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摘要
:
采用率相关晶体滑移有限元程序对不同取向晶粒构成的双晶体和三晶体在晶界和 三晶交

点附近的应力集中特性进行了计算分析
.

双晶体的数值结果表明
,

不同取向晶粒的晶界附近应力

场具有较大的应力梯度
,

存在应力集中现象 ; 三晶体由于晶界之间的相互作用使得三晶交点可 能

造成应力集中地
,

也 可能不造成应力集中
,

晶界附近的应力结构与双晶体晶界附近的应力结构亦

不相同
,

这主要取决于三个晶粒的晶体取向
.

对双晶体和三 晶体的分析说明
,

不同取向的晶粒具

有不同的变形规律
.

因此研究金属材料的损伤
、

断裂问题至少需要采用晶体滑移理论从细观的角

度分析不 同晶粒之间的相互作用
.
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引 言

多晶体由单晶体构成
,

但是多晶体的应力应变响应并不是单晶体的简单平均和叠加
,

因为

当多晶体发生形变时
,

组成多晶体的单晶体各自发生复杂的非均匀变形
,

特别是晶界的存在会

造成应力应变局部化的问题
.

因此晶粒与晶界是多晶材料变形
、

损伤
、

断裂的两个基本方面
.

过去对多晶体特性研究大都采用宏观方法
,

例如基于晶体塑性理论的自洽方法
,

这些方法在一

定程度上揭示了多晶材料的变形
、

损伤
、

断裂特征
.

然而
,

随着研究的深人
,

需要进一步揭示晶

粒
、

晶界的特征 以及它们的相互作用规律
.

总的来说
,

目前对晶界效应 的研究 大体有两种方

法
,

一是从实验的角度来研究晶界的作用
,

另一类是试图发展理论模型来模拟晶界的效应
.

过

去对双晶体的弹性应力分析表明
,

晶界的存在
,

显著地改变 了宏观的均匀应力场
,

在晶界附近

造成了应力集中川 ;Tv
erg aa rd 等从理论上分析了三晶交点附近的弹性应力场[2J

,

并应用到陶瓷

分析中
,

用渐近线法和数值方法得到了三晶交点附近的应力水平有可能急剧增加
,

指了出三

晶交点的应力不但依赖于材料的各向异性
,

而且依赖于相互间的晶体取向
,

他们 同时又指出
,

虽然应力集中通常是由于相邻晶粒取向不同而产生的
,

但这并不确保三 晶交点一定有应力集

中
.

w ei ss
等用该理论对多晶体冰块中的三晶交点进行了分析〔3〕

,

得到了较为满意的结果
.
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前分析晶界特性的理论模型大多为弹性模型
,

迄今尚未见用晶体塑性理论来分析 晶界和三晶

交点处的应力和滑移 系开动情况
.

本文采用率相关晶体滑移本构模型
,

并把该模型编制成

AB AQU s[’] 中的材料用户子程序 (u MA T )对双晶体和三晶体的晶界特性进行了分析
.

1 晶体滑移有限元模型

,
.

1 晶体滑移本构模型

在晶轴坐标系下
,

弹性的应力应变关系可以表示为

口 =
及

,

(l)

式中
a =

{
a ; 1 , 。2 : , a 33 , a , : , 。 13 , a 23

}
,

e =
{
。 1 1 , e 22 , 。33 , 。l: , 。 , 3 , : 二 }

,

0000oC44C 1 2 C 一2

C x z C zZ

C 12 C l-

0 0

0 0

0 0

0 0

0 0

0 0

C“ 0

O C科

0 0

如果计算坐标系 (xyz )不是晶轴系
,

二者的转换关系为

e
” 二 A C滩T

(2 )

式中 A 为转换矩阵

m l爪 2 n l n Z

m l爪3 几 I n 3

m Z m 3 n Z n 3

2 1一m l

2 12 m Z

2 13 m 3

12 m Z + 12 m l

11 m 3 + 13 m -

12 m 3 + 13 m Z

2 11 n l

2 12 n Z

2 13 n 3

11 n Z + 12 n l

11 n 3 + 13 n l

12 n 3 + 13 n Z

Z m 一n l

2 m 2 n 2

2 m 3 n 3

琳l 几2 + 爪Z n l

m 1 n 3 + m 3 n -

m Z n 3 + m 3 n Z

,�1内‘,‘,‘勺一

nnn
,山z,�,山2一j

爪爪爪

l
,

。
, n 为计算坐标与晶轴坐标夹角的方向余弦

.

晶体学本构模型的详细描述可见文献【5
,

6〕
.

为文章的完整性
,

下面简要介绍其主要方面
.

本文采用率相关晶体滑移模型
,

分切应力
:
(a) 定义为

r ( a
) = 尸(

a
) : :

,

(3 )

剪切应变速率 到
“ ) 采用如下形式的幂函数

夕‘
“
’ 二

夕‘
·
’

[多川声⋯)
’/ ’ 一’ ,

(4 )

式中梦
“
’称为参考剪切应力

,

端
“
’称为参考剪切应变速率

.

m 为应变速率敏感指数
,

当 m ~

o
,

为应变速率无关的情况
.

扩
“ ) 表征了晶体当前应变硬化状态

,

扩
。
) 的演化可由下式确定

g ‘
“

, 二

艺 , 、 , 夕‘夕,

h叨 称为硬化系数
,

它决定了滑移系 卢中的滑移剪切应变对滑移系
。

函数
,

, 二

艺
1 , ‘a) ! 为累积滑移应变

.

夕
吕 1

( 5 )

所造成的硬化
,

h明 为 y 的
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在 AB AQu S 用材料用户子程序 U MAT 中数值计算 的关键是如何获得 (4) 式
,

时间步长 △:

中的剪切应变增量为 △尹
“
) 可表示为

、.、产.产

67
矛r、、Z‘
、△ 7 (

a
) = 7 (

a
)(: + 么r) 一 7 (

。
)( , )

.

根据 Pe irc
。

提出的切线系数法困
,

△尹
·
) 可由下式计算

△ ) (
“
)

其中 0 毛 0 蛋 1

最后一项
,

则有

夕(
a
)(:

二
[ (1

一 8 )夕(
a
)(t)

+
毋(

Q
)(孟

+ △: )」△t
.

,

不同的 0 对应不同的欧拉方法
.

用式 (4) 的泰勒展开式来近似表示上式中的

+ △ : ) =
夕(

“
)( : ) +

a夕(
“
)

刁r (
a
)

△r(
“
) 十

刁夕(
“
)

刁g (
“
)
△g (a ) 二

s g n (: (
“
))舀(

a
)

g (
“
){瑞}

\ g
一

l

r (
a
) △r (

a
) △窟(

a
) \1

{ 兀了 一分礼丁 1 1
,

t吕)
丁 g , ‘

式中
, s

gn ( )表示 ( )的符号
,

△ : 二 云△ ,
,

△澎
。
) =

澎
。
)△ ,

,

进一步可把 (7 )写成如下形式

△了‘
a

, =
夕{

a
’△ , +

0 △, 2
夕{

a
)

服 (
“
)

8△ : 2
夕{

“
’

m r (
a
)

艺
: ‘

·
’

[丑(
“
) : 刀〕

-

: p (月)夕(“) _
6△ : 2夕{

a
’

啊 (
“
) 万

、、s g n (夕‘“, )夕(, )
·

(9 )

、
、
.

产、.,产

0
J
.压‘.王d.几

‘

了吸、‘了、

上式可简记为

艺
N明△, (, )

月

式中

二 (夕{
。
’ + Q (

a
) : 刀 )△ ,

二
夕‘

“
)·‘·‘·‘

“

”(⋯多⋯)
’/ “

、./
‘、2.,‘内j门.卫唯且

了,、J

‘
、

a△ ,夕{
“
’

柑 (
a
)

R (
a
)

Qa
·

72

峋
=

与
十

0△君, {
。
’「丑 (

·
) : 尸(, )

r (
Q
)

+ s g n 、: (/ ) )

多l
·

对于固定 0 和应变速率敏感指数 m
,

当时间增量 △ , 足够小
,

心 的逆矩阵存在
·

1
.

2 用户子程序 (UMA T )的实现

如果 AB AQu s 中的材料模型和算法不能满足用户的需要
,

它提供了一个强有力 的材料用

户子程序 u M AT
,

以帮助用户把 自己的材料模型和算法结合进 ABA Qu s
.

ABAQu s是采用 N e w
-

to n 一

R ap hs on 方法求解非线性有限元平衡方程风
7 〕

万 (

丁
, ·

, d y ) e 、 = p ( , · △, ) 一

万丁
, ·

: , (, ) · △ , (△U 、)〕‘V
,

△u ‘+ l = △ u k + C k

(14 )

(15 )

式 中
,

B 是位移增量与应变增量转换矩阵
,

△e 二 B △“
.

应力增量是应变增量的函数
,

因此也

是位移增量的函数
.

方程(14) 给出了第 k 次迭代对位移的修正
.

当用 N e w ton
一

R ap hso n 迭代

方法求解有限元平衡方程时
,

需要给出方程 (14) 的 Jac ob in 矩阵 J = (刁△, / 刁△e)
: 十△: ,

也就是在

用户子程序中需要更新的 D D SD D E 矩阵
.

如果 Jac ob in 矩阵不容易写成显式的表达式
,

可以采

用弹性刚度代替
,

即
“

常刚度
”

法
.

求解过程 中
,

A BAQUs 程序传入 t 时刻的应变以及应变增

量
,

用户子程序求解应力增量并更新应力
,

即得到 : + △ , 时刻的应力值
.

如果 Jac ob in 矩阵可

以写成显式的表达式
,

需要更新的 D D SD D E 矩阵
,

这样可 以加快收敛 的速度
.

如果 : + △t 时刻

值的求解需要用到 t 时刻的值
,

这时需要定义保存过程变量的数组 STA咒V (N ST AT V )
,

定义了
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这个数组后
,

一定要更新 STA 几v 的值
.

,
.

3 率相关晶体滑移有限元模型参数

假定晶体材料八面体滑移系族启动
,

共有 12 个滑移系
,

滑移系族可写成 {1 11 } < 110 >
,

并

假定所有滑移系服从相同的硬化规律
.

有限元计算采用的几何模 型如图 1 所示
.

计算时都采用三维实体单元
.

全部计算采用

20 节点等参元
,

3 x 3 x 3 阶积分
.

部分材料参数见表 1
,

晶粒局部坐标和整体坐标 的相互取向

关系用欧拉角表示 [8j
,

晶粒欧拉角见表 2
.

边界条件 由下述描述

“‘ 二 0
, : = 0 ; u ‘二 = 0

, x = 0 ;

晶晶一

\井井
晶晶“

讨
‘‘

了了
晶“ ‘‘

(a) 双晶体 (b) 三晶体

图 1 几何模型

衰 , 材料参数值

E / (MPa ) ‘/ (MPa )

62 7 80 加 3加

衰 2 晶体欧拉角 [8]

晶粒 2

9 3
.

7 2
,

10 5
.

9 3
,

印
.

3 1
, 1 10

.

9 1
,

92
.

86
,

8 8
.

15
,

晶粒 3

‘U,‘J

7liX,才2
.

沈2
.

叮J沪
.05赵0

,于,1fl了
‘‘1

.
1 .人

双晶体 1

双晶体 2

双晶体 3

三晶体 l

三晶体 2

0
.

0
,

0
.

0
,

0
.

0

0
.

0
,

0
.

0 ,

0
.

0

0
.

0
,

0
.

0
,

0
.

0 9 3
.

72
, 10 5

.

93

9 3
.

7 2
, 105

.

9 3
,

17 0
.

27 } 6 7
.

2 3
, 76

.

5 3
, 一 9 3

.

5 9

67
.

2 3
,

7 6
,

53
, 一 9 3

.

59

6()
.

3 1
,

1 10
.

9 1
, 一 15 7

.
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2 结果与讨论

2
.

1 双晶体

图 2 给出了双晶体 l 的 Mi se s 应力等值线
,

图 3 给出了双晶体 2 的 M ise 。
应力等值线

,

图 2
、

3 说明晶界的存在改变了晶粒 内部单一应力场的分布
,

晶界处存在应力集 中现象
.

图 4 给 出

了双晶体 3 的 Mi se s
应力等值线

.

由于双晶体 3 中两晶粒取向的性质大体相当
,

故晶界的影响

不是很显著
,

晶界附近的应力场分布基本上是对称的
,

应力场分布也接近均匀分布
.

因此
,

晶

界处是否存在应力集中同晶粒的取向有极大的关系
,

并不是在所有取 向晶粒构成的晶界处都

存在应力集中
.

但一般来说
,

只要组成双晶体的两个晶粒存在取向性质的偏差
,

根据位移协调性



各向异性双晶和三晶体晶界附近应力场分析

的要求
,

都将会造成晶界附近应力集中现象和大的应力
、

应变梯度
,

进而造成变形的局部化
.

M ises 应力

f

—
一 八

\
、
、

一 _

衍

一线一
,

\ .\
l
一牡冲互牛/l

一力,
、\月!
·

卜

�应户
、
·

、T一Se一
、、、

;
一一M�

、
一体一l

一一晶一

一双一

��2�

‘了了z�一图j

+ 1
.

727 E + 02

十 1
.

仅刃E 十
02

+ 1
.

59 3E +
似

+ 1
.

5 2 6E 十 02
+ 1

.

45 9E + 似
+ 1

.

392 E +
似

+ 1
.

3 2 5 E +
02

\份
- -

一~

河一
尸/

一

厂

一‘
/ / /

M is es 应力

.下

、、、
、

l
了,

、
户

、、11
了..

!!
百J.

.

‘基
‘..叮万

首
+ 2

.

930 E +
02

+ 2
.

5 9 3E + 02
+ 2

.

25 6 E 十工
十 1

.

9 19E
十 02

+ 1
.

5 82E
十 02

十 1
,

公“E +
02

图 3 双晶体 Z Mi se 。
应力等值线

_
,

尸
一

/

户
‘

尸 /

3

/ /

Mises 应力 \ / /

//

//

\

‘、、

+ 1
.

47 8 E + 02
+ 1

.

47 6E
十
02

+ 1
.

4 7 4 E 十工
十 1

.

47 2E + 倪
+ 1

.

47 0E
十 02

+ 1
.

46 8E 十砚
+ 1

.

4肠E +
似

\
\

\
’

\
、 ‘

,

嘴尸

\ ‘\

圈 4 双晶体 3 M ise
。
应力等值线

2
.

2 三晶体

图 5 给出了三晶体 1 的 Mi se 。
应力等值线

,

图 6 给出了三晶体 2 的 Mi se 。
应力等值线

,

等效

应力等值线图表明晶界和三晶交点处有较大的应力梯度
,

但是在晶界处是否造成应力集中同

晶粒的取向相关
.

三晶体中晶界附近的应力结构与双晶体中的亦不相同
.

一些研究人员认

为
,

三晶粒交点处会造成应力集中现象
,

本文的有限元结果表明
,

三晶交点可能是应力集中之

地
,

但也可能不造成应力集中
,

这主要取决于三个晶粒的取向以及晶界的相互作用
.

2
.

3 简要的讨论
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晶界
M is e ,

应力

66666

55555

44444

33333

飞飞一一

+ 9
.

2 4 0 E + 0 1

+ 9
.

(y7 SE + 0 1

+ 8
.

g l6 E + 0 1

+ 8
.

7 54 E + 0 1

+ 8
.

5 92 E + 0 1

+ 8
.

4 2 9 E + 0 1

+ 8
.

2 6 7 E + 0 1

‘毛
_

一
晶粒 2

,

/
.

一
晶界

次/ /

‘姜只介毓二
丫壁

’_

二
一

卜 厂
图 5 三晶体 1 Mi se s

应 力等值线

脚
,
舒
丁

‘

了

/ /11
‘

Mis es 应力

+ 1
.

Z18 E + 02

+ 1
,

15 lE + 02

+ 1
.

0 84 E + 02

+ 1
.

0 18 E + 0 2

+ 9
.

slZE + 0 1

+ 8
.

846 E + 0 1

+ 8
.

180 E + 0 1

、
:

件
晶界

晶粒 3 /晶界

l 、、

\
晶粒 1

, 、/ ,
,

二

图 6 三晶体 Z Mi se s

应 力等值线

双晶体和三晶体有限元分析结果可说明
:

晶界处应力具有较大的应力梯度
,

呈现复杂的变

化规律
,

这种规律与晶粒取向以及晶界的相互作用密切相关
.

一般来说
,

双晶体晶界处存在应

力集中现象
;对于三晶体

,

由于三晶体中两个晶界的相互作用使得三晶体晶界附近的应力重新

分布
,

进而导致三晶体 中晶界附近的应力结构也不 同于双晶体
.

三晶交点 (三晶体 l) 可能是

应力集中之地
,

但也可能不造成应力集中(三晶体 2 )
,

这主要与三个晶粒取向相关
,

此结论与

文〔2
,

9 一 1倒结论相吻合
.

因此不同取向晶粒
,

将导致不同的变形
,

损伤和失效规律以及变形

(屈服 )
,

损伤和失效的局部化
.

特别是对于多晶材料
,

由于组成多晶材料的晶粒取 向是随机

的
,

具有多个晶界存在而且具有相 同取向性质的晶粒 的概率极小
,

故晶界的效应对材料的变

形
、

损伤
、

断裂具有重要的意义
.

因此要解决金属材料的断裂问题
,

用常规 的方法即均匀应力

场是不行的
,

必须对晶界的力学响应进行细致和深人的研究工作
,

采用晶体滑移理论从细观的

角度分析不 同晶粒之间的相互作用
,

为解决金属材料损伤
、

断裂问题提供了一种新的思路和方

法
.
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