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摘 � � � 要: 考虑镍基单晶合金细观两相共格的微组织结构特点, 采用周期性胞元假设, 在胞元不同区域构

建其三维应力应变解析模型,并针对细观胞元中位错的增殖、攀移、切割及恢复等主要机制建立其黏塑性应

变模型,二者结合较全面地模拟了镍基单晶合金 SC16 和 DD3 在 1123 K 和 1033 K 下的单调拉伸、蠕变及循

环特性.根据模拟结果, 对黏塑性应变模型中各个位错机制所起的作用及控制方式进行了具体分析, 通过与

试验曲线比较,得到了较一致的结果.
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Abstract: A dislocation slip model based on the periodic dual�phase micr ost ructure cell
of Ni base sing le crystal w as established, in w hich the analy tic st ress model w as set up at dif�
ferent reg ions of micro st ructure cell and dislocation slip model w as combined w ith the mecha�
nisms of dislocat ion filling the matrix channel, climbing along the precipitat ion, shear ing cell

and slipping backw ard when unlo ading to simulate the tension, creep and cycle behav ior of

SC16 at 1123K and DD3 at 1033K� T he results show that the several mechanisms govern the
different aspects of the deformat ion respect ively and that the simulat ion r esults match w ell

w ith the tests�
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� � 镍基单晶合金作为航空发动机高压涡轮转子
叶片材料, 在高温下具有良好的抗蠕变性能[ 1] ,其

优势很大程度上都得益于材料的细观两相特性,

即基体相和沉淀其中的强化相以及它们之间的错

配共格关系.大量试验观测表明,这两相不仅弹性

性能有异,其位错运动在变形中也表现出较大差

别[ 2] ,因此在镍基单晶的本构建模中明确区分

两相, 可以从细观角度更具体地研究其变形

行为.

对单晶细观两相结构的计算研究最初是从有

限元分析入手,研究其周期性胞元结构的应力分

布、错配、筏化和蠕变等行为[ 3�5] ,也可建立沉淀相

��随机分布的两相集合模型, 来考虑 ��不同尺寸
的影响 [ 6] .但由于计算量的限制,对胞元的有限元

分析不能直接用于构件的计算.

本文参考胞元的三维有限元分析结果, 对其
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进行分区[ 7�8] ,建立可任意方向加载的胞元空间应

力解析模型,得到胞元各区域的三维应力应变状

态方程.而后将此应力模型应用到基于细观位错

运动的塑性滑移本构模型
[ 9]
中, 取代其原来的宏

观应力模型,实现从材料的细观结构出发,在弹性

和塑性变形中都充分计入了两相细观尺寸,共格

错配和不同区域位错密度的影响, 得到细观角度

下明确区分 �/ ��两相的单晶黏塑性微力学模型.

将其用于对单晶材料 SC16和 DD3的分析,通过

适当的参数拟合,得到与试验较吻合的结果.

1 � 胞元的应力应变关系

镍基单晶两相细观结构如图 1所示,取出其

中周期性的一部分, 参考有限元的分析结果, 假设

胞元由1个沉淀相 ��区域和 3个基体相 �区域共

4部分组成, 并认为各区域内部应力和应变均匀

分布,各区域之间应变连续.取单晶的 3个晶轴方

向作为胞元的坐标轴 1, 2和 3,与其垂直的三个 �

基体分别记为 1, 2, 3,沉淀相 ��记为 4, 整个胞元

记为 5, 其应力状态分布如图 2所示.

为简化起见,首先设胞元各区域内部应力应

变服从 Hook 定律, 即

�11, k= C11 11, k+ C12( 22, k+  33, k)

�22, k= C11 22, k+ C12( 11, k+  33, k) (1)

�33, k= C11 33, k+ C12( 11, k+  22, k )

�ij , k= C44 ij , k

( ij = 12, 13, 23) , k= 1, 2, 3, 4 ( 2)

式中下标 k 为 1, 2和 3时,代表胞元对应的各 �

相通道, k 为 4时代表沉淀相 ��, 需用 ��的弹性常

数C11�, C12�和 C44�.

图 3给出了细观胞元结构的截面示意图。其

图 3� 细观胞元结构的截面

Fig� 3� Microstr ucture cell�s section

中截面 1 和 2(类似的还有另外两组) , 由其法向

和两个切向的力平衡关系,得平衡方程

L
2�ij , 4+ ( L + h/ 2) h(�ij , 1+ �ij , 3 )= ( L+ h)

2�ij , app

( i j = 22, 21, 23) ( 3)

L
2�ij , 4+ ( L + h/ 2) h(�ij , 2+ �ij , 3 )= ( L+ h)

2�ij , app

( i j = 11, 12, 13) ( 4)

L
2
�ij , 4+ ( L + h/ 2) h(�ij , 1+ �ij , 2 )= ( L+ h)

2
�ij , app

( i j = 33, 31, 32) ( 5)

�ij , 2= �ij , 4 � ( ij = 22, 21, 23) ( 6)

�ij , 1= �ij , 4 � ( ij = 11, 12, 13) ( 7)

�ij , 3= �ij , 4 � ( ij = 33, 31, 32) ( 8)

式中 �ij , app为载荷; L 为 ��的边长, h为�通道的宽

度.再根据 3个 �/��界面接触的应变连续条件,得

到方程组

 ij , 4 + !ij =  ij , 1 +  
24

g= 1
∀g, 1 Pg, ij b

( ij = 22, 33, 23) ( 9)

 ij , 4 + !ij =  ij , 2 +  
24

g= 1
∀g, 2 Pg, ij b

( ij = 11, 33, 13) ( 10)

 ij , 4 + !ij =  ij , 3 +  
24

g= 1
∀g, 3 Pg, ij b

( ij = 11, 22, 12) ( 11)

式中 !ij 为错配度; P ij =
1
2

( mi  n j + nj  mi ) 为

八面体滑移系{ 111} < 110> 的 schm id分量. 由于

滑移系在其正反两个滑移方向上都可以运动, 因

此一并计入了与其滑移方向相反的另外 12个八
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面体滑移系{ 111} < 110> 作为研究对象, 则 ∀g , k

代表g = 1, 2, !, 24个滑移系在基体 1, 2和 3中

的位错密度.可见,应变连续方程在基体相中计入

了位错导致的塑性变形,而错配变形则被计入沉

淀相中.联解上述方程组可得到图 2 中三维胞元

各区域的正应力及剪应力值.

2 � 内变量演化方程

由大量试验观测可以得到, 上述胞元模型的

各区域在变形过程中位错的运动方式和状态有所

不同.位错首先在基体通道中增殖并充满,期间大

量位错落在两相的界面上,产生对错配应力的缓

解和在界面上的攀移,当不同方向的位错在攀移

中相遇时会产生钉扎或湮灭等反应. 当达到一

定条件时,位错会切割 ��, 形成一系列超晶堆垛

层错. 卸载时, 部分位错会发生恢复滑移. 通过

这些主要的位错运动机制针对胞元不同区域进

行建模,叠加后可以得到材料整体的塑性变形

过程.

此细观滑移模型的主要内变量有 3个, 即塑

性应变  p
k ,基体中可动位错环数量 #gk和 �/��界面

上的位错密度 ∀gk .通过 4种不同机制对这 3 个内

变量进行更新, 这 4种机制相互独立,可以根据不

同载荷情况选择应用.

本文在原有塑性滑移模型[ 9] 的基础上, 结合

不同的细观应力模型, 给部分位错运动机制加入

了位错密度及时间的影响,使其不仅更好地符合

单晶细观变形细节, 同时也适用于更多材料的变

形特征.

2� 1 � 位错填充基体通道及卸载后的反向滑移

单晶材料加载后位错首先出现在基体通道

1, 2和 3中. 当基体中的应力达到位错开动的门

槛应力值时,位错开始在 �中移动,或在两个 ��之
间弯曲,并在 �/ ��界面上留下螺型位错或混合位

错片段,使 �产生塑性应变,位错密度增加.

卸载后基体中的位错环会不稳定,如果没有

发生锁定或消耗等降低能量的反应, 则会产生恢

复滑移,即位错沿原运动轨迹反向滑移,此恢复滑

移使 �塑性应变减小,位错密度减小.这里基体中

可动位错环数量 #gk ( g= 1, 2, !, 24; k= 1, 2, 3)的

初值为 #0 .

门槛应力

∃
or ow an
gk = %∀ &b

h
(1+ ∋∀ ∀gk ) ( 12)

式中 &为剪切模量. 引入位错密度对门槛应力的

影响,当密度越大时, 位错开动越困难, 用 %和 ∋

来描述可以达到不同材料时参数取值仍基本相同

的目的.总应变率为

 
∀p

k =
1
2  

24

g= 1

( mg  ng + ng  mg ) ( �
∀filling

gk + �
∀back

gk )

( 13)

式中滑移剪切应变率和恢复应变率分别为

�
∀ filling

gk =
1

V channel
bw ( #fillinggk - #r

gk ) (fillinggk ( 14)

�
∀ back

gk =
1

V channel
bw #

r

gk(
back
gk ( 15)

式中 V channel为基体通道的总体积; w 为[ 111]平面

上基体通道的宽度. 分切剪应力为

∃gk= mg ∀ �k ∀ ng , � ∃gk> ∃orowangk ( 16)

式中 �k 为由胞元应力模型得到的各部分应力状

态; (
filling
gk 和 (

back
gk 分别为位错填充和恢复的滑移速

率,代表单位时间内位错在基体中滑过的距离

(fillinggk = (filling0 sinh
( ∃gk- ∃

orowan
gk ) V

filling

kT
( 17)

(backgk = (back0 exp
- q∀

-

gk

kT
sinh

(∃gk - ∃orowangk ) V
filling

kT
< 0

( 18)

式中 (filling0 和 (back0 为初始速率; V
filling为激活体积;

∀
-

gk =  
24

i= 1

 gi sin( )gk , )ik ) ∀ik代表可能产生反应的

位错密度数, 当 bg ∀ bi< 0,  gi = 1,当 bg ∀ bi #0,

 gi = 0.基体中八面体滑移系可动位错环的增长率

和恢复率分别为

#
∀ filling

gk =
(fillinggi #gi

2L
+
(fillinggj #gj

2L
- 2

(fillinggk d w#2gk

V channel
( 19)

#
∀ r

gk=
2(
back
gk #

r

gk

2L
+ 2

(
back
gk dw ( #

r

gk )
2

V channel
( 20)

式中 d=
b&

4∗( ∃gk- ∃orowangk )
, �/��界面上的位错密度

增长率及恢复率为

∀
∀
filling
gk =

2
3

1
V channel

w#gk(
filling
gk ( 21)

∀
∀
back
gk =

2
3

1
V channel

w#r
gk(

back
gk ( 22)

当 ∀gk ∃ 0时, 恢复中止. ∀gk是位错密度的主要组

成,这里所说的位错密度都指这一项.

2� 2 � 位错切割基体和沉淀相

当 ��的分切应力做功达到切割其所需的反
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向畴界能时, ��被基体中的位错对剪切,使整个胞

元产生塑性变形,此过程 k= 5,位错密度不变,建

模思路与上述机制相同.

总应变率

 
∀p
5 =

1
2  

24

g= 1

( mg  ng + ng  mg) �
∀shear

gk ( 23)

此时的分切剪应力由 ��的应力得到

∃
shear
gk = mg ∀ �4 ∀ ng ( 24)

� � 滑移剪切应变率

�
∀ shear

gk = 3
2

bf
shear
gk (∀g1+ ∀g2+ ∀g 3) ( 25)

式中 f
shear
gk =

(
shear
gk

< S��>
为剪切频率, < S��> =

4L 2

3

为[ 111]平面上剪切 ��的平均面积.

位错切割 ��的阻力为

∃
apb
=

E
apb

b
+ +t ( 26)

式中 E
apb为反向畴界能.在切割机制中,由于随着

时间的推移和持续变形的过程, �/��界面会逐渐

丧失共格,发生粗化和阻力弱化的现象,因此给反

向畴界阻力加入时间 t的效应, +取负值时,表明

随着变形持续, 界面的阻力作用在不断减小.

当 ∃sheargk #∃apb时,切割速率

(sheargk = (shear0 sinh
(∃sheargk - ∃apb) V

shear

kT
( 27)

� � 当 ∃
shear
gk ∃ - ∃apb时

(
shear
gk = (

shear
0 sinh

(∃
shear
gk + ∃

apb
) V

shear

kT
( 28)

� � 当- ∃apb < ∃sheargk < ∃apb时

(
shear
gk = 0 ( 29)

式中 (shear0 为初始速率; V
shear为激活体积.

2� 3 � 位错沿 �/ ��界面攀移

落在 �/ ��界面上的位错会在 ��应力的作用
下沿着界面发生攀移, 假设当周围的基体通道中

布满位错,形成闭环时发生攀移.此时位错环经过

长程攀移,在 ��尖角处湮灭,使 ��产生塑性变形,

导致位错密度减小, 属于恢复机制. 此时 k= 4,总

应变率

 
∀p
4 =

1
2  

24

g= 1
( mg  ng + ng  mg ) �

∀climb
gk ( 30)

分切剪应力同样由 ��的应力得到

∃climbgk = mg ∀ �4 ∀ ng #0 ( 31)

滑移剪切应变率

�
∀ climb

gk =
3
2 bf

climb
gk ∀l( g ) , ∀l( g) = min

k= 1, 2, 3
∀gk ( 32)

式中 f
climb
gk 为攀移频率, ∀l( g) 为三个通道中位错密

度最小的值,即可形成闭环湮灭的最大位错密度.

给攀移速率加入时间 t的效应, 表明温度相对较

低时, 攀移在初始有大量位错出现时表现活跃,

而后随着基体位错的饱和而运动逐渐减少; 但

温度较高时, 随着持续的高温激活, 攀移会不断

升级

(climbgk = D( ∃climbgk + ,t ) ( 33)

�/ ��界面上的位错密度减小率

∀
∀ climb

gk = - f
climb
gk ∀l( g ) ( 34)

式中攀移频率 f
climb
gk =

(climbgk

H �� / 4
; H ��= 2 3L 为垂直

于[ 111]的 ��高度.

3 � 模型参数及算例分析

3� 1 � 模型参数

SC16在 1 123 K 下的弹性常数和 DD3 在

1033K下的弹性常数分别取参考文献[ 9�10]中的
值,这里 �和 ��的弹性常数取值相同,见表 1.

表 1� 材料及细观几何常数

Table 1� Material and geometry constants

变 � � 量 SC16( 1 123K ) DD3( 1033 K)

b/ nm 0. 25 0. 14

C11 / MPa 190000 141768

C12 / MPa 125000 68 258

C44 / MPa 95000 117000

L/ nm 450 440

h/ nm 150 68

! 0. 002 - 0. 001

� � 模型参数涉及加载和卸载两部分, 加载部分

有 11个参数, 确定它们需要的试验曲线包括晶体

[ 001]方向的 1条单调拉伸曲线和 1条蠕变曲线.

这部分参数确定后保持不变, 再用 1 条循环曲线

得到卸载部分的 2个参数.实际拟合的过程中,对

于 SC16来说, 拉伸和蠕变的参数基本吻合,为了

使曲线拟合得更好, 只有初始的剪切速率需要调

整,但对于 DD3来说拉伸和蠕变的参数有部分不

一致,见表 2所注.

1540



� 第 7 期 曹 � 娟等: 镍基单晶合金黏塑性行为的微力学模型

表 2 � 模型参数

Table 2 � Slip model parameters

变 � � 量 SC16( 1 123K ) DD3( 1033 K)

% 2/ 3 2/ 3

∋/ 10- 9 2. 2 2. 2

#
0 0. 01 0. 01

(f il ling0 / ( nm/ s) 5. 53% 10- 2
3. 0 % 10- 3(蠕变)
1. 9 % 10- 3(拉伸)

V fi ll ing ( b3 ) 61. 4 48. 4

D / ( nm/ s ∀ MPa) 2. 93% 10- 5
2. 55 % 10- 4 (蠕变)
1. 85 % 10- 5 (拉伸)

, - 4. 1% 104 - 4. 1% 104

(shear0 / ( nm/ s)
3. 19 % 10- 3 (蠕变)
3. 19 % 10- 2 (拉伸)

1. 47 % 10- 6 (蠕变)
1. 59 % 10- 4 (拉伸)

V shea r ( b3 ) 24. 8
20. 3(蠕变)

53. 0(拉伸)

Eapb / ( J/ m2 ) 0. 0703 0. 055

+ - 4. 0% 102 - 4. 0% 102

( q/ 2L ) / eV 1. 24% 10- 2 1. 24% 10- 2

(back0 / ( nm/ s) 6. 31% 10- 4 3. 31% 10- 2

3� 2 � 算例分析

SC16在 1 123K 的拉伸曲线如图 4 所示, 可

以看出这种材料的拉伸曲线大致表现出 3个主要

阶段,且在达到应力最大值后会有应力下降发生,

这种现象在应变率越高时越突出. 拉伸时的塑性

应变主要由位错在基体中的填充和位错剪切机制

产生,如图将参数 (shear0 减小一个数量级, 即取

3� 19 % 10- 3时,得到不同应变速率下的拉伸曲线
都比试验曲线略偏高.

图 4 � SC16 在 1123 K 下的拉伸曲线

F ig� 4� T ension o f SC16 at 1 123K

DD3在 1033K的拉伸曲线如图 5 所示, 从几

个不同的应变速率可以看出, 在 1033K下,屈服应

力对应变率不是很敏感.

不同应力下, SC16在1123K和 DD3在 1033K

图 5� DD3 在 1 033K 下的拉伸曲线

Fig� 5 � Tension of DD3 at 1033 K

下的蠕变曲线分别如图 6和图 7所示, 可以看出,

蠕变一阶段的应变 DD3 的值高于 SC16的值, 蠕

变一阶段的应变主要由位错填充和攀移机制产

生,在温度相对较低的情况下,给攀移加入时间影

响, 当填充机制饱和,攀移运动也随时间缓解时,

蠕变进入第二(稳定)阶段.可以看到模型计算出

的蠕变曲线相对试验曲线在稳定阶段的曲率较

大,但最终趋势相近.
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DD3在 1 033K的对称循环曲线如图 8和图

9所示, 可以看到,第一个循环基本拉压对称. 如

果不加入恢复机制, 则其循环曲线在压缩即将进

入塑性时会有应力软化出现, 并在蠕变量上也稍

偏大,如图 10所示的虚线即为无恢复机制时的循

环曲线,与图 9相比较,加入恢复机制的曲线更加

平滑,这种恢复机制的作用温度越高时越明显.

4 � 结 � 论

本文建立了基于镍基单晶细观两相结构的蠕

变模型. 首先, 采用周期性胞元假设,建立了其上

分区的三维应力应变解析模型, 计入了材料细观

尺寸、错配及位错密度对其细观应力分布的影响.

其次,分别针对各区域不同的位错运动机制,建立

了细观的塑性滑移本构模型. 根据不同材料塑性

变形的特点, 给出了 Orow an 应力的变化及位错

密度的影响,并给位错的攀移和剪切机制加入时

间效应,使之更符合实际变化过程.

模型可实现对多种材料的拉伸,蠕变及循环

等黏塑性行为的模拟, 与试验曲线比较得到较好

的结果.通过改变不同机制的模型参数,具体分析

了位错填充、攀移、剪切及恢复机制对塑性变形结

果的影响,结合试验观测,加深了对镍基单晶细观

变形的理解.
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