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考虑超细晶金属材料应变软化效应的晶体塑性本构模型研究
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摘要：为了研究超细晶金属材料（Ultra-Fine Grain, UFG）在单轴拉伸加载条件下出现的应变软化现象，基于经典

的晶体塑性本构模型提出了一种考虑残余内应力作用的修正模型，并将残余内应力及其演化的具体形式编成用户子

程序。通过生成宏观试样的代表性体积单元，对单轴拉伸试验数据进行拟合以验证模型的有效性，同时将有、无残余

内应力作用这 2 种情况下的模拟结果进行比较。结果表明，利用修正的晶体塑性本构模型计算得到的模拟结果与试

验结果吻合较好，说明了所修正的晶体塑性本构模型能够有效地捕捉到 UFG 金属材料的应变软化现象，而有、无残余

内应力作用这 2 种情况下的晶体塑性模拟结果表现出不同的性质，说明从残余内应力形成及作用的角度上解释 UFG
金属材料应变软化现象是合理的。
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0　引言

当晶粒尺寸大于 1 μm 时，金属材料称为粗晶

（Coares Grain, CG）材料；当晶粒尺寸在 100 nm~1 μm
时，此类材料称为超细晶（Ultra-Fine Grain, UFG）材料；

当晶粒尺寸小于 100 nm 时，此类材料称为纳米晶

（Nano Crystalline, NC）材料［1］。通常粗晶金属材料在

外力作用下，表现为应变 硬化现象，即所施加的应力

随着应变增加而逐渐增加。然而，在纳米晶和超细晶

金属材料的单轴拉伸试验中却观察到应变软化现象，

即所施加的应力随着应变增加而逐渐减小，如 NC 铜

的单轴拉伸试验［2］310-311、UFG铝的单轴拉伸试验［3］359-363

等，这引起了许多学者的关注和研究。应变软化现象

出现在材料的塑性变形阶段，而金属材料的塑性变形

不仅能够改变其外形和尺寸，还会引起其微观组织和

力学性能的改变。对于应变软化现象内在机制的深

入理解可以为改善NC/UFG金属材料的力学性能和应

用场景提供新的机会。

目前，关于 NC/UFG 金属材料在单轴拉伸加载下

表现出的应变软化现象，许多学者已经进行了相关的

试验研究，并且给出了许多不同的解释。YU等［3］360将

在 UFG 商业纯铝的单轴拉伸试验中观察到的应变软

化 现 象 归 因 于 试 样 的 早 期 局 部 颈 缩 。 但 是 ，

CHAMPION等［2］311开展的NC纯铜的单轴拉伸试验中，

也观察到了应变软化现象，然而试样却并没有出现颈

缩行为，而且由于试验现象与他们所考虑的准则相

悖，最后他们也没有给出合理的解释。WANG 等［4］对

UFG纯铝进行了不同应变率下的单轴拉伸试验，结果

发现，无论是高应变率还是低应变率，材料都表现出

应变软化现象，并且认为高应变率下UFG纯铝的应变

软化现象是位错之间的交互作用导致的，而低应变率

下的 UFG 纯铝的应变软化现象可能和晶界滑动及晶

粒旋转有关。

还有一些关于NC/UFG金属材料应变软化现象的

解释：位错结构的粗化［5］、位错密度的减少［6］ 249-251、晶

界处位错的湮灭［7］或动态回复［8］等。这些从位错角度

解释 NC/UFG金属材料应变软化现象的说法也具有一

定的参考意义，TANG 等［9］ 101-103 在总结前人关于 NC/
UFG材料应变软化现象相关成果的基础上，从材料塑

性变形期间残余内应力形成及其作用的角度出发更加

合理地解释了NC/UFG金属中出现的应变软化现象。

描述晶体材料的塑性变形特征通常依赖于晶体
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塑性模型及其本构关系。本文的主要工作就是基于

TANG 等［9］101-103所提出的残余内应力及其演化的具体

形式引入到经典的晶体塑性本构模型中，得到能够反

映UFG金属材料应变软化效应的晶体塑性本构模型，

从残余内应力形成及其作用的角度去捕捉 UFG 金属

材料的应变软化现象。

1　考虑应变软化效应的晶体塑性模型

1. 1　经典的晶体塑性模型

与宏观塑性建模通常所采用的唯象本构方程的

形式不同，晶体塑性建模因为考虑滑移系层面的微观

结构和变形机制而更加准确。晶体塑性本构理论的

主旨是建立符合塑性变形机制的塑性流动模型、加工

硬化模型以及内变量演化模型。目前，晶体塑性的本

构理论基本形成 2类体系，即唯象的晶体塑性模型和

基于物理机制的晶体塑性模型。在晶体塑性框架中

主要有 3部分：①运动学，将宏观变形率与每个滑移系

上的滑移率联系起来；②流动规律，确定在某应力状

态下某一微观结构每个滑移系的滑移率；③描述内部

状态变量随变形演变的规律［10］。

晶体变形运动学通常认为晶体的变形是由晶体

的位错沿着特定的结晶学平面的滑移和晶格的畸变

造成的。ASARO 等［11-13］对晶体塑性本构行为进行了

综合论述，将材料的变形分为弹性部分和塑性部分，

总的变形梯度张量F可以表示为

F = F e∙F p （1）
式中，F e 为晶格畸变和刚性转动所产生的变形梯度；

F p 为晶体沿着滑移方向的均匀剪切所对应的变形梯

度，也即塑性速度梯度。

滑移剪切率和宏观变形率通过晶体变形的运动

学公式相关联，即

Ḟ p = LpF p （2）
Lp = ∑

α = 1

N

γ̇α sα ⊗ mα （3）
式中，Lp 为塑性变形梯度；γ̇α为第α个滑移系上的滑移

速率；sα、mα分别为第α个滑移系上的滑移方向矢量和

滑移面法向矢量。

流动规律通常描述变形过程中剪切应变率与分

切应力间的依赖关系。经典的率相关流动模型通常

用如下的幂函数来描述第α个滑移系上位错滑移导致

的剪切应变率，为

γ̇α = γ̇α0| τ
α

gα
|n sgn ( τα

gα
) （4）

式中，γ̇α0 为参考剪切应变率；n为率敏感系数；sgn（）为

符号函数；τα、gα分别为第α个滑移系上的分解剪切应

力和滑移阻力。

金属材料在塑性变形过程中由于各滑移系位错

之间的相互作用，强度会随变形量的增加而增大，即

材料的加工硬化。合理的硬化模型是描述材料加工

硬化行为的前提，经典的晶体塑性模型的加工硬化行

为通过滑移阻力的演化形式进行描述，即

ġα = ∑
β = 1

N

hαβ || γ̇β （5）
式中，N为晶体滑移系个数；γ̇β为第 β个滑移系上的剪

切率；hαβ为自硬化和潜硬化引起的应变硬化模量，可

表示为

hαβ = qhαα （6）
式中，q为硬化比例系数；hαα为自硬化模量。hαα的具

体形式为

hαα = h (γ ) = h0 sech2 ( h0γ
τs - τ0

) （7）
式中，h0 为初始硬化模量；sech（·）为双曲正割函数；τs
为饱和流动应力；τ0 为初始屈服应力；γ为所有滑移系

的总累积剪切应变。

式（7）中，所有滑移系的总累积剪切应变γ的具体

形式为

γ = ∑
α = 1

N ∫0

t

|| γ̇α dt （8）
式中，t为时间。

1. 2　UFG材料应变软化效应的合理解释

TANG等［9］ 103在研究UFG金属材料的应变软化现

象时提出了合理的解释：在材料塑性变形期间，晶界

处产生的位错以及位错被晶界吸收会导致出现残余

内应力，正是在晶粒周围残余内应力场的作用下，晶

粒进一步发生塑性变形时所需要的外力会有所减小，

从而出现应变软化现象。

该研究关于残余内应力的形成及其作用说明，当

外部施加的应力大于材料的屈服应力时，材料晶体内

部就会产生位错，而且位错会从晶粒的一边晶界穿过

晶粒内部移动到另一边晶界被吸收，这会导致几何必

须位错的产生或者周边晶粒的旋转。此时，即使外力

卸载了，晶粒发生的塑性变形仍然存在，位错自身产生

的能量将会转化为弹性能储存在晶粒周围［9］102。以最

先发生塑性变形的晶粒为例，在晶体塑性模型中，该晶

粒产生的总剪切应变为γ，考虑到发生的塑性变形部分

会受到周围晶粒的约束，因此该晶粒周围会存在残余

弹性应变场，其平均残余弹性应变 γ r < γ，那么平均残

余弹性应变可表达为 γ r = (1 - a )γ，其中，a为比例系
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数；0 < a ≤ 1；当 a = 1 时，无残余内应力的作用；当

a ≠ 1时，有残余内应力的作用。

其他学者认为残余内应力是存在的，且作为外应

力的补偿应力，对材料的塑性变形起到正向的促进作

用，因此，随着塑性变形的逐渐累积，会不断形成新的

残余内应力场，在其作用下，材料进一步发生塑性变

形所需要的外应力会逐渐减小，从而在宏观上表现出

应变软化现象。结合引文给出的残余弹性应变及残

余内应力的具体形式［9］102-103，本文基于经典的晶体塑

性模型进行了简单修改，即

γ r = (1 - a) γ （9）
τ r = Gγ r = G (1 - a) γ （10）

式中，τ r为塑性变形期间滑移系上产生的残余内应力；

G为弹性剪切模量。

1. 3　考虑残余内应力的流动规律

室温下，UFG 金属材料的变形仍以位错滑移为

主［14-15］。本文基于 TANG 等［9］101-103 的研究，主要考虑

了材料在塑性变形期间残余内应力的形成及残余内

应力场对位错滑移的正向促进作用，在经典的晶体

塑性模型（唯象的晶体塑性模型）基础上进行修正，

以反映 UFG 金属材料在单轴拉伸载荷作用下的应变

软化效应。

在修正模型之前，首先需要在微观尺度评估晶体

的应力状态，通常晶体的应力状态可分为 2 个部分：

①由外部施加的牵引力或在变形体表面所规定的位

移而产生的外应力；②在塑性变形时由材料的不均匀

性所产生的内应力［16］。总的应力状态为外应力+内应

力（外应力方向为正，内应力方向根据内应力对位错

的作用可正可负），而残余内应力是材料在发生塑性

变形时产生的，也视为内应力。

前文提到残余内应力是作为外应力的一种补偿

应力，本文考虑将施加的外界分解剪切应力 τ+残余内

应力 τ r作为材料塑性变形时的净驱动力。若残余内应

力的方向与施加的外界分解剪切应力的方向相反，那

么将会阻碍位错滑移；若残余内应力的方向与施加的

外界分解剪切应力的方向相同，那么将会促进位错滑

移［17］。当残余内应力促进位错滑移时，滑移系开动所

需要的外界分解剪切应力将会减小，随着塑性变形的

逐渐积累，残余内应力进一步增加，将导致所需的外

界剪切应力不断减小，这就导致了材料的应变软化。

上文从残余内应力对位错滑移的作用上合理地

解释了 UFG 金属材料在单轴拉伸加载下应变软化现

象发生的原因，为了使经典的晶体塑性模型能够反映

材料的应变软化效应，必须将残余内应力及其演化的

具体形式引入到晶体塑性本构模型中，因此对经典的

率相关流动方程进行修正，则有

γ̇α = γ̇α0| τ
α + ταr
gα

|n sgn τα + ταr
gα

（11）
式中，ταr 为塑性变形期间第 α个滑移系上产生的残余

内应力。

由式（10）可知，残余内应力与塑性剪切应变线性

相关，因此可以确定残余内应力的演化形式为

τ̇αr = G (1 - a ) γ̇α （12）
确立了新的晶体塑性本构关系之后，利用编程语

言Fortran将其写入到计算机程序代码中，以进行后续

的模拟与验证。本研究中对 HUANG 等［6］249-251开发的

Abaqus Umat 软件子程序［18］进行了修改，以纳入新的

晶体塑性本构关系。

2　晶体塑性有限元模拟及模型验证

为了验证修正的晶体塑性本构关系能否有效地

捕捉 UFG 材料的应变软化效应，本文以 UFG 铝为例，

对材料进行单轴拉伸加载下的晶体塑性模拟。本文

所使用的试验材料为 AA1050 商业纯铝，相关化学成

分如表 1所示。在 600 ℃均质化处理 12 h后风冷至室

温，然后通过等径角挤压工艺制备 UFG 铝试样，材料

的制备流程详见SUN等［19］的工作。其单轴拉伸试验在

英斯特朗5582型万能试验机上进行。试验初始应变率

为7. 1×10-4 s-1，具体试验方案参考YU等［3］360的工作。

2. 1　晶体塑性有限元模型

晶体塑性模拟开展之前，需要先进行代表性体积

单元（Representative Volume Element, RVE）建模。本

文采用能反映单相多晶材料微观织构和晶体取向的

Voronoi 建模方法建立UFG铝的RVE模型。为了符合

材料的宏观力学响应，采用 100个随机取向的晶粒［20］，

划分为 10 648个八结点减缩积分单元（C3D8R）进行模

拟。借助开源软件Neper实现了多晶集合体的建模以

及网格单元的划分。然后通过Matlab软件实现材料参

数的赋予，最后在Abaqus软件中进行载荷及边界条件

的设定。载荷及边界条件如图 1所示。沿 y方向单轴

加载，图1中不能直接观察到3个面约束其各自所在平

面法向的平动，顶部平面施加位移约束。模拟过程中，

通过调整位移约束值，使模拟的结果经后处理之后得

表1　AA1050商业纯铝化学成分

Tab. 1　Chemical composition of AA1050 commercial pure aluminum

% 
Al

0.995
Fe
0.2

Si
0.1

Cu
0.01

Mn
0.019

Mg
0.029

Ti
0.01

其余
Balance
0.132
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到的应变值与试样的试验数据基本保持一致。

2. 2　拉伸应力、应变模拟结果

在建立 RVE 模型并设置边界条件之后，需要对

UFG 铝的晶体塑性模型参数进行标定。对于简单的

立方结构材料，需要 3个独立的参数C11、C12、C44来描述

弹性行为。弹性参数的具体取值可以参考文献［21］
中的公式，由材料的弹性模量和泊松比计算标定，材

料的弹性模量可以由单轴拉伸试验数据的线性段拟

合得到，泊松比选取 0. 33。在修正的本构关系中用到

的塑性参数有 τs、τ0、h0、n、γ̇α0、q、a。由于塑性参数与材

料微观性质有关，无法通过试验数据直接获得［22］，因

此文中参数的标定是通过 RVE 模型的单轴拉伸模拟

结果与拉伸试验结果比对而实现的。其中，γ̇α0 和 q参

考文献［23］，其余参数 τs、τ0、h0、n及 a的具体取值是通

过控制变量法逐个研究各参数对应力-应变曲线的影

响之后，再利用试错法对目标参数进行优化，最终完

成材料参数的标定。由于试错法过程工作量比较大，

文中不再详细说明过程。最终确定的 UFG 铝的材料

参数如表2所示。

图 2所示为UFG铝在单轴拉伸加载情况下的晶体

塑 性 有 限 元 方 法（Crystal Plasticity Finite Element 
Method, CPFEM）模拟结果和试验结果，其中黑色曲线

代表沿 y方向加载下CPFEM模拟的结果，黑色散点代

表试验数据。由图 2 可知，材料在单轴拉伸加载下

CPFEM模拟的结果与试验数据吻合较好，因此所建立

的 RVE 模型及相应的晶体塑性本构关系能够有效地

捕捉到UFG铝单轴拉伸加载下的应变软化现象。

2. 3　残余内应力的作用机制

可以知道，经典的晶体塑性本构模型在模拟材料

的单轴拉伸力学响应时往往得到材料的应变硬化行

为，不能体现应变软化效应。图 3所示为考虑残余内

应力作用（a≠1）和不考虑残余内应力作用（a=1）2种情

况下（其余条件均保持一致）CPFEM模拟的对比结果，

其中黑色曲线为考虑残余内应力作用的 CPFEM 模拟

结果，黑色散点为不考虑残余内应力作用的CPFEM模

拟结果，残余内应力的演化发生在塑性变形期间。由

图 3可知，材料的弹性变形阶段不受影响，塑性变形阶

段区别明显，不考虑残余内应力作用时表现为明显的

应变硬化行为，考虑残余内应力作用时表现为明显的

应变软化行为，比较符合预期的结果。

在材料发生塑性变形期间，各晶粒内的位错会沿

着不同的滑移系进行滑移，并累积一定程度的剪切应

变。由于形成的残余内应力与剪切应变呈线性相关，

所以残余内应力会随着剪切应变的累积而逐渐增大，

且作为外应力的补偿应力，会导致材料进一步发生塑

性变形时滑移系开动所需的分解剪切应力有逐渐减

小的趋势，而分解剪切应力和外应力通过施密特因子

联系起来，往往在应变范围不是很大的情况下，施密

图1　载荷及边界条件

Fig. 1　Load and boundary condition

表2　超细晶铝本构模型的材料参数

Tab. 2　Material parameters of ultra-fine grain aluminum 

constitutive model

C11/MPa
224 475
h0/MPa

81

C12/MPa
110 562
n

10

C44/MPa
56 956
a

0.996 59

τs/MPa
75
γ̇α0/s-1

0.001

τ0/MPa
69
q

1

图3　考虑残余内应力（a≠1）和未考虑残余内应力（a=1）

2种加载情况下的晶体塑性有限元方法模拟结果

Fig. 3　CPFEM simulation results with residual internal stress
（a≠1） and without residual internal stress（a=1）

图2　超细晶铝沿 y方向单轴加载情况下的晶体塑性有限元方法模拟

结果和试验结果

Fig. 2　CPFEM simulation and test results of UFG
aluminum under uniaxial loading in y direction
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特因子的变化是比较小的，可以忽略，那么外应力的

变化也将呈现出逐渐减小的趋势，从而材料在宏观上

表现出应变软化现象。

图 4 所示为 12 个滑移系各自的累积剪切应变。

为了能够简单反映出整体的变化趋势，以累积剪切应

变最大的滑移系为例（图 4 中所示的 (11-1 ) [101]滑移

系），当真实应变达到 0. 1时，提取考虑残余内应力（a≠
1）和未考虑残余内应力（a=1）2种情况下 RVE 模型的

累积剪切应变云图［图 5（a）、图 5（b）］、残余内应力云

图［图 5（d）］、分解剪切应力云图［图 5（e）、图 5（f）］以

及累积剪切应变和分解剪切应力与真应变之间的关

系曲线［图 5（c）、图 5（g）］来研究残余内应力的作用机

制。其中，图 5（c）和图 5（g）中，黑色曲线分别表示考

虑残余内应力（a≠1）时的累积剪切应变及分解剪切应

力，黑色散点分别表示未考虑残余内应力（a=1）时的

累积剪切应变及分解剪切应力。结合图 5（a）~图 5（c）
可知，当考虑残余内应力时，累积剪切应变的数值比

不考虑残余内应力时明显增加。这是因为在材料的

塑性变形期间，滑移系上产生了残余内应力，在残余

内应力对位错滑移的正向促进作用下，材料的塑性

变形更加容易发生，从而导致累积剪切应变增加了。

图 5（d）给出了残余内应力的云图，与图 5（a）一起分析

可知，考虑残余内应力时，累积剪切应变数值较大的

区域，它的残余内应力值也是较大的，因为式（10）表

明两者是呈线性关系的。由图 5（e）~图 5（g）可知，材

料在塑性变形期间，考虑残余内应力时的分解剪切应

力确实要比未考虑残余内应力作用时的数值要小。

这也说明了当残余内应力促进位错滑移时，导致材料

进一步发生塑性变形时所需要的分解剪切应力有所

减小，外应力和分解剪切应力通过施密特因子联系起

来，在应变值不大的情况下，施密特因子的变化影响

较小，因此外应力也将减小，进而在宏观上表现出应

变软化现象。

从上述的对比结果中可以看出，本文基于经典的

晶体塑性模型所发展的考虑残余内应力作用的修正

模型能够有效地反映 UFG 铝在单轴拉伸加载下的应

变软化现象，而且从残余内应力形成及其作用的角度

去解释UFG金属中的应变软化现象也是合理的。

（a）累积剪切应变（a≠1）

（a） Accumulated shear strain（a≠1）

（b）累积剪切应变（a=1）
（b） Accumulated shear strain（a=1）

（c）考虑残余内应力（a≠1）和未考虑残余内应力（a=1）2种加载情况下
累积剪切应变与真应变的关系

（c） Relationship between cumulative shear strain and true strain under 

two loading conditions with residual internal stress （a≠1） and without 

residual internal stress （a=1）

（d）残余内应力（a≠1）
（d） Residual internal stress（a≠1）

图4　12个滑移系的累积剪切应变

Fig. 4　Accumulated shear strain of 12 slip systems
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（e）分解剪切应力（a≠1）

（e） Resolved shear stress（a≠1）

（f）分解剪切应力（a=1）

（f） Resolved shear stress（a=1）

（g）考虑残余内应力（a≠1）和未考虑残余内应力（a=1）2种加载情况下

的分解剪切应力与真应变的关系

（g） Relationship between the decomposed shear stress and true strain 

under two loading conditions with residual internal stress（a≠1） and 

without residual internal stress（a=1）

图5　多晶集合体在单轴加载下累计剪切应变、分解剪切

应力与真应变的关系

Fig. 5　Relationship between cumulative shear strain， decomposed 
shear stress and true strain in polycrystalline aggregates under 

uniaxial loading

3　结论

在晶体塑性理论框架下，对经典的晶体塑性模型

进行修正，考虑了材料塑性变形期间形成的残余内应

力及其对晶粒位错滑移的促进作用，将 τ + τ r 作为滑

移系开动时的净驱动力，并根据残余内应力的具体演

化形式，对 HUANG 等［6］249-251开发的 Abaqus Umat 软件

子程序进行修改，纳入了新的晶体塑性本构关系。在

此基础上，对UFG铝的单轴拉伸加载情况进行了数值

模拟，得到如下主要结论：

1）CPFEM模拟结果与试验数据基本相符，说明所

建立的 RVE 模型及修正的晶体塑性本构关系能够有

效地捕捉到 UFG 金属材料在单轴拉伸加载情况下的

应变软化现象。

2）考虑残余内应力作用（a≠1）和不考虑残余内应

力作用（a=1）2 种情况下，CPFEM 模拟的对比结果表

明，从残余内应力作用的角度去解释UFG金属材料在

单轴拉伸加载情况下的应变软化现象是合理的。
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Research on crystal plasticity constitutive model considering the strain 

softening effect of ultra-fine grain metal materials

ZHENG Zhanguang1 FAN Jianan1 SUN Teng2 XIE Changji1 HUANG Zeng1

(1.  School of Mechanical Engineering, Guangxi University, Nanning 530004, China)

(2.  College of Mechanical and Marine Engineering, Beibu Gulf University, Qinzhou 535011, China)

(3.  School of Mechanical Engineering, Guangxi Technological College of Machinery and Electricity, Nanning 530007, China)

Abstract: In order to study the strain softening phenomenon of ultra-fine grain (UFG) metal materials under uniaxial 

tensile loading, a modified model considering the effect of residual internal stress was proposed based on the classical crystal 

plasticity constitutive model, and the specific form of residual internal stress and its evolution were programmed into the user 

subroutine.  The uniaxial tensile test data were fitted to verify the validity of the model, and the finite element simulation 

results of crystal plasticity were compared with and without the residual internal stress.  The results show that the simulation 

results obtained by using the modified crystal plasticity constitutive model are in good agreement with the experimental 

results, indicating that the modified crystal plasticity constitutive model can effectively capture the strain-softening 

phenomenon of UFG metal materials, and the simulation results show different properties under the two conditions whether the 

residual internal stress is taken into account.  It is reasonable to explain the strain softening phenomenon of UFG metal 

materials from the perspective of the formation and action of residual internal stress.

Key words: Ultra-fine grain metal materials; Crystal plasticity constitutive model; Uniaxial tension; Strain softening 

effect; Residual internal stress
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