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应力作用下 NiTi 形状记忆合金微结构演化的
相场模拟及其本征应变率敏感性*

席尚宾，苏    煜
（北京理工大学宇航学院，北京 100081）

摘要： 基于 Ginzburg-Landau动力学控制方程建立了 NiTi形状记忆合金非等温相场模型，实现了对 NiTi合金内应

力诱导马氏体相变的数值模拟。同时将晶界能密度引入系统局部自由能密度，从而考虑多晶系统中晶界的重要作

用。数值计算了单晶和多晶 NiTi形状记忆合金在单轴机械载荷作用下微结构的动态演化过程和宏观力学行为，并重

点研究了晶粒尺寸为 60 nm的 NiTi纳米多晶在低应变率下（0.000 5～15 s−1）力学行为的本征应变率敏感性。研究结果

表明，单晶 NiTi合金系统高温拉伸-卸载过程中马氏体相变均匀发生，未形成奥氏体-马氏体界面。而纳米多晶系统在

加载阶段出现了马氏体带的形成 -扩展现象，在卸载阶段出现了马氏体带的收缩 -消失现象。相同外载作用过程中，

NiTi单晶系统的宏观应力-应变曲线具有更大的滞回环面积，拥有更优的超弹性变形能力。计算结果显示，在中低应

变率下纳米晶 NiTi形状记忆合金应力-应变关系表现出较明显的应变率相关性，应变率升高导致材料相变应力提升。

这一应变率相关性主要源于相场模型中外加载荷速率与马氏体空间演化速度的相互竞争关系。
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中图分类号： O347　　　国标学科代码： 13015　　　文献标志码： A

Phase-field simulation of microstructural dynamics in NiTi shape memory
alloys and their intrinsic strain rate sensitivities

XI Shangbin, SU Yu
(School of Aerospace Engineering, Beijing Institute of Technology, Beijing 100081, China)

Abstract:  NiTi shape memory alloy, a typical smart and functional material, has been widely applied in various engineering

fields  due  to  its  excellent  superelasticity  and  shape  memory  effect  originated  from  reversible  thermo-elastic  martensite

transformation.  The  phase-field  method  is  a  powerful  computational  approach  for  modeling  and  predicting  the  mesoscale

morphology  and  microstructural  evolution  of  materials.  It  is  employed  to  describe  the  microstructural  evolution  via  a  set  of

order  parameters  that  are  continuous  in  both  time  and  space.  In  this  study,  a  new  non-isothermal  phase-field  model  was

established based on the time-dependent Ginzburg-Landau kinetic equation. In particular, an additional grain boundary energy

term was introduced into the local free energy density to consider the contribution from the grain boundary of a polycrystalline

NiTi  shape  memory  alloy  system.  In  order  to  understand  the  underlying  microscopic  mechanisms  for  the  superelastic

deformation,  the microstructural  evolution and the overall  mechanical  behavior  of  both single-crystalline and polycrystalline

NiTi shape memory alloys were numerically investigated under tensile loading and unloading at 290 K. After that, the intrinsic

strain-rate sensitivity of nanocrystalline NiTi shape memory alloy was studied with the grain size of 60 nm at low strain rates

(0.000 5−15  s−1).  The  results  show  that  the  martensitic  transformation  in  the  single  crystalline  NiTi  shape  memory  alloy  is

uniform. No austenite-martensite interface was formed during the computation. Superelastic deformation was simulated by a
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nanocrystalline NiTi phase-field model. Such behavior is achieved through the nucleation and expansion of martensite bands

during uniaxial tensile loading as well as the disappearance of martensite bands during unloading. In comparison, the single-

crystalline  NiTi  shape  memory  alloy  processes  larger  hysteresis  area  and  better  superelastic  deformation  ability  than  the

polycrystalline  NiTi  shape  memory  alloy under  the  same  external  loading  condition.  Noticeable  strain-rate  sensitivity  was

exhibited in stress-strain relation of the nanocrystalline NiTi shape memory alloys under low-to-medium strain-rate loadings.

The phase-transformation stress increases with the rise of implemented strain rate. Such strain-rate dependence is a result of the

competition in the phase-field model between the speed of martensitic domain evolution and the speed of external loading.

Keywords:  NiTi shape memory alloy; superelasticity; strain rate; phase-field simulation; intrinsic strain rate sensitivity;

microstructural evolution
 

NiTi 形状记忆合金因具有优良的形状记忆效应和超弹性变形能力而被广泛应用于航空航天 [1-2]、

微机电系统[3] 和生物医疗领域[4-5]，其优良的热力学性能主要源于不同热-机环境下高温奥氏体相与低温

马氏体相之间的可逆相变。当环境温度 T 高于奥氏体完成温度（TA,f）且低于应力诱导马氏体相变的最高

温度（TM,d）
[6-7]（即 TA,f＜T＜TM,d）时，外载荷作用下材料表现出回复大变形的功能以及宏观应力-应变曲线

形成大的迟滞回环。NiTi 合金的超弹性力学行为具有明显的应变率敏感性[8-10]，并常被应用于高应变率

环境（如 NiTi 合金轴承），因此对其在动态加载（应变率为 0.1～100 s−1 [11]）下的超弹性变形能力以及变形

微观物理机制的研究显得十分必要。

NiTi 形状记忆合金的应变率敏感性极大地影响着其力学性能，促使研究者开始关注这一问题[9,12-14]。

Chen 等[7] 采用分离式霍普金森压杆脉冲成形技术，测试了 NiTi 合金动态压缩过程中的应变率效应，发

现在动态载荷作用下材料在卸载完成后会存在残余变形，应力-应变曲线形成的滞回环是开放的，而且动

态加载过程中刚性到柔性转变的开始应力远高于准静态加载过程的。Dayananda 等[8] 研究了应变率对

NiTi 线超弹性行为的影响，发现在动态加载过程中，随着应变率的升高，马氏体相变的开始应力和完成

应力以及应力-应变曲线的斜率均增大，尤其是相变阶段的应力-应变响应变化更明显。Nemat-Nasser等[15]

研究了准静态、动态以及高应变率下 NiTi 合金的宏观力学响应，发现准静态和动态载荷作用下，材料主

要表现为初始奥氏体变形机制和应力诱导的马氏体形成机制，而在高应变率（大于 1 000 s−1）加载过程

中，马氏体界面的运动则以界面阻尼效应为主，从而加工硬化速率随着应变速率的升高而迅速升高。最

近 Jiang 等[16] 提出了一种热力耦合的本构模型，数值计算了 NiTi 合金超弹性变形的应变率敏感性，认为

随着应变率的升高材料相变响应由水平型向硬化型转变，且随着晶粒尺寸的减小，材料超弹性变形的应

变率敏感性减弱。

以上实验研究较全面地探索了 NiTi 形状记忆合金在不同加载环境下超弹性变形的应变率敏感性，

并主要集中于高应变率下的宏观应力-应变响应。在高应变率加载条件下，由于材料内部绝热升温造成

的影响不容忽视，因而难以探究材料力学行为的本征应变率敏感性。而在中低应变率下，由于材料内部

的温升可以忽略，因而适于开展对材料力学行为本征应变率敏感性的研究。目前，对于 NiTi 合金力学行

为应变率敏感性微观机理的研究较少，对于超弹性变形过程中奥氏体 B2 相到马氏体 B19'相微结构动力

学演化过程的实验观测方法也较有限。

为此，本文中，基于 Ginzburg-Landau 动力学控制方程，建立 NiTi 形状记忆合金非等温相场模型，实

现对 NiTi 合金内应力诱导马氏体相变的计算模拟；同时将晶界能密度引入系统局部自由能密度，从而考

虑多晶系统中晶界的重要作用；数值计算单晶和多晶 NiTi 形状记忆合金在单轴机械载荷作用下微结构

的动态演化过程和宏观力学行为，揭示该类材料力学行为的本征应变率敏感性的微观机制。

 1    相场模型及本构关系

φ(r, t) φ

建立 NiTi 形状记忆合金外载荷作用下微结构演化行为的相场理论模型，通过引入一组时空连续的

标量场    来表征材料晶体几何结构特征和物理性质。通常    被称为序参量或场变量，是关于空间位
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φi(0≤φi≤1)

ψ ψlocal

ψgrad ψel

置和时间的函数。为了描述材料在热-机环境中微结构的动态演化和力学响应，用序参量    来

表示 NiTi 形状记忆合金微观组织结构的组成物（奥氏体、马氏体等），构造恰当的自由能 F 来描述马氏

体相变过程中微结构的演化。在纳米晶 NiTi 形状记忆合金数值计算系统中，总的自由能可以表示为系

统自由能密度    的体积积分。系统的自由能密度主要由 3 部分组成，即局部自由能密度    、梯度能密

度    和弹性能密度    ，具体表达式为：

F =
w

V
ψdV =

w
V

(
ψlocal+ψgrad+ψel

)
dV (1)

 1.1    局部自由能

ψ0

ψgb

NiTi 形状记忆合金中发生马氏体相变的热力学驱动力来自系统自由能的降低，即奥氏体相与马氏

体相之间的自由能之差为马氏体相变提供了驱动力。多晶材料中存在相变惰性区域 [17-19]，因此设计

NiTi 多晶形状记忆合金的局部自由能由相变活跃区（晶粒内部）能量密度    和相变惰性区（晶界区域）能

量密度    组成，即：

ψlocal(T,φ) = ψ0+ψgb (2)

∆T系统中相变活性区的局部自由能通常被相关的热力学或物理变量来表示，如过冷度    和相变潜热

Q。参考 Landau 型局部自由能密度表达形式[20-22]，采用二-三-四-四阶多项式来表征 NiTi 形状记忆合金

相变活性区局部自由能：

ψ0 =
1
2

A
n∑

i=1

φ2
i −

1
3

B
n∑

i=1

φ3
i +

1
4

C
n∑

i=1

φ4
i +

1
4

D

(
n∑

i=1

φ2
i

)2

(3)

φi = 0 (i = 1, 2, · · · , 6)

φi = 1(i = 1, 2, · · · , 6) φi

式中：A、B、C 和 D 为温度相关的 Landau 系数。当序参量的值为 0，即    时，材料的微

结构为奥氏体相；当序参量的值为 1，即    时，材料的微结构为马氏体相，    表示系统

中出现了第 i 个马氏体变体。

为了使得相场模型在不同的条件（温度或应力）下形成稳定或者亚稳定的奥氏体相或马氏体相，

Landau系数 A、B、C 和 D 的取值并非任意的，需要满足以下条件：
ψ0 (1, T ) = A/2−B/3+C/4+D/4 = ∆G
ψ′0 (1, T ) = A−B+C+D = 0
ψ′′0 (1, T ) = A−2B+3C+3D＞0
ψ′′0 (0, T ) = A＞0

⇒
®B = 3A−12∆G

C = A−6∆G
D = A−6∆G

(4)

∆G = Q (T −T0)/T

∆G∗
式中：    

[20] 为奥氏体相与马氏体相自由能之差，Q 和 T0 分别为相变潜热和等效温度。系

数 A 与温度相关的能量势垒    正相关，参考文献 [23-24]，本文中 Landau系数 A 设置为：

A = 32 ∆G∗ (5)

由此可以看出，能量势垒直接决定了模拟系统局部自由能密度，决定着系统在外载荷作用下能量的

演化形式。根据现有研究[25-26] 设计能量势垒：

∆G* =

®
0.01(T0−T )Q/32 T＜T0

[0.8+0.04(T −T0)] Q/32 T≥T0

(6)

φ = 1此方程中，能量势垒的构造主要考虑 3个方面：(1)在等效温度以下（即 T＜T0），当   时，必须使局部

自由能函数取得极小值，即在低温下必须确保马氏体相能够稳定存在；(2)等效温度以下，为了使仅温度作

用下的马氏体相变能够发生，奥氏体相必须处于亚稳态；(3)为了描述 NiTi形状记忆合金在拟实热-机环境

中能量的连续演化，低温下的能量势垒依然是温度相关的函数。由此，相变活性区局部自由能函数被建立。

ψgb

多晶材料中晶界对材料力学性能的影响明显，因此为了更准确地计算材料热力学环境下的微观相

变行为，需要对晶界的属性加以区分。通过对晶界属性的深入了解[27-29]，方程 (2) 中的晶界能密度项  

可以表示为：
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ψgb =
1
2

kE0

n∑
i=1

φ2
i (7)

µ ε0 E0 = µε
2
0

式中：k 为额外晶界能量势垒系数，在晶粒内部

被设置为零；E0 为典型弹性应变能，与材料的剪

切模量   和典型无应力转变应变   相关，   。

晶界处的能量势垒更高，因而不易发生相变

现象[18,24-25]。为此，采用与文献 [30] 类似的关于

序参量的二次函数作为晶界能密度的数学表达

式。在选取恰当的能量系数后，k=5，这个二次函

数可以确保晶界能密度始终高于晶粒内部的自

由能密度，如图 1所示。

 1.2    梯度能密度

ψgrad为了描述材料微结构演化过程中相或变体之间的非尖锐界面，场变量相关的梯度能密度    被引入

到相场模型中，通常采用如下表达形式：

ψgrad =
1
2

n∑
k=1

βi j(k)
∂φk

∂xi

∂φk

∂x j
(8)

βi j(k) = βδi j

式中：爱因斯坦求和约定仅用于指标 i 和 j；βij(k) 为半正定梯度能系数张量的分量。在可以捕获相变和微

结构演化的基本物理效应情况下，为了降低数值模拟的复杂程度，假设梯度能密度是各向同性的，即

 ，方程 (8)可简化为：

ψgrad =
1
2

n∑
k=1

β|∇φk |2 (9)

 1.3    应变能密度及应力-应变本构关系

应变能是材料相变过程中储存的变形能，是微观结构形貌和热力学行为的重要驱动力，其产生的物

理机制是纳米材料晶体点阵在相变过程中引起的晶格失配。应变能密度可以表示为[31]：

ψel =
1
2
σi jε

el
i j =

1
2

Ci jklε
el
i jε

el
kl (10)

σi j Ci jkl εeli j

εi j ε∗i j

式中：    、    和    分别为柯西应力张量的分量、弹性张量的分量和弹性应变张量的分量。弹性应变表

示为总应变    减去相变应变    ，即：

εeli j = εi j−ε∗i j = εi j−
∑

p

ε(0)
i j (p)φ2

p (11)

ε(0)
i j (p)式中：    为马氏体变体 p 所对应的相变应变张量的分量。

在连续介质热力学框架内，将应力张量分量表示为系统总自由能密度对应变张量分量的导数：

σi j =
∂ψ

∂εi j
(12)

将系统自由能密度中相关局部自由能、梯度能以及应变能密度表达式代入式 (12)，可得应力-应变关系：

σi j =Ci jkl

(
εkl−

∑
p

ε(0)
kl (p)φ2

p

)
(13)

式 (13) 中由不同马氏体变体的相变应变构成了应力-应变关系中的非线性部分，在机械载荷作用

下，由应力诱导的马氏体变体逐渐形成并进行空间演化，这导致了 NiTi 合金在宏观上的超弹性应力-应
变回线。马氏体变体在空间上的演化速度与外载速率的竞争关系将导致材料力学行为的本征应变率依

赖性，这一应变率相关性是由材料自身的晶体微结构相变特性决定的，并非是由绝热升温导致的，因此

称为本征应变率相关性。这一相关性在中低应变率下可更好地加以体现。

φ
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图 1    NiTi 形状记忆合金局部自由能密度与序参量的关系

Fig. 1    Relationship between local free energy density and order
parameter of NiTi shape memory alloy
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Ri j(θ)此外，在多晶材料模拟过程中为了计算全局坐标系下的转变应变，旋转张量分量    被用来表示局

部坐标和全局坐标之间的关系。根据坐标转换规则，弹性应变张量和弹性张量可表示为多晶材料模拟

过程中为了计算全局坐标系下的转变应变。根据坐标转换规则，弹性应变张量分量和弹性张量分量可

分别表示为[32-33]：

εGi j = Rik(θ)R jl(θ)εLkl， CG
i jkl = Rip(θ)R jq(θ)Rkr(θ)Rls(θ)CL

pqrs (14)

Ri j(θ)式中：上标 G和 L分别代表全局和局部坐标系下的量。旋转张量分量    通常被表示为：

Ri j(θ) =
ï

cosθ sinθ
−sinθ cosθ

ò
(15)

θ式中：    为多晶材料中每个晶粒的取向角。

 1.4    相场动力学方程

相场数值分析描述了模拟系统中自由能的动态最小化过程，场变量的连续演化由时间相关的

Ginzburg-Landau 方程控制，该方程是基于场变量变化率与热力学驱动力成正比假设的随机相场动力学

方程，即：

∂φi(x, t)
∂t

= −Li j
δF

δφ j(x, t)
= Li j

ï
∂

∂xk

Å
∂ψ

∂φ j,k

ã
− ∂ψ

∂φ j

ò
(16)

式中：Lij 为动力学系数矩阵分量。简便起见，将其简化为对角矩阵，即：

Li j = Lδi j (17)

将式 (1)～(3)、(7)、(9)～(10)和 (17)代入式 (16)，可得：

1
L
∂φi

∂t
= β∇2φi−

[
(A+ kE0)φi−Bφ2

i +Cφ3
i +Dφi

(
n∑

j=1

φ2
j

)]
+2σi jε

(0)
i j (i)φi (18)

采用有限元方法对式 (18) 进行数值求解，将 Ginzburg-Landau 动力学方程和力学平衡方程作为基本

方程，数值求解获得材料在力学边界条件下的位移和相场信息。

 1.5    数值计算参数

ε(0)
i j (p)

为研究 NiTi 单晶、纳米多晶在机载荷作用下的微结构演化和力学响应，探索奥氏体 B2 相向马氏体

B19'相的微观转变机理，给出研究中所用到的材料和相场模型参数。在三维空间中，NiTi 形状记忆合金

中马氏体相变过程中存在 12 个不同的 B19'点阵对应变体，即方程 (11) 中的相变应变张量分量    存

在 12 个不同的分量，相变应变是由母相奥氏体和生成相马氏体晶体点阵参数的不匹配决定的。基于晶

体点阵的对称性，二维平面上对应于 B19'变体的相变应变张量为：

ε(0)
1 =

Å
α ω
ω δ

ã
, ε(0)

2 =

Å
α −ω
−ω δ

ã
, ε(0)

3 =

Å
δ ω
ω α

ã
, ε(0)

4 =

Å
δ −ω
−ω α

ã
, ε(0)

5 =

Å
δ ρ
ρ δ

ã
, ε(0)

6 =

Å
δ −ρ
−ρ δ

ã
(19)

α = −0.043 7, δ = 0.024 3, ω = −0.042 7, ρ = 0.058式中：    。

β = 1×10−8

本研究中用到的其他相场模型参数分别为：相变潜热Q=110 MJ/m3[22]；晶界能系数 k=5；典型应变能

密度 E0=440.3 MJ/m3；弹性常数 C11=183 GPa, C12=146 GPa, C44=46 GPa[34]；动力学系数 L=2 m3/(J·s)[35]；梯度

能系数     J/m[19]。

本研究中 NiTi 形状记忆合金的 4 个临界温度分别设置为[36]：马氏体开始温度 TM,s=251.3 K，马氏体

完成温度 TM, f=213 K，奥氏体开始温度 TA, s=260.3 K，奥氏体完成温度 TA, f=268.5 K；相平衡温度

T0=(TM,s+TA,s)/2=255.8 K。

 2    数值计算及结果讨论

采用建立的相场动力学模型来研究 NiTi 形状记忆合金单晶、纳米多晶动态加载过程中微结构的演

化和宏观应力-应变响应。如图 2(a) 所示，对数值计算模型的左边界约束水平方向的位移，即 ux=0，左上
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ε̇

角节点施加固定，右边界施加随时间线性变化的位移载荷，如图 2(b) 所示。最大拉伸应变为 6%，即

εmax=6%，应变率    =15 s−1，系统的环境温度为 290 K。

 2.1    单晶 NiTi 合金超弹性行为

φi

NiTi 形状记忆合金的超弹性行为源于单晶水平上的马氏体相变，对其应力诱导的微观相变行为进

行数值研究。建立了几何尺寸为 60 nm×60 nm的二维（2D）单晶NiTi形状记忆合金有限元模型，共包含 28 800
个平面三角形单元。为了尽可能全面地捕获 NiTi 合金在动态加载过程中的相变行为，对模型的上下和

左右边界施加序参量    的周期性边界条件。

φ

图 3 为 NiTi 单晶形状记忆合金单轴加载-
卸载过程的应力-应变响应，图 4 为对应于应力-
应变曲线上点处的微结构形态。从图 3 可以看

到，加载过程可近似分为 3 个阶段：初期近似线

弹性阶段（OA）、中期应力平台（AC）阶段和末期

近似线弹性阶段（CD）。在 OA 阶段，序参量逐渐

偏移 0，数值计算系统能量开始发生变化，加载

到点 A 时，奥氏体组织完全消失，奥氏体向马氏

体的转变开始，点 A 处微结构如图 4 中点 A 所

示。马氏体相变主要发生在应力平台（AC）阶

段，在点 B 时形成了马氏体驱前体如图 4 中点

B 所示。当加载到点 C 时序参量    接近 1，形成

稳定的马氏体，如图 4 中点 C 所示，相变完成。

加载末期（CD 段），应力-应变曲线呈线性，材料

φ

的微结构不发生变化。加载完成后以相同的应变率进行卸载，卸载过程应力-应变响应出现应力迟滞现

象，加载-卸载过程应力-应变曲线形成一个环。卸载完成后材料内部保留了 0.11 % 的残余应变，材料未

能完全恢复变形，原因是应变率过大，材料微结构来不及完全演化。但卸载完成后材料恢复到奥氏体结

构，仅有极少数材料点处的序参量不为 0，但非常接近于 0（小于 0.05）。卸载过程中材料发生逆马氏体相

变，序参量    逐渐从 1转向 0，马氏体结构逐渐褪去，随后奥氏体结构开始形核并逐渐趋于稳定，微结构的

演化如图 4 中点 D～G 所示。从加载-卸载过程微结构的演化（见图 4）可以观察到，单晶水平上的马氏体

相变是均匀的，加载过程马氏体的形核以及卸载过程中奥氏体的形核是在整个单晶区域内同时进行

的。此处需要说明，本算例中采用了理想单晶假设，即晶体中不存在材料缺陷或热扰动源，因而无法观

察到计算域内出现的马氏体变体形核以及相界扩展现象。一般来说，在这种理想单晶假设下的相场计
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图 2    数值计算边界条件及外加载荷历程

Fig. 2    Boundary conditions and applied load history of the simulations
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图 3    单晶 NiTi合金 290 K环境温度下

单轴拉伸-卸载过程的应力-应变曲线

Fig. 3    Stress-strain curve of monocrystal NiTi shape memory
alloy during tension-unloading at 290 K

    第 42 卷 席尚宾，等： 应力作用下NiTi形状记忆合金微结构演化的相场模拟及其本征应变率敏感性 第 9 期    

091403-6



算会得到均匀分布的序参量，并且序参量会随着加载增大而从 0 到 1 连续演化，类似的相场计算结果此

前也有报道[37]。这一点不同于随后所考察的多晶问题，在多晶问题中，晶界在一定程度上起到了类似材

料缺陷的作用，可诱发马氏体变体在其附近形核生长。

单晶 NiTi 形状记忆合金超弹性动态拉伸加载-卸载过程，应力-应变响应与准静态加载-卸载过程[38]

相似，都出现了线性和应力平台变化阶段，且卸载过程出现应力滞后。但与准静态加载过程不同的是，

动态卸载完成过程中逆马氏体相变未转化完全而使得卸载完成后材料内部残留了少量的应变。此外，

动态加载过程中材料微观相变更加激烈，马氏体相变开始应力和结束应力都更大[38-39]，应力-应变曲线具

有较大的滞回环，即超弹性变形能力强。

 2.2    纳米晶 NiTi 合金超弹性行为

θ

为了研究纳米多晶 NiTi 形状记忆合金在超弹性动态加载过程中微结构的演化和宏观应力-应变响

应，建立了如图 5 所示晶粒尺寸为 60 nm 的 NiTi 多晶几何模型，每个晶粒的取向角    在 0°～45°随机设

置，晶界厚度设置为 4 nm。对纳米多晶动态加载过程中加载方式和应变率与 2.1 节中对 NiTi 单晶的加

载过程完全相同，环境温度设置为 290 K。为了消除边界对相变过程的影响，在 NiTi 多晶几何模型的

4个边界上分别施加周期性边界条件，如图 5所示。

φ

σ1

图 6～7 为纳米晶 NiTi 形状记忆合金动态加载过程的相场数值计算结果，图 6 为加载-卸载过程应

力-应变响应，图 7 为对应于应力-应变曲线上关键点处的微结构形态。初始加载阶段（图 6，OA 段），材料

应力-应变响应近似线性，数值计算模型中代表材料微结构的序参量    开始偏离 0，奥氏体结构逐渐消

失。加载到点 A 时，数值计算系统中部分材料点处序参量接近于 1（图 7 中的点 A），应力诱导的马氏体

相变开始发生，马氏体在容易产生局部应力集中的位置（晶界交汇处或施加载荷的边界）形核，点 A 对应

的相变临界应力    =796 MPa。这一临界应力通常略高于实际形状记忆合金中应力诱导马氏体相变的临

 

φ
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图 4    对应于图 3中应力-应变曲线上关键点处的微结构，图中不同颜色代表不同的微结构形态

Fig. 4    Microstructures corresponding to the representative points of the stress-strain curve in Fig. 3,
and different colors represent different microstructural morphologies
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图 5    晶粒尺寸为 60 nm的多晶 NiTi形状记忆合金有限元模型

Fig. 5    A finite element model of the polycrystalline NiTi shape memory alloy with the grain size of 60 nm
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σ2

界应力，因为实际材料内部往往存在有助于微结构形核的缺陷，如位错、微观孔洞等。AC 段发生马氏体

相变，准静态加载过程中点 C 所对应的应力    （1.04 GPa）通常称为相变完成应力，然而动态加载到点

C 时，从应力-应变曲线上观察到应力平台阶段结束，但从微结构的演化可以看到纳米多晶系统中马氏体

相变还未完成（见图 7 中的点 C）。加载过程中应力平台产生的原因是：当外加应力达到某一临界值时，

形状记忆合金材料的微结构开始发生爆发式转变，在几十纳秒内就可以从体心立方奥氏体结构（B2 相）

转变为单斜马氏体结构（B19'相），在这极短时间内外加应力的变化很小，但相变过程产生了较大的局部

内应变，从而导致宏观应力-应变曲线表现出应力平台。动态加载过程中加载速率与材料相变之间存在

一定竞争关系，导致了应力平台结束时材料中晶界附近还存在非马氏体结构，如图 7 中点 C 黑色虚线区

域所示，直到加载完成（点 D）才完全转变为马氏体结构，如图 7中点 D 所示。

φ

卸载过程材料的应力-应变响应也表现出与加载过程相似的 3 个阶段。由图 7 中点 E～G 可以观察

到，当外加载荷卸载到达点 E 时，材料晶界附近开始出现奥氏体结构，表明马氏体到奥氏体的逆相变开

始发生，马氏体逐渐收缩成带状结构，奥氏体逐渐在晶界附近形核并向周围扩展。因此，在纳米晶

NiTi 形状记忆合金超弹性卸载过程中，逆马氏体相变是通过晶粒内马氏体结构的收缩-减少以及奥氏体

结构的形核-扩展来实现的。然而，如图 7 中点 H 所示，在卸载完成时刻，系统中有个别区域序参量    的

数值尚未完全达到 0，即个别区域的奥氏体相变过程并未百分之百结束，导致此刻材料整体具有

0.027% 的残余应变，这主要是由于卸载速率略高于微结构演化速度所致。此外，加载-卸载过程的应力-
应变曲线形成的滞回环面积较小，相较于单晶材料来说，多晶 NiTi合金的吸能性能较弱。

纳米晶 NiTi 形状记忆合金在奥氏体完成温度以上动态加载的相场计算表明，应力诱导马氏体相变

过程中材料微结构转变速率与外部加载速率存在一定的相互作用。动态加载过程中 NiTi 多晶系统内自

由能迅速升高，驱动了立方奥氏体结构向单斜马氏体结构转变，但加载速率过高时，奥氏体-马氏体界面

前沿能量聚集，增大了马氏体界面的扩展阻力，提高了相变开始应力。卸载过程的逆马氏体相变也存在

相同的微观机制，因而卸载完成后系统中出现了残余应变。

为了便于比较分析，将数值计算获得的单晶和多晶 NiTi 合金动态加载过程中应力-应变响应和

Elibol 等[40] 的 NiTi 形状记忆合金超弹性实验研究结果显示在图 8 中。计算设置与实验条件保持一致：

平均晶粒尺寸为 45 µm，加载应变为 5%，应变率为 20 s−1。从图 8 中可以观察到：(1) 相同应变率下，单晶

系统的正、逆马氏体相变开始应力和完成应力均高于多晶系统，表明晶界对晶粒内部的约束作用降低了

马氏体形核的临界应力；(2) 单晶系统应力-应变曲线滞回环面积更大，表明相同条件下单晶 NiTi 合金具

有更优的吸能性能；(3) 多晶 NiTi 合金的动态加载过程的数值模拟结果与实验结果的趋势吻合良好，这

也验证了相场模型的有效性。
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图 6    晶粒尺寸为 60 nm的 NiTi多晶形状记忆合金 290 K环境温度下单轴拉伸-卸载过程的应力-应变响应

Fig. 6    Stress-strain response of the NiTi polycrystalline shape memory alloy with the grain size of 60 nm
during tension-unloading at 290 K
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图 7    对应于图 6中应力-应变曲线上关键点处的微结构云图

Fig. 7    Microstructural morphologies corresponding to the representative points of the stress-strain curve in Fig.6
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图 8    NiTi单晶、多晶系统在 20 s−1 应变率下的应力-应变响应

Fig. 8    Stress-strain curves of NiTi monocrystalline and polycrystalline at the strain rate of 20 s−1
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为了研究 NiTi 合金超弹性变形的应变率效应，模拟了晶粒尺寸为 60 nm 的多晶系统在 5×10−4～
10−1 s−1 应变率下加载-卸载过程的应力-应变响应（见图 9(a)），并与 Ahadi 等[9] 的实验结果（见图 9(b)）进
行对比。数值计算结果表明，在纳米晶 NiTi 多晶系统中，应力-应变响应与应变率之间存在明显的相关

性。可以观察到，随着应变速率的升高，奥氏体相到马氏体相的转变应力升高。较高的应变率会使正向

和逆向马氏体相变的开始应力升高，从而导致应力滞后回环面积的变化。由图 10 点 A 处微结构图可以

看到，以 5×10−4 s−1 的应变率加载到点 A 时多晶系统中形成明显的带状马氏体结构，并随着加载的进行迅
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图 9    纳米晶 NiTi多晶系统在不同应变率下的应力-应变曲线

Fig. 9    Stress-strain curves of NiTi polycrystalline system at different strain rates
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图 10    对应于图 9(a)中应力-应变曲线上关键点处的微结构形态

Fig. 10    Microstructure morphologies corresponding to the representative points on the stress-strain curves in Fig. 9(a)

    第 42 卷 席尚宾，等： 应力作用下NiTi形状记忆合金微结构演化的相场模拟及其本征应变率敏感性 第 9 期    

091403-10



速向相邻的晶粒扩展。当外加应变达到 4.7%（点 B）时，NiTi 合金中的马氏体相变完成，多晶系统中奥氏

体结构完全消失了。然而，随着应变率的增加，加载到 4.7% 应变时 NiTi 多晶系统中奥氏体的含量逐渐

增加，如图 10 中点 B～F 所示。在较低应变率下多晶 NiTi 形状记忆合金奥氏体到马氏体的转变是通过

马氏体带的空间扩展来实现的。在相变初期相邻晶粒内部产生马氏体变体，马氏体畴可穿过晶界在空

间内形成均匀分布的马氏体条带。随着载荷的增加马氏体条带向周围扩展，最终完成多晶系统从奥氏

体相到马氏体相的转变。而在较高应变率作用下，材料内马氏体转变速度相对于加载速度产生滞后，因

而在相同应力水平下材料内的大部分晶粒中未发生大面积马氏体相变，难以形成广泛分布的马氏体条

带状结构。只有当载荷进一步提升后，在晶界交汇处由于应力集中导致马氏体变体在附近形核并扩展，

直至马氏体相变完成。因此随着应变率的提高 NiTi 多晶系统的临界相变应力增大，且马氏体形核位置

较分散，难以形成明显的马氏体条带畴结构。数值计算结果与实验结果[9,41] 在趋势上吻合良好。

 3    结　论

以 Ginzburg-Landau 动力学控制方程为基础，通过在系统局部自由能密度中引入晶界能项，建立了

非等温的纳米晶 NiTi 形状记忆合金相场模型，研究了单晶和多晶 NiTi 形状记忆合金在机械外载作用下

微结构的演化特征和宏观应力-应变响应，获得的主要结论如下。

(1) 单晶 NiTi 形状记忆合金系统内应力诱导的马氏体相变是通过整体立方奥氏体结构向马氏体结

构的转变而实现的，未形成奥氏体-马氏体界面；而多晶系统中微结构演化通过局部马氏体带的形成-扩
展来实现，通过马氏体-奥氏体界面的向奥氏体结构区域的推移来完成相变。

(2) 相同外载过程中，NiTi 单晶系统的宏观应力-应变曲线具有更大的滞回环面积，拥有更优的超弹

性变形能力；多晶系统卸载过程中奥氏体结构首先形成于晶界附近，并通过奥氏体-马氏体界面向马氏体

畴结构区域的推移来完成逆马氏体相变。

(3) 在中低应变率下纳米晶 NiTi 形状记忆合金应力-应变关系表现出较明显的应变率相关性，随着

应变率的增高，正、逆马氏体相变的开始和完成应力也随之增大，卸载完成后材料内还保留一定的残余

应变。这一应变率相关性主要源于相场模型中外加载荷速率与马氏体空间演化速度的相互竞争关系。
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