切的晶体学各向异性本质，以及

晶体方向相关的外部边界条件。早期描述晶体各向异性的模型[1–4] 并未考虑多晶中晶粒间的力学相互

作用，也未考虑复杂的边界条件，而是采用应力或应变平均化的假设来处理多晶之间的相互作用。基

于此原因，以有限元近似形式的变分方法被用于处理复杂外部边界条件下晶体的各向异性塑性变形，

并描述晶体内晶体学方向的微观滑移剪切机制，这种方法被称为晶体塑性有限元 (Crystal Plasticity
Finite-Element，CPFE) 模型。

晶体塑性变形动力学的本质源于连续介质变形速度梯度的并矢分解，反映导致微观剪切的晶体缺

陷本质与宏观形变及旋转之间的联系。这意味着 CPFE 是集中了位错、单晶变形等相关理论及实验的

物理知识 [5–7] 并将其应用到连续力学的计算工具 [8–9]，目的是发展先进的物理工程应用方法 [10]。利用多

种物理知识描述基本剪切系统级别的塑性流变及强化的多种本构方程赋予 CPFE 极大的灵活性。这些

本构方程在几十年间慢慢地从经验性黏塑性方程 [11–12] 发展到基于微观结构、包含尺度效应和界面机

制的多尺度物理模型[6, 13–21]。CPFE 的灵活性优势不仅仅在于包括这些滑移剪切的本构规则，而且能够

包含其他速度梯度并矢形式的动力学机制，如马氏体相变 [22– 23]、孪晶 [24– 27] 以及超塑性晶界剪切 [28– 29]，

尽管多种物理机制的引入增加了模型的复杂性。正由于能够作为多物理多机制的平台，因此利用平均

化手段的 CPFE 对微观尺度和宏观尺度均可适用 [30]。针对处理模型的复杂性，有限元方法将整个样品
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离散成多个单元，在有限空间内利用虚功原理对力平衡方程和位移协调方程进行变分求解，使得晶体

塑性能够处理非常复杂的内部或外部边界条件下的晶体力学问题。这并不仅仅是计算方面的优势，而

且能够追踪晶间晶内微力学相互作用的相关边界[31]，对理解晶内及晶粒簇群的界面力学突变具有物理

意义 [32]。基于这些计算和物理上的优势，CPFE 方程被集合进有限元代码或者商业解法器里的用户子

程序。如此一来，CPFE 成为联系微观剪切与宏观变形、处理复杂边界条件下宏微观多机制多物理问

题，且能够商业化处理工程问题的虚拟力学实验室[33]。

理解金属材料在高应力、高变形率、高温等极端条件下的动态响应，对于许多技术工程应用具有

关键作用，如金属切削、粉末冲击固化、车辆碰撞测试、武器装甲工程以及航空航天等。适用于宏观尺

度的经典本构模型很早就被用于描述材料的应变率相关行为，并在工程上取得了很大成功[34]。这类非

晶体的塑性模型有些是基于经验拟合的唯象型模型 [35–40]，有些是基于位错的物理型模型 [41–46]。虽然它

们能够反映晶体材料特别是多晶体的一般响应，但并未考虑具体的晶体学方向及织构等微结构因素，

而这些各向异性的微结构特征又是影响材料动态响应的关键。晶体塑性模型则在利用这些本构关系

及其拓展方程的基础上，结合晶体学剪切滑移的知识，考虑晶粒内部以及晶粒之间的相互作用，更物理

地处理晶粒尺寸、织构及其相关微观结构对材料动态响应的影响。大多数晶体塑性模型都采用唯象型

的本构关系，利用一定的流变法则和硬化率来描述滑移间的本构关系。无论在准静态还是高应变率

下，这些唯象型方程都具有简单易用的优点，但其参数严重依赖经验及实验数据拟合，适用范围十分有

限。随着基于位错理论的本构方程的发展，晶体塑性模型能够考虑不同应变率下的位错运动机制，如

热激活向黏性拖曳机制的转变，从而能够更准确地描述极端条件下的变形行为。另外，相对于高变形

率，活动位错承载变形的能力有限，此时其他机制如孪晶变形、损伤破坏等模式被激活，导致物理过程

极其复杂，这也给灵活的 CPFE 带来了巨大的机遇。

无论面向工程应用还是面向物理机制研究，CPFE 都是有效模拟晶体材料变形的强有力工具。应

变率效应下的金属材料动态响应模拟需要从唯象型模型向多物理过程模型转变。然而，动态响应下物

理过程的多样性与复杂性也给 CPFE 方法提出了极大的挑战。本文主要介绍近年来 CPFE 方法在金属

材料动态响应研究中的应用，探讨该方法带来的材料动态机制方面的新认识，并展望其在材料动态响

应模拟方面的发展方向。

1    晶体塑性有限元发展简史

虽然 1943 年就发现晶体材料的塑性变形是由各个滑移系上位错滑移引起的[47–50]，但力学有限元模

拟方法仍长期只被用于各向同性材料模型。直到 1982 年，Peirce 等[51] 第一次利用 CPFE 研究单晶的拉

伸行为，且模型只包含 2 个对称滑移系。随后 Harren 等 [52–53] 将其拓展到包含 2～3 个滑移系的二维模

型。1991 年 Becker 针对三维的柱状多晶[54] 和单晶[55]，首次考虑了面心立方（Face-Centered Cubic，FCC）

晶体的全部 12 个滑移系。随着计算能力的提升，越来越多的 CPFE 模型被用于研究复杂二维和三维晶

体结构在晶粒或亚晶粒尺度上的变形问题 [31, 56–62]。在宏观尺度，均匀化处理方式可使 CPFE 考虑金属

成形过程中的织构演化[63–67]。

然而，上述 CPFE 大多数利用唯象型的本构方程，且将位错滑移视作唯一的变形机制。当遇到小

尺度变形或者有界面效应时，这种框架下的 CPFE 将失效。另外，对于应用很广的孪晶塑性（Twinning-
Induced Plasticity，TWIP）钢和相变塑性（Transformation-Induced Plasticity，TRIP）钢，除了位错滑移外，还

必须考虑增加孪晶和相变所致的变形和强化机制。尺寸效应最初被引入 CPFE 是通过唯象型的应变梯

度理论实现的 [68– 70]。由于应变梯度可以通过几何必须位错 (Geometrically Necessary Dislocations，
GNDs) 来描述，故新的内变量本构方程用位错密度代替应变 [6, 13–14, 19–20, 71]，使模型具有物理意义。最近

的 CPFE 都能够引进新的变形机制，如晶界机制[6, 13–14, 19–20, 71]、破坏机制[72]、TWIP 钢和 TRIP 钢里面的孪

晶和相变[6, 13–14,19–20, 27, 71, 73–74]。
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2    晶体塑性有限元的基本原理和方法

本节将简单介绍 CPFE 的基础原理和方法：首先通过连续介质力学联系变形与微观剪切，进而将

本构方程分为两类进行描述，最后是其他物理机制的引入。具体而详尽的阐述参考 Roters 等 [33] 的综

述。本文主要关注材料动态变形中的塑性机制，对有限元的数值处理方法不作详细介绍。

2.1    连续介质力学

F x X dx = FdX在连续力学中，利用变形梯度 联系当前构型 和参照构型 ，即 。可以引入变形中间态

对整个变形进行分解，常用的分解方式为 

F = FeFp (1)

Fe Fp

v = u̇ u = x−X
式中： 为弹性变形梯度， 为塑性变形梯度。为了对整个变形的动力学进行描述，必须引进一个描述

变形梯度关于时间的变化率的物理量。变形速度可以表示为 ，其中 。定义速度的梯度张

量为 

L = ∇⊗ v = ḞF−1 = Le+FeLpF−1
e (2)

Le = ḞeF−1
e Lp = ḞpF−1

p式中： 为弹性速度梯度， 为塑性速度梯度。

如果塑性变形基于位错滑移，则塑性速度梯度可以表示为 

Lp =

n∑
α=1

γ̇αmα⊗ nα (3)

mα nα α γ̇α式中：  和  分别为  滑移系的滑移方向和滑移面法向的单位矢量， 为此滑移系的剪切率，n 为激

活滑移系的个数。这样就把宏观变形和微观晶向剪切联系起来。注意到此时已经将滑移面上的位错

滑移均匀化，才能利用一个剪切率来描述。

2.2    本构方程

本构方程主要寻求外加应力状态与剪切率的关系。现有本构方程可以分为两类——唯象型和物

理型，具体分类标准基于模型采用的假设条件，例如可以粗略地以是否采用位错密度作为内变量为判

断基准。

2.2.1    唯象型本构方程

ταc α

τα
塑性模型一般利用临界分切应力  表示滑移面  的状态，即此面上的滑移阻力。剪切滑移率通

常表示为施加在滑移上的分切应力（Schmid 应力） 与临界分切应力的函数 

γ̇α = f
(
τα, ταc

)
(4)

τα = σ : mα⊗ nα σ
ταc γ γ̇

式中：Schmid 应力表示为 ，  为 Cauchy 应力张量。此方程描述流变规则。表征材料状态

的 是剪切  和剪切率  的函数 

ταc = g (γ, γ̇) (5)

此方程即为硬化规则。必须注意到（5）式中剪切和剪切率没有加上标以代表特定的面，它们是总体的

剪切和剪切率。

应用最广的流变准则是 Rice[11]、Hutchinson[75] 以及 Peirce 等[51, 76] 针对 FCC 金属体系提出的幂律形式 

γ̇α = γ̇0

∣∣∣∣∣∣ταταc
∣∣∣∣∣∣

1
m

sgn
(
τα

)
(6)

γ̇0 m m→ 0 m→ 1式中： 和  是材料参数，分别为参考剪切率和滑移的率敏感系数；sgn 为符号函数； 和 为两

个特殊状态，对应率无关和黏弹性。最常用的硬化模型为 

τ̇αc =

n∑
β=1

hαβ
∣∣∣γ̇β∣∣∣ (7)

hαβ其中  为硬化矩阵 
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hαβ = qαβ

[
h0

(
1− τ

β
c

τs

)a]
(8)

h0 a τs qαβ式中： 、  和  均为滑移硬化系数，是由所有滑移系所确定的值，基于滑移系内位错反应特征；  是
对潜在硬化系数的估计值，对于共面的滑移系，其取值为 1.0，其他情况则取值为 1.4。此关系能够经验

地描述不同滑移系之间的相互作用。

在大多数文献中，都将（6）式和（7）式作为模型的流变规则和硬化关系。但也有文献利用 sinh 函数

替代（6）式中的幂律函数[54]，有些则利用更一般的 Voce 方程代替（7）式[39, 59, 77]。在这些唯象型动力学方

程组中，只采用了唯一的临界分切应力来描述材料的状态，而非晶格缺陷。因此，基于物理机制的本构

方程在需求的推动下开始发展，以切实考虑微结构对变形的影响。

2.2.2    物理型本构方程

不同于唯象型本构方程，基于物理的模型依赖于内变量。由于位错是承载塑性变形的主要方式，

因此位错密度是最重要的微结构变量。已经有大量研究者以位错密度演化来计算流变应力[6, 14, 17,20–21, 71]。

下面介绍 Ma 等[18–20] 建立的应用最广泛的一种基于位错密度的模型。

ραm α

ραP ραF

ραSSD

可动位错密度  被用于代表滑移面  上承担的部分外载塑性变形。为了可动，这些位错必须克

服另两种位错的应力场：平行位错引起的穿越应力以及林位错的交错阻碍。所以需要引进另两种位错

密度：与滑移面平行的平行位错密度  和与滑移面垂直的林位错密度 。基于晶体中总的不可动位

错密度 ，可以得到 

ραF =

n∑
β=1

χαβρβSSD

∣∣∣∣cos
(
nα, tβ

)∣∣∣∣ (9)
 

ραP =

n∑
β=1

χαβρβSSD

∣∣∣∣sin
(
nα, tβ

)∣∣∣∣ (10)

χαβ

tβ

式中： 为不同滑移面间相互作用强度，包括自作用强度、共面作用强度、交滑移强度、可动结强度、

Hirth 锁强度以及 Lomer-Cottrell 锁强度。在这些方程中，只有刃位错被视为无面外速度，其线方向为

。在基于位错密度的模型中，Orowan 方程被用来替代（6）式，因为它联系了剪切率与可动位错，能够

将连续力学和位错物理性质耦合在一起。其方程为 

γ̇α = ραmbvα (11)

b v式中：  为位错 Burgers 矢量的大小，  为可动位错的平均速度。可动位错密度可利用简单的标度率给出 

ραm = B∗T
√
ραPρ

α
F (12)

B∗其中 T 为绝对温度， 由下式给出 

B∗ =
2kB

c1c2c3Gb3
(13)

kB G c1 c3式中： 为 Boltzmann 常数， 为剪切模量， ～ 为位错密度相关的常数。假设林位错交错是率相关的

过程，则可动位错速度可以定义为 

vα = λανatt exp
(
−

Qslip

kBT

)
sinh

(
ταeffV

α

kBT

)
sgn(τα) (14)

λα Qslip Vα = c3λ
αb2

νatt ταeff

式中： 为与林位错间距成比例的浮动距离； 为位错滑移的有效激活能； 为激活体积；

为接触频率； 是有效剪切应力，可以根据分剪切应力和穿越应力计算 

ταeff =

 |τα| −ταpass = |τα| − c1Gb
√
ραP +ρ

α
m |τα| > ταpass

0 |τα| ⩽ ταpass

(15)

唯象型模型中的硬化规则可以利用位错密度的演化代替。为此，需要建立以单独位错反应为基础
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的率方程。在此应用广泛的模型中，位错密度的增加进程通过位错锁或位错对的生成而实现，恢复过

程则通过非热或热的激活湮灭。

在此简写一些率方程，如位错锁形成和非热激活湮灭分别为 

ρ̇α+SSD =
c4

b

√
ραFγ̇

α (16)
 

ρ̇α−SSD = c5ρ
α
SSDγ̇

α (17)

式中：c4 和 c5 为拟合常数。

上述基于局部位错密度的模型在处理多晶织构演化等方面非常有效[78]。然而，对于小尺度的实验

现象如纳米压痕等，局域化模型很难处理其中的尺度效应。流变应力对晶粒尺寸的依赖关系最初由

Hall-Petch 经验方程描述[79–80]。许多研究都给出了细晶强化原理，基本都是由于晶界周围形成大量塑性

变形，可动位错堆积在晶界处引起滑移阻力的上升和界面处的应变梯度。应变梯度被认为是通过增加

位错密度而增加滑移阻力 [15]。如前所述，应变梯度与 GNDs 有关，唯象型模型无法处理 GNDs，而基于

位错的物理模型则可以轻易将 GNDs 当作本构框架的一部分。但引入 GNDs 有一个难点，即应变梯度

为非局域化理论，加入 GNDs 将会增加方程的自由度和额外的边界条件，这极大地增加了特别是复合

加载模式下的模型复杂性。Ma 等[19] 给出了一种可用且统一的方案。Nye 位错张量[81] 可以将应变密度

转化为 GNDs 

Λ = −1
b

(
∇⊗FT

p

)T
(18)

注意梯度符号是作用在参考构型上的。据此位错张量，GNDs 密度的变化率为 

ρ̇αGND =
1
b

∥∥∥∥∇⊗ (
γ̇αFT

p nα
)∥∥∥∥ (19)

dα nα tα
本构方程中，简单直接地将 GNDs 加入林位错和平行位错之中。为了更加方便，GNDs 被分为 3 类：切

向量平行于滑移方向 的螺位错、切向量分别平行于滑移面法向 和线方向 的刃位错。其表达式分

别为 

ρ̇αGNDs =
1
b

[
∇⊗

(
γ̇αFT

p nα
)]
· dα (20)

 

ρ̇αGNDet =
1
b

[
∇⊗

(
γ̇αFT

p nα
)]
· tα (21)

 

ρ̇αGNDen =
1
b

[
∇⊗

(
γ̇αFT

p nα
)]
· nα (22)(

ρ̇αGND

)2
=

(
ρ̇αGNDs

)2
+

(
ρ̇αGNDet

)2
+

(
ρ̇αGNDen

)2它们满足 。将其加入林位错和平行位错之中
 

ραF =

n∑
β=1

χαβ
[
ρβSSD

∣∣∣∣cos
(
nα, tβ

)∣∣∣∣+ρβGNDs

∣∣∣∣cos
(
nα, dβ

)∣∣∣∣ + ρβGNDet

∣∣∣∣cos
(
nα, tβ

)∣∣∣∣+ρβGNDen

∣∣∣∣cos
(
nα,nβ

)∣∣∣∣] (23)
 

ραP =

n∑
β=1

χαβ
[
ρβSSD

∣∣∣∣sin
(
nα, tβ

)∣∣∣∣+ρβGNDs

∣∣∣∣sin
(
nα, dβ

)∣∣∣∣ + ρβGNDet

∣∣∣∣sin
(
nα, tβ

)∣∣∣∣+ρβGNDen

∣∣∣∣sin
(
nα,nβ

)∣∣∣∣] (24)

这样一来，引入 GNDs 描述应变梯度引起尺寸效应的模型已经建立。

晶界能够作为位错运动的有效障碍，可动位错会在界面前端累积并造成应力集中。这些位错-界
面相互作用机制很难被唯象型的模型引入；但在处理较大尺度的塑性应变时，可以利用均匀化处理手

段将其引入晶体塑性理论。将晶界机制引入基于位错的本构 CPFE 方法主要有两种：一种将晶界视为

位错不可穿越的界面[16]，一种将其视为部分“透明”界面[20]。位错不可穿越晶界的假设其实即为添加晶

界处的边界条件，虽然能够增强硬化，但并不能预测屈服应力的上升，即不能捕捉 Hall-Petch 现象。为

了应对这个问题，Evers 等 [16] 引入了晶界位错 (Grain Boundary Dislocations，GBDs) 表示晶界处初始的

GNDs，其密度与晶界两边的晶向以及滑移系有关。另一种处理方式是将位错穿越界面视作一个热激
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活的概率过程，此热激活能作为可动位错滑移激活能的附加部分[20]。每个穿越事件将发生在最小可能

能量假设的基础上。然而，在任意穿越事件中，进入界面的位错未必等于射出的位错，从而导致界面失

配位错。这些失配位错会成为额外的障碍，必须再加入额外的穿越障碍能。一般处理方式并非严格地

一对一校准此能量，更多时候利用统计的方法将失配位错视为刚化效应，具体的例子为 

vα = λανatt exp
(
−

Qαeff
kBT

)
sinh

(
ταeffV

α

kBT

)
sgn(τα) (25)

Qαeff = Qslip+QαGB（25）式与（14）式唯一的不同是用有效激活能代替了滑移激活能。此时有效激活能为 ，

而晶界激活能则为寻求晶界射出滑移系中的最小值。对于 FCC 中的 [111] 和 [110] 扭转晶界的激活能，

可以参见文献 [33] 中的图表。

2.3    其他变形机制

以上介绍的都是基于位错机制的 CPFE 模型。然而，材料的塑性变形并不仅仅由位错滑移所致，

还有位移型相变，例如前述的 TRIP 钢、TWIP 钢等。这些相变与位错类似，会产生剪切，一般情况下主

要讨论两种：马氏体相变 [22–23] 和孪生变形 [24–27]。马氏体相变是剪切所致晶体结构发生改变，从而引起

体积的变化；孪生变形则是剪切导致与基体晶向成镜面关系的孪晶。

2.3.1    相变机制

1965 年 Greenwood 和 Johnson[82] 开始研究钢中的 TRIP 效应，发现体积膨胀引起的额外塑性变形是

由于奥氏体向马氏体发生转变所致。同年，Patel 和 Cohen[83] 发现这些相变倾向于发生在相变驱动力最

大的方向上。此后，大量关于马氏体相变的本构关系被提出和发展，但大多数模型都是基于小变形框

架下，这些强制假设条件会产生较大的误差，特别是单晶中的各向异性无法体现。基于晶向热力学的

模型，可以考虑多相 TRIP 钢中的变形行为。Suiker 和 Turteltaub[74, 84–85] 利用这种相变模型处理 FCC 奥

氏体向体心四方马氏体的转变。

Ftr在相变机制的 CPFE 中，总的变形梯度不再只有弹性和塑性部分，还有相变部分 ，即 

F = FeFpFtr (26)

相变部分的变形梯度为 

Ftr = I+
M∑

i=1

ξibi⊗ di (27)

bi di ξi

f i

式中： 为相变系统形状应变向量， 为其惯习面的法向单位矢量， 为其相对于参考构型的体积分数。

体积分数的演化与相变驱动力 有关 

ξ̇i =

ξ̇
i
0 tanh

(
f i− f i

cr

ν f i
cr

)
f i > f i

cr

0 f i ⩽ f i
cr

(28)

ξ̇i
0 ν f i

cr f i式中：  和  为材料相关的参数，决定相变发生的频率；  为相变的临界驱动力；总驱动力 包括弹塑

性应变、热、缺陷以及表面能引起的驱动力。这些驱动力与滑移状态及外力有关，可以类似位错机制

的本构关系通过一定的硬化规则表达出来。

2.3.2    孪晶机制

{111} ⟨112⟩ {112} ⟨111⟩
{101̄2}⟨101̄1⟩

孪晶变形是另一种承载塑性变形的有效方式。一个孪晶可以看作是母相中被剪切部分，该部分晶

格取向正好与母相成镜像对称。孪晶也可看作惯习面上的非方向性剪切。在此框架下，FCC 里面的孪

晶面主要为 类型，体心立方（Body-Centered Cubic，BCC）晶体为 ，密排六方

（Hexagonal Close-Packed，HCP）晶体则为 。孪晶变形的许多物理机制仍不清楚，但其影响因

素已被很多研究给出，如温度、应变率、晶粒尺寸和层错能等。由于孪晶变形在一些材料中处于重要

地位，故将孪晶机制加入 CPFE 框架是非常必要的。最早将唯象型孪晶机制加入 CPFE 的是 Doquet[86]，

尔后有 Schlogl 等[87] 和 Mecking 等[88]。
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Q一般可以利用转动矩阵 表示孪晶从初始构型变为新构型 

Q = 2n⊗ n− I (29)

n式中： 为孪晶面法向。对于总的速度梯度，还包含孪晶产生的部分 

Lp =

1− nt∑
β=1

f β
 n∑
α=1

γ̇αmα⊗ nα+
nt∑
β=1

γt ḟ βmβt ⊗ nβt (30)

f β β nt γt式中： 为 孪晶相的体积分数， 为孪晶系的个数， 为本征孪晶剪切应变。然而（30）式并不包含孪晶

相中的滑移，为此 Kalidindi[24] 对其进行了改写 

Lp =

1− nt∑
β=1

f β
 n∑
α=1

γ̇αmα⊗ nα+
nt∑
β=1

γt ḟ βmβt ⊗ nβt +
nt∑
β=1

f β
n∑
α=1

γ̇αQβmα⊗ nα
(
Qβ

)T
(31)

由于现在孪晶的物理机制尚不清晰，故只有唯象型的模型描述孪晶体积分数的演化 

ḟ β =


ḟ0

(
τβ

τβc

) 1
mt

τβ > 0

0 τβ ⩽ 0

(32)

孪晶演化符合幂律规则，类似于滑移剪切的幂律，参数的定义也使用同样的方式。硬化规则为 

τ̇αc = hαα̃
∣∣∣γ̇α̃∣∣∣ (33)

α̃注意到这里的 表示只有不与滑移面共面的孪晶才会对位错形成阻碍。

2.3.3    损伤破坏机制

连续的损伤断裂力学已经能够处理一些损

伤的演化，但这些方法基于已经知晓损伤的形核

位置，例如预置裂纹和空洞。当损伤点在材料中

随机分布时，各向同性的有限元方法能够预测剪

切局域化导致损伤的排布。虽然连续力学方法

能够描述特定的损伤点，但一般在不模拟损伤的

情况下引入材料的本构模型，比如常用的模型即

为损伤降低材料的弹性模量。在微结构层次上，

已有少量 CPFE 从晶粒晶界的晶向性出发来模拟

裂纹的扩展和孔洞的粗化 [ 8 9 – 9 0 ]。一般情况下，

CPFE 能够直接模拟实验观察到的损伤出现的特

征微结构，并评估损伤形核和初始生长理论。具

体微结构所致损伤的模拟主要包含：非均质塑性

变形、界面、内聚区边界、晶界穿越、实验的断裂

始发准则、损伤的应变能准则。需要考虑损伤断

裂的典型材料为多孔晶体，图 1 所示为引入损伤

机制的变形梯度张量分解示意图。

3    材料动态响应的晶体塑性有限元模拟

CPFE 模拟材料在外加力载荷作用下的响应行为，无论是准静态、低应变率还是爆炸冲击，其基础

还是单晶塑性模型的力学本构行为。为此现在以本构方程是唯象型还是物理型进行分类，再对其在材

料动态响应方面的应用加以介绍。由于这些本构方程只针对位错滑移，故最后再介绍存在其他机制的

模型在材料动态行为模拟方面的进展。

β0

βd

Fd Fe

Fp

βp

F

βt

 

F = Fe FpFd

Fe Fp Fd

图 1    一般多孔单晶的变形梯度分解 ，包含可逆

弹性部分 、不可逆偏量部分 以及不可逆体变部分 [91]

F Fe

Fp Fd

Fig. 1    Schematic of a multiplicative decomposition of total
macroscopic deformation gradient tensor  into elastic ,

irreversible deviatoric , and irreversible volumetric parts [91]
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3.1    基于唯象型本构方程

描述唯象型流变规则的方程 (6) 式本来就体现了剪切率 (应变率) 的效应关系。当率敏感因子为零

时，即为率无关 (Rate-independent) 的本构关系，也称刚性塑性关系；当率敏感因子非零时，即为率相关

(Rate-dependent) 本构关系，也称黏塑性关系。与此流变规则方程类似的经典宏观本构模型已经能够考

虑应力-应变关系的应变率效应，但直到有限元方法的应用才涉及晶向相关各向异性的微结构特征。

Peirce 等 [51] 最早利用有限元对率相关和率无关的单晶本构方程进行分析，发现剪切局域化受率敏感系

数、应变硬化和潜在硬化因素的影响，然而这些结果都是在准静态加载条件下得到的。Zikry 和 Nemat-
Nasser[92] 利用率相关方程研究了拉伸应变率 100～2000 s–1 加载条件下单晶的剪切局域化特征，数值处

理方面用到了特殊的五阶 Runge-Kutta 方法，其结果也显示率敏感性和应变率硬化对应变局域化有重

要的影响。

103 s−1

动态条件下，温度是影响材料响应的重要因素。Schoenfeld[93] 利用单晶模型研究了多晶钽（Ta）的
应变率和温度效应，其应变率在 量级，为早期应用 CPFE 研究高应变率响应的代表性工作。此研

究模型虽然仍采用 (6) 式的幂律流变规则，但滑移阻力除了 (7) 式硬化率提供的部分外，还包括

Peierls 障碍，这些阻力项用一个热激活相关的系数联系起来 

ταc = τ
α
a +S pτ

α
p +S pτ

α
γ (34)

ταa ταp τ̇αγ =

n∑
β=1

hαβ
∣∣∣γ̇β∣∣∣ S p S γ

γ̇α

式中： 为远程分阻力； 为 Peierls 力； 为硬化率相关的阻力； 和 是关于温度 T 和剪切

率 的函数，为热激活相关系数。引入 Peierls 力的本构方程能够很好地模拟 Ta 在不同温度下的动态

响应规律，原因是 Ta 为 BCC 结构。与 FCC 晶体中的平面位错结构不同 (Peierls 力非常小)，BCC 晶体

中的很多位错呈现非平面结构，导致其位错的启动阻力很大，因而必须加以考虑这部分滑移阻力。此

后，BCC 结构材料的温度和应变率相关 CPFE 模型中都考虑了这种非平面结构导致的滑移阻力 [94– 96]，

即 non-Schmid 效应。

由于具有简单实用的优势，唯象型本构方程仍不断被改进和完善，用以描述不同材料的响应特

性。对于高应变率的加载情况，有些模型由低应变率下的方程直接外推得到，有些根据实验数据拟合

得到，有些则是从物理机制上进行部分改进。近年来，这些应用于材料动态响应的 CPFE 模型主要关注

极端条件下材料的非线性弹性行为以及高速位错的拖曳机制。由于高应变率下变形严重局部化，所以

发展不同参照系框架下的模型也非常重要。下面主要从这 3 个方面加以叙述。

3.1.1    非线性弹性行为

104 s−1

107 s−1

鉴于以前的 CPFE 模型均应用在准静态或者应变率低于 的情况，Becker[97] 将其应用到爆炸

冲击条件下的高应力高应变率情况，其中应力高达 10～100 GPa，应变率超过 。在此晶体塑性模

型中，采用了率无关的流变规则，即流变应力由屈服准则决定 
τα−ταc = 0 γ̇α , 0
τα−ταc < 0 γ̇α = 0
τα−ταc > 0 inaccessible

(35)

硬化规则未采用（7）式，而是根据幂律硬化格式给出了应变率敏感系数相关的滑移阻力表达式 

ταc =
µ

µ0
τ0

[
1+B′(γ̄+γ0)k

] ( |γ̇α|+ γ̇off

γ̇0

)l

exp(−λ∆E) sgn(γ̇α) (36)

µ/µ0 τ0 B′、k、l γ̄

γ̇off exp(−λ∆E)

dCi j/dp = c∗i j

式中： 为相对剪切模量，是由于压力引起的模量变化； 为参考剪切障碍力； 为材料参数； 为

时间平均的剪切； 为零应变时的偏移量； 为变形热效应。此模型真正的重点在于弹性变形

部分，如（36）式中的剪切模量，有效地考虑了随应力增加而增加的弹性常数。弹性常数的变化采用

Simmons 和 Wang[98] 的结果，即弹性常数与压力成正比， 。图 2 给出了此模型计算的压力脉

冲沿垂直于表面的方向传播的情况，结果显示波前的应力梯度有利于应变的重新分布。
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∆Tr ∆Td ∆Tp

连续尺度的单晶模型都视弹性变形为线性的小量，然而在极端的高压力环境下，材料的可逆变形

并不小。Becker[97] 重点考察了弹性模量在高压力下增大的情况，其本质就是考虑了非线性弹性变形。

Luscher 等 [99] 更进一步将完整的 p-V-T 状态方程融合进晶体塑性模型，利用经典的内状态变量理论，能

够有效应对热-弹性耦合（ ）、冲击热耗散（ ）、塑性热耗散（ ）等导致的温度改变。在塑性本构

关系上，必须将热激活因素引入 (6) 式以改进流变准则 

γ̇α = γ̇0 exp

− E
kBT

⟨
1−

⟨ ∣∣∣τα∣∣∣−ταc
ταcl

⟩m1⟩m2sgn
(
τα

)
(37)

ταc ταcl

α

T1

式中：E 为热障碍能， 由硬化方程 (7) 式决定，

为  面上的本征晶格阻碍力。结果发现，冲击下

的非线性热弹性响应与塑性变形同等重要，如图 3
所示，一维冲击的波前温度 及各个温差随压力

变化巨大。将模型用于描述 3～110 GPa 下单晶

铜的变形响应，与实验结果吻合得很好。

3.1.2    位错拖曳机制

在准静态或低应变率情况下，位错速度较

低，位错运动主要由热激活主导；在高应变率下，

高速位错运动会受到黏性拖曳，如声子拖曳。由

于切实关系到位错的运动机制，所以应该考虑用

物理型的本构关系来引入拖曳效应，这些将在

3.2 节加以叙述。然而，物理型本构方程涉及的物

理参数和物理过程过于繁多，在工程实验中应用

并不方便。鉴于此，De 等[100] 在研究含能材料 RDX 的冲击响应时仍采用唯象型模型。首先在弹性变形

部分，考虑了非线性的热弹性效应；在塑性变形部分，采用了率无关的屈服准则作为流变规则，对于滑

移障碍阻力则在 (36) 式的基础上真正考虑了声子拖曳部分的贡献 

ταc =
µ

µ0
τ0 fα (γα, γ̄, γ̇α,T ) sgn(γ̇α) (38)

fα = f h
α f s
α + f p

α f h
α f s

α f p
α式中： ， 、 和 分别为位错相互作用和生成、热软化和湮灭以及声子拖曳对于可动位错

的影响，前两种影响因素的具体表达式为 

f h
α =

[
1+B′(γ̄+γ0)k

] ( |γ̇α|+ γ̇off

γ̇0

)l

(39)
 

f s
α = exp(−λ∆E) (40)
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图 2    利用唯象模型模拟晶体在 32 GPa 压力下的变形情况：(a) 为应力演化，(b) 和 (c) 为不同时刻 t 的滑移率分布[97]

t
Fig. 2    Deformation of the crystal under an applied pressure of 32 GPa in Ref. [97]: (a) shows the stress evolution,

and (b), (c) show the rates of accumulated slip at different times ( )
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图 3    耦合了 p-V-T 状态方程的 CPFE 模拟一维

冲击下波前温度及温差随压力的变化[99]

Fig. 3    Temperature and contributions to temperature change
behind shock front as computed in 1D uniaxial strain
simulations by using coupled pVT-CPFE models[99]
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f p
α(39) 式和 (40) 式其实就是 (36) 式的中间部分。(38) 式与 (36) 式唯一的不同在于额外的影响因素 ，即

高速位错所遇到的声子拖曳。在该模型中，为了吻合实验，采用基于经验的声子拖曳力 

ταp = τ
α
0

1− exp
− γ̇α
γ̇αp0

 (41)

γ̇αp0 = ρ
α
mb2ταyT/B τ

α
yT式中： ， 为高温下的屈服应力，

B 为拖曳系数。将此模型应用到 RDX 时，能够捕

捉到实验所观察到的弹-塑性波特征。图 4 所示

为 RDX 在 [111] 方向受到 1.25 GPa 加载时的粒子

速度剖面，可以看到明显分开的弹性波和塑性

波、弹性波后的应力弛豫、弹性波衰退以及随着

进程逐渐加大的弹-塑性波间距。

3.1.3    基于非 Lagrangean 框架

大多数 CPFE 都是在 Lagrangean 框架下建立

的，在处理高应变率等极端条件下的材料响应时

需要计算所有格点的变形，而此时一些结构材料

的变形经常会严重局部化。鉴于此，Cazacu 和

Ionescu[102] 构造了基于 Eulerian 框架的动态晶体

塑性模型，在面对高应变率时有很大的优势，如

图 5 所示等径角板牙的变形情况。此模型并非完

全采用（6）式的幂律规则，而是引进了黏性系数来描述流变应变的演化情况 

γ̇α =
1
ηs

(∣∣∣τα∣∣∣−ταc )sgn
(
τα

)
(42)

ηs式中： 即黏性系数。对于剪切阻力和剪切变形的演化，均在 Eulerian 框架下 

dταc
dt
=
∂ταc
∂t
+ v · ∇ταc =

n∑
β=1

hαβ
∣∣∣γ̇β∣∣∣ (43)

 

dγ
dt
=
∂γ

∂t
+ v · ∇γ =

n∑
α=1

|γ̇α| (44)

ηs当  取特定值时，(42) 式会退化成 (6) 式。将此模型运用到特殊结构的等径角板牙时，能够有效预测其

变形情况，如图 5 所示。研究结果表明：即使在较低应变率下，变形局部化仍主要由黏性性质决定；而

在高应变率下，塑性性质和塑性各向异性并不重要，此时处于主导地位的是惯性效应。

Clayton[103] 在描述非线性热弹性时利用对数弹性理论方法，而非 Eulerian 或 Lagrangean 理论。相对

于 Eulerian 或 Lagrangean 框架，此对数框架下的非线性弹性对于蓝宝石、金刚石及石英具有更高的准

确度，例如需求更高阶的弹性常数。

3.2    基于物理本构方程

基于唯象本构方程的模型在忽略位错物理机制的基础上，提供了简单而有效的方式模拟预测工程

中遇到的材料宏观效应，其参数很多是根据经验或者实验数据拟合得到的。然而，正如 3.1 节所述，极

端条件下材料的响应特征主要是由于位错滑移物理机制的转变，所以必须发展基于物理本质的

CPFE 才能更有效地捕捉材料动态响应中微观结构的变形及其对整体性能的影响。本节仍然从非线性

弹性、位错拖曳机制以及参照系框架方面加以叙述。
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图 4    RDX 在 [111] 方向受到 1.25 GPa 加载时粒子速度

剖面[100]（实线是实验结果[101]，虚线为模拟结果）

αFig. 4    Particle velocity profile of -RDX single crystal loaded
up to 1.25 GPa along the [111] crystallographic direction (Solid

lines correspond to the experimental results [101] while dashed
lines correspond to the model predictions [100].)
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3.2.1    非线性弹性行为

α

Winey 和 Gupta[104] 发展了各向异性的连续框架来描述受冲击单晶的非线性热弹性响应。而后，他

们将此非线性热弹性方程应用到晶体塑性模型中，模拟受任意方向冲击的单晶中的弹性波和塑性

波[105]。其方程建立在一维冲击条件下，利用 Orowan 方程描述基于位错滑移的剪切率，但本构关系却利

用了非常强的假设。首先，各个滑移系之间的本构关系相互独立 (即 (11) 式可以完全略去上标 )。其

次，可动位错密度只取决于当前的剪切应变和切

应力 

ρm = (ρm0+Mγp)exp
(−Hγp

τ

)
(45) (45)

ρm0

(γp < 30%)

式中： 为初始位错密度，M 为累积因子，H 为硬

化常数。此位错密度累积公式只适用于中小塑

性变形 ，不过一般的冲击变形都符合此

条件。最后，位错速度基于当前切应力与滑移阻力 

v =
v0

x

(√
1+ x2−1

)
, x =

2b (τ−τ0)
Bv0

(46) (46)

v0

τ0

式中： 为滑移面剪切波声速，B 为黏性阻尼系

数， 为位错启动的临界力。此塑性模型并未考

虑热激活效应，滑移阻力也为常值。图 6 为 LiF
受 [100] 方向冲击时的纵波历史，实线为实验测

量值，虚线为模拟值。图中所示的弹性波衰减是

率相关、应力弛豫材料的典型响应特征。

3.2.2    位错拖曳机制

104 s−1

105 s−1

以热激活位错滑移为基础的内变量模型能够很好地描述应变率在  以下的黏塑性变形。然

而，在高压高应变率情况下，黏塑性流变受许多机制的控制，特别是可动位错的动态生成和阻滞效应必

须加以考虑。一般认为位错运动的转变机制在 左右，低于此应变率时位错启动及穿越障碍是在

热扰动的帮助下进行的，而高于此应变率时则由拖曳阻滞和相对论效应控制着位错的生成和连续滑

移。对基于位错机制的本构模型做出代表性改进的是 Austin 和 McDowell[106]，他们将包含位错亚结构
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图 5    利用 Lagrangean 框架建立的唯象 CPFE 模拟等径角板牙的高应变率变形：

(a) 几何构型，其中 V为此区域外加的速度场；(b) 变形率分布[102]

Fig. 5    High strain rate deformation of equal-diameter dies simulated by the phenomenological
CPFE within the Lagrangean framework. (a) shows the geometry configuration where V is the

imposed velocity in the specified domains, and (b) is the deformation rate distribution [102]
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图 6    利用 Winey-Gupta 模型模拟 LiF 受 [100] 方向冲击时的

纵波历史（实线为实验测量值，虚线为模拟值；曲线上方数字

表示试样的厚度，单位为毫米[105]）

Fig. 6    Measured and simulated longitudinal stress histories for LiF
single crystals shocked along the [100] orientation by Winey-Gupta
model [105] (The solid lines are the experimental data and the dashed
lines are the simulations. The numbers above the curves indicate the
sample thickness in mm. Time is relative to the moment of impact.)
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特征的本构方程应用到弱冲击 (根据材料而不同，但均低于 25 GPa)、应变率为 104～108 s−1的情况中。

在其模型的本构关系中，用 (11) 式的 Orowan 方程联系剪切率与位错速度及密度。对于位错速度，采用

了 Clifton[107] 模型 

v̄ =
L̄

tw+ tr
(47)

L̄ tw tr式中： 为相继障碍之间的平均滑移距离， 为位错处于障碍处等待热激活的时间， 为障碍之间位错的

“奔跑”速度。对于热激活跨越障碍有 

tw =
1
γG

[
exp

(
∆E
kBT

)
−1

]
(48)

γG α式中： 为位错等待障碍的频率。类似于 (46) 式，对于某一滑移系（略去上标 ），忽略惯性效应，“奔跑”
位错速度有 

v̄r =
τeffb

B
, τeff =

√
τ2−τ2

c (49)

(49) 式中的有效应力与 (15) 式有所不同。黏滞系数 B 的表达式基于相对论效应 

B =
B0

1− (v̄r/cs)2 (50)

B0 cs式中： 为黏滞系数的本征值， 为剪切波波速。 (50) 式使位错速度无法超越波速。结合 (48) 式和

(49) 式，可以得到 

v̄r = csh, h =
√
ξ2+1− ξ, ξ = B0cs

2τeffb
(51)

至此，位错速度的完整表达式可以给出 

v̄ =
csh[

exp(∆E/kBT )−1
] (

csh/vGL̄
)
+1

(52)

其中位错滑移阻力可以由 Taylor 关系的 (15) 式

给出。对于位错密度的演化，考虑了位错的形

核、累积、湮灭、捕获和恢复。利用此模型预测

的稳定塑性波、粒子速度、波前剪切力和塑性速

率、Hugoniot 材料强度都与实验吻合。图 7 给出

了此模型预测的 Hugoniot 塑性变形的临界剪切

应力，以及与实验数据的对比。

Austin-McDowell 模型有效考虑了高应变率

下位错拖曳机制的问题，此后被很多研究者引

用、改进和完善。Lloyd 等[108] 将 Austin-McDowell
的晶体塑性模型拓展并与高阶热弹性方程结合，

获得能够体现晶体学各向异性的热动力学平面

波方程。除了弹性部分，他们对塑性本构关系中

不可动位错密度的描述也做了改进，即将不可动

位错细分为林位错和平行位错，能够更有效地描

述各向异性性质。图 8 所示是沿不同晶向冲击下

单晶铝的粒子速度剖面，很明显地看到冲击方向

对于材料高应变率响应的影响巨大。

Luscher 等[109] 在 Austin- McDowell 模型和 Lloyd 模型的基础上，考虑了非局域化的 CPFEM 模拟材
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图 7    利用 Austin- McDowell 模型模拟 6061-T6 的 Hugoniot
塑性变形的临界剪切应力（数据点为实验结果；

左上角给出了数据点的来源，尺寸参数表示

晶粒尺寸，具体信息见文献 [106]）

Fig. 7    The critical shear stress of Hugoniot plastic deformation of
6061-T6 simulated by the Austin-McDowell model (The symbols
show the experimental results. The legend gives the sources of the

experimental data, and the measurements show the grain sizes,
please see Ref.[106] for the detail information.)
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料的冲击响应。非局域化模型主要针对非局域

的位错-位错、位错-界面之间的相互作用，其中很

重要的一个问题是在一定的初始及边界条件下

位错密度的守恒准则。此模型在处理位错密度

演化时耦合了连续位错输运方程，单晶铜的平板

冲击结果说明了位错输运和位错堆积的重要

性。此后该模型被用于模拟 RDX 的各项异性冲

击响应，模拟结果与实验吻合，证明了 RDX 中位

错主导塑性机制的重要性[110]。

高、低应变率下的位错机制有所不同，基于

不同机制的 CPFE 有其局限性，因此寻求一个能

适用于广泛应变率下较统一的模型显得非常重

要。Hansen 等 [111] 发展了一种适用于多种应变率

的基于位错的 CPFE 方程，将位错按其速度分为

3 类：自由可动位错、应力才能驱动的堆积阻塞

的位错、热激活才能驱动的位错碎片。高速位错

不再考虑热激活因素，而考虑拖曳效应；低速位

错则只考虑热激活效应。模型所用参数不是从

实验中拟合得到，而是具有实际物理意义，且可

以从原子模拟获取。此模型被用来研究不同应

变率下铜的流变应力，并与大量实验和模拟做了

对比，如图 9 所示，从中可以明显看到存在一个临

界的转变应变率。

tw tr

Shahba 和 Ghosh[112] 基于 Austin- McDowell
模型，将低应变率的位错热激活机制与高应变率

的位错拖曳机制相结合，力求建立一个统一且适

用范围广的晶体塑性模型。在其模型中，位错速

度被分解开来考虑，对   和   进行比较，较小的

105 s−1

被忽略掉。另外，位错密度演化中考虑了 GNDs 密度的贡献，能够处理尺寸效应。此模型被应用于研

究 Ti-7Al 合金，能够捕捉到位错运动的机制转变在 104～ 。

3.2.3    基于非 Lagrangean 框架

上述 Lloyd 等[108] 发展的高应变率热弹性-塑性模型是在 Lagrangian 框架下获得的。而实际上在高

应变率大变形下，复合的 Lagrangian-Eulerian或全 Eulerian 热弹性理论能够更好地描述微结构的演化特

征。之后，Lloyd 等[113] 采用 Eulerian 应变构建了热弹性方程，具有更快收敛的特性。此模型的模拟结果

体现了初始详细的微观结构对于材料的高应变率变形具有重要影响。

3.3    引入其他物理机制

位错是承载塑性变形的主要方式，但却不是唯一的方式，特别是在极端条件下。在高应变率条件

下，塑性变形随时间快速变化，位错萌生、运动以及湮灭等活动受位错本身缺陷性质的控制，从而导致

其对塑性变形的贡献不足。此时，其他变形机制如相变机制、孪晶机制就会发挥巨大的作用。然而在

更极端的情况下，材料以损伤破坏的形式对快速变形作出响应。本节将介绍引入这些额外变形机制的

CPFE 在材料动态响应中的进展。

3.3.1    相变机制

如 2.4.1 节所述，塑性模型已经能够有效引入相变机制，相变部分的变形梯度是基于马氏体相变理
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图 8    利用 Lloyd 等[108] 模型模拟沿不同晶向

冲击下单晶铝的粒子速度剖面

Fig. 8    Particle velocity profile of single crystal Al shocked along
different crystallographic directions simulated by the Lloyd model[108]
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图 9    大量实验和模拟得到铜的流变应力-应变率关系（红线

是 Hansen 等的模拟，数据点是实验结果，具体见文献 [111]）

Fig. 9    Flow stress versus strain rate for copper: various simulation
and experimental results as indicated in the legend, and the

red lines show the Hansen’s results (see Ref.[111])
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α→ ε
论得到的，这些模型已经广泛用于准静态变形模拟。对于高应变率情况下的变形模拟，Barton 等 [114] 在

处理铁冲击响应时考虑了 相变。在此模型中：塑性部分采用唯象型的本构方程；对于相变部分，

其相变驱动力包括机械力、基于热的化学自由能的改变、各组分之间的相互作用 3 部分。模拟结果显

示变形机制包含相变和弹塑性变形，与实验结果相吻合。

α γ

最近，Addessio 等 [115] 发展了高应变率下单晶 RDX 的塑性模型。此模型包含了非线性热弹性、相

变以及塑性滑移，能考虑大变形和各向异性性质。塑性滑移部分采用引入热激活现象的唯象本构方

程；相变部分基于马氏体相变理论发展而来，主要考虑了 多形体向 多形体的转变。当处于相变临界

压力之上时，模拟结果能够有效描述实验观察的现象。

3.3.2    孪晶机制

不同于 FCC 和 BCC，HCP 金属中经常见到孪晶。孪晶机制已被引入晶体塑性模型以研究 HCP 金

属的变形机制。然而，应变率对 HCP 孪晶变形影响机制的相关研究最近才发展开来。

Knezevic 等[116] 利用实验和晶体塑性模型研究应变率及温度对 HCP 锆中主要和次要孪晶系统的影

响，温度为 76～673 K，应变率为 0.001～4500 s–1。在塑性变形部分采用了唯象型的幂律定则作为流变

规则。通过模拟发现，主要和次要孪晶系统的选择基于加载方向、温度和应变率。但其中的原因并非

孪晶变形对应变率敏感，而是由于塑性滑移的应变率敏感性。

由于镁合金的广泛应用，利用引入孪晶机制的 CPFE 研究镁合金的动态响应更受关注。Ardeljan
等[117] 建立了多尺度的晶体塑性模型：在介观尺度将速度梯度分解为塑性部分和孪晶部分，宏观尺度的

变形则利用 Taylor 形式的均匀化处理；塑性部分和孪晶变形部分的流变规则都采用唯象型的幂律定

则。他们利用此模型研究了 77～423 K、10−4～3000 s−1 情况下 AZ31 镁合金的微结构演化和力学响应，

发现应力-应变曲线、孪晶体积分数和织构演化都与实验现象吻合，且各个变形系统对应变率和温度并

不十分敏感。Meredith 等[118] 利用率相关的本构方程描述非基面滑移，率无关的本构方程描述孪晶系统

和基面滑移，将模型用于研究 AMX602 镁合金的准静态和动态响应，并与实验作比较，结果也显示孪晶

变形对应变率不敏感。García-Grajales 等[119] 采用新的应变率相关模型研究了 AZ31 镁合金的准静态和

动态响应，模型中考虑了所有滑移系和孪晶系统的率相关性，准静态条件下的结果与率无关模型吻合，

而高应变率下能够准确描述变形系统的率敏感性，收敛性亦被证实。

最近潘昊等[120] 研究了金属铍受冲击时孪晶对其加卸载动力学性能的影响，与上述模型不同的是，

此 CPFE 模型考虑了非线性的热弹性变形，结果发现，非线弹性变形过程是导致材料准弹性卸载的主要

原因。图 10 给出了加卸载过程中的孪晶份额变化，发现卸载过程也能导致孪晶份额的增长。

3.3.3    损伤破坏机制

损伤破坏也是材料动态响应的重要形式。现阶段利用 CPFE 模型研究材料在中高应变率下的破坏

时，主要考虑的是界面破坏和孔洞的演化。下面围绕这两点叙述最近的相关进展。

Clayton[121] 将界面破坏机制引入 CPFE 来研究钨合金在高应变率下的拉伸变形。该模型中：热弹

性和唯象型塑性本构关系能够捕捉到有限变形、应变率效应、热膨胀、热软化、热传导和弹性产热等

典型动态现象，内聚区模型描述钨-钨晶界以及钨-基体界面的破坏，而晶粒内部的破坏则被忽略。结果

发现，晶粒取向对于破坏机制和等效刚度有显著的影响。Vogler 和 Clayton[122] 在此模型的基础上结合

实验研究了不同冲击速度下钨合金的动态响应。虽然实验与数值模拟很难在同一尺度上实现，但是他

们力求在微结构特征上进行两者的对比。通过比较实验和模拟结果，证实了晶间断裂是材料破碎的重

要机制，图 11 即为晶界破坏的模拟结果。

Nguyen 等[91] 为单晶动态韧性断裂发展了第一个基于位错的 CPFE 模型，并将其应用到商业的有限

元软件包中。其晶体塑性部分基于 Lloyd 等[113] 建立的单晶位错黏塑性模型，能够考虑动态变形中运动

位错的声子拖曳效应和相对论效应。损伤演化基于孔洞生长，且受微惯性和位错动力学、位错亚结构

演化的控制；受益于孔洞动力学的半解析解，近似方程极大地增强了计算的效率。晶体塑性和动态孔

洞生长的耦合通过位错结构和孔隙率演化实现。此耦合模型能够描述位错林交错和高速位错对孔洞

生长的本征阻碍作用。
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4    总结与展望

相较于宏观动态本构模型，CPFE 能够从微结构演化出发研究材料的动态响应。很多材料的动态

各向异性就是源于晶体结构之间的晶向关系及其导致的织构特征，而 CPFE 能够从各个滑移系的滑移

剪切与宏观变形的关系出发处理微观至宏观的变形特征，是研究材料动态响应的强有力工具。

CPFE 具有极大的灵活性，能够有效引入其他变形机制，如孪晶、相变和损伤失效机制，而这些其他机制

在动态变形中起到非常重要的作用，特别是在高速冲击等极端情况下。唯象型的 CPFE 模型虽然缺乏

物理机制，但简单易解，在工程应用方面非常有效。物理型的 CPFE 模型则能够揭示材料应变率效应的

物理本质，解释材料动态响应的一般现象，有利于材料的设计和制造。

基于位错剪切滑移的 CPFE 对于材料的动态响应主要集中在非线性热弹性、位错拖曳机制和非

Lagrangean 模型框架这 3 方面。高压高应变率使得弹性变形不再为小量，且热效应明显，这对于材料的

变形影响很大。高应变率下位错速度极高，位错滑移由热激活机制控制转变为位错拖曳机制，需要对

基于位错的物理型 CPFE 模型进行改进和完善。对于具有特殊结构的材料，高应变率下变形局域化严

重，基于 Eulerian 框架的 CPFE 模型比 Lagrangean 框架下的模型更具优势。另一方面，高应变率下位错

Pressure 36 GPa

Twinning
growth

Loading

Secondary
growth

Unloading

Fragmentation

Fraction of twinning is over the critical value 0.4,
fragmentation happens.

图 10    Be 材料冲击加卸载下的孪晶体积份额分布[120]

Fig. 10    Fraction of twinning in Be materials in the impact loading and unloading[120]
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图 11    CPFE 模拟钨合金中的冲击破碎现象[122]

Fig. 11    Impact fracture in tungsten alloy simulated by CPFE models[122]
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承载塑性变形的能力有限，此时其他变形机制被激活，将相变、孪晶和损伤破坏等物理过程耦合到位错

滑移的 CPFE 模型中是必需的。

虽然近年来 CPFE 模型在研究材料的动态响应方面取得了较大进展，但仍然存在很多难题和挑

战，主要可归纳为两方面：本构关系背后物理机制相关研究，与实验或工程结合方面的难题。

传统唯象型模型缺乏对物理机制的足够认识，而且高、低应变率下的物理过程不尽相同，因此必

须发展物理型模型。基于位错的模型虽然能够认识到高、低速位错阻力的转变，但目前仍缺乏对高速

位错的动力学机制的全面认识，例如晶界处位错的形核[123–125]、高速位错的交错作用机制及交滑移机制

的改变、非惯习面的激活等。而且材料动态变形经常包含其他变形机制，而现有的孪晶等机制均基于

现象型描述，缺乏物理基础，对这些孪晶和位错微结构相互作用的研究更加困难。动态损伤失效是极

端条件下材料的重要问题，但其失效破坏准则十分复杂，这也是限制 CPFE 模型在动态响应方面发展的

重要因素。解决这些背后物理机制问题的有效方式需要更低尺度的模拟为物理型 CPFE 模型提供支

撑，这就涉及到多尺度模拟问题，以及低尺度向高尺度机制和参数传递的均匀化问题。

与为了探索背后的物理机制而向低尺度模拟结合相反，为了实现实验比较且能够有效服务于工程

实践，则需要与宏观尺度模型相耦合。CPFE 方法本来就是横跨微结构尺度和宏观尺度的多尺度模拟

工具，但也涉及到均匀化的问题。唯象型 CPFE 模型由于具有模型简单且数值化计算效率高的特点，容

易集成到各种商业软件中，因此应该受到同样的重视和发展，然而合理处理唯象型与动态物理型

CPFE 模型的结合关系也是未来应该关注的难点之一。
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Advances in the Study of Dynamic Response of Crystalline Materials
by Crystal Plasticity Finite Element Modeling

ZHENG Songlin

（Institute of Fluid Physics, CAEP, Mianyang 621999, China）

Abstract:   As  an  important  simulation  tool  for  describing  the  elastoplastic  deformation  of  anisotropic
heterogeneous  materials  on  continuum  scales,  crystal  plasticity  finite  element  (CPFE)  modeling  can
effectively predict  macroscopic mechanical properties of materials,  thus plays a critical  role in engineering
design. In the practical engineering applications, many crystalline materials work at extreme conditions such
as  high  stress,  high  deformation  rate,  and  high  temperature.  The  anisotropic  heterogeneous  microstructure
evolutions under such conditions are the key factors to understanding the dynamic response of materials, and
it brings great opportunities and challenges for CPFE. In this paper, we firstly review the theory and model
of  CPFE,  and  then  introduce  the  applications  of  this  method  in  study  of  dynamic  response  of  crystalline
materials, and discuss the challenges and open questions of CPFE in modeling material dynamic response at last.
Keywords:  crystal plasticity finite element；dynamic response；constitutive relation；deformation；materials
modeling
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