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孪晶对Be材料冲击加-卸载动力学影响的
数值模拟研究∗

潘昊 王升涛 吴子辉 胡晓棉†

(北京应用物理与计算数学研究所, 北京 100094)

( 2018年 3月 15日收到; 2018年 5月 22日收到修改稿 )

在高压、高应变率加载条件下, 孪晶变形对材料的塑性变形具有重要的贡献, 而目前孪晶对金属材料的动
态屈服强度、冲击响应等的影响还没有被充分揭示. 为此, 本文考虑孪晶变形和晶粒碎化, 针对铍 (Be)材料在
高应变率加载下的动态力学响应发展了含孪晶的热弹 -黏塑性晶体塑性模型. 经过和实验结果的对比, 发现该
模型可以更准确地预测Be材料在动态加载下, 尤其是高压动态加载下的屈服强度. 进一步, 基于该塑性模型
研究了Be材料在冲击加载下的准弹性卸载行为, 结果表明剪切波速随着压力和剪应变的变化而发生变化是
材料产生准弹性卸载现象的主要原因. 此外, 研究了冲击波卸载过程中Be材料孪晶的演化过程, 发现Be材料
卸载过程中也伴随着孪晶的产生.

关键词: 孪晶, 晶粒碎化, 晶体塑性模型, 冲击加载
PACS: 46.35.+z, 62.20.F–, 83.60.La, 65.40.–b DOI: 10.7498/aps.67.20180451

1 引 言

铍 (Be)属于轻稀有金属, 被广泛用于各种核
反应堆的反射体材料、减速材料和中子源材料. 同
时, Be又具有低密度、高强度和高熔点的特点, Be
及其合金材料也被越来越多地应用于航空、航天领

域. 在异常工况下 (爆炸、撞击), Be受到冲击载荷
的作用 [1], 处于高压及高应变率状态下, 其力学特
性与静态加载下的力学特性存在显著差别 [2,3]. 因
此, 对Be材料在冲击载荷作用下的动力学性能研
究对结构防护等设计具有重要的应用背景.

Be是典型的密排六方晶系 (HCP)材料, 晶体
对称性和Al, Cu等面心立方晶系 (FCC)材料相比
较差. 因此, Be材料的力学性能相比Al, Cu等存
在明显差异, 变形机理也更为复杂, 主要表现在:
1) Be材料的力学性能与其自身织构 (晶体取向分
布)密切相关, 存在明显的各向异性特性; 2) Be晶

体的密排独立滑移系的数量不满足von Mises准则
(即要求具有 5个独立滑移系), 在塑性变形过程中,
Be材料通常会发生孪晶变形以弥补滑移系数量的
不足; Be材料静态加载的原位中子衍射实验 [4] 已

经发现, 当变形超过一定值时, Be材料就会发生孪
晶变形; 3) Be材料在静态加载下, 承受塑性变形
的能力较差, 而在动态加载下, Be材料能够发生较
大塑性应变, 这表明材料的塑性变形机理发生了
改变.

针对Be材料在冲击加载下的动态力学性能,
已开展了广泛的研究工作. 比如: Chapman等 [5]

通过冲击加载 -卸载实验获得了Be材料冲击加载
下 (< 30 GPa) 的强度. Steinberg等 [6]发现动态

加载下Be材料存在较强的加工硬化行为. Brown
等 [7]基于磁流体动力加载技术获得了Be材料在
20—110 GPa加载压力下的屈服强度, 发现Be材
料在高压下的屈服强度比SG模型的预测值高约
20%, 这表明Be材料的动态力学响应具有相当的
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复杂性, 超出了传统模型的预测能力. Frahan等 [8]

采用爆轰、激光加载等方式对Be材料进行了扰动
增长实验 (加载压力60 GPa, 应变率约106 s−1), 并
用实验结果检验了常用的SG, PTW等强度模型,
结果表明这些模型无法准确地模拟Be材料扰动增
长过程.

由于Be材料微观变形机理的复杂性, 以往经
典的宏观本构模型难以准确描述其动态力学性能.
近年来, 研究者基于晶体塑性理论, 从材料塑性变
形的微观机理出发, 特别是重点考虑孪晶过程, 建
立了更适于描述Be材料力学性能的模型. 晶体塑
性理论是一种介于宏观与微观尺度的描述材料塑

性变形的研究方法, 能够描述金属材料静态和中低
应变率下的由位错滑移主导的塑性变形过程. 在晶
体塑性的基础上, 研究者发展了多种孪晶变形近似
描述方法, 对低层错能金属Cu, Ti和Be材料在静
态加载下的孪晶演化及应力 -应变关系进行了模拟,
取得了较好的效果 [9−12]. 在动态力学响应方面, 研
究者通过改进晶体塑性理论中的位错演化方程和

弹性变形方程, 已经能够描述Al材料在冲击加载
下的动力学行为 [12], 但只有少数研究关注了包含
孪晶变形的材料的冲击响应. Winey和Gupta [13]

考虑了滑移、孪晶和剪切破裂, 对不同晶向的单晶
Be材料低压冲击加载过程进行了模拟. 但他们对
Be 晶体弹性变形考虑得不够充分, 模拟的加载压
力小于 7 GPa, 并且没有对冲击后Be 材料的卸载
行为进行研究.

为了研究更高冲击压力下Be材料的孪晶变形
和动力学响应过程, 本文在热弹 -黏塑性晶体塑性
模型的基础上, 考虑孪晶对塑性变形的贡献, 并合
理考量孪晶增长过程, 建立了适于描述HCP材料
动态力学行为的理论模型. 在该模型的基础上, 对
Be材料在 100 GPa以内冲击加载下的强度变化情
况及其与孪晶变形的关系进行了模拟与分析. 另
外, 模拟了Be材料在冲击 -卸载过程中孪晶的演化
过程.

2 含孪晶的热弹 -黏塑性晶体塑性模型

晶体塑性理论已经有了多种研究框架, 潘
昊 [14]在Kalidindi的晶体塑性模型 [12]的基础上,
针对高压、高应变率的加载条件, 对位错运动、应
变硬化和晶体弹性变形方程进行了修正, 发展了热

弹 -黏塑性晶体塑性模型. 在此基础上, 本文考虑
孪晶对塑性变形的贡献, 发展考虑孪晶变形的热弹
-黏塑性晶体塑性模型.

根据晶体塑性理论, 晶体的变形梯度张量可以
分解为弹性和塑性变形两部分, 即

F = F eFp, (1)

其中, F e和Fp分别表示弹性和塑性部分的变形梯

度张量. 塑性变形梯度的演化可以表示为

Ḟp = LpFp, (2)

其中, Lp为塑性速度梯度张量. 动态加载下材料
的回收实验 [15,16]表明FCC, BCC材料即使发生孪
晶, 其孪晶的体积份额也较少, 并且孪晶带多呈现
窄带状, 其内部的滑移较为困难. 但对于HCP材
料, 当孪晶体积较大时, 内部的滑移不能忽略. 根
据实验研究结果 [17], 当孪晶体积份额较小时, 可忽
略孪晶内部的滑移过程; 而当孪晶体积份额较大
时, 可采用晶粒碎化法, 计算孪晶内的滑移变形过
程. 对于含孪晶变形的材料, 塑性变形取决于位错
运动和孪晶, 其速度梯度张量可以写为

Lp =

1−
Ntw∑
β

fβ

 Ns∑
α

γ̇αSα
0-sl

+

Ntw∑
β

ḟβγβ
twS

β
0-tw, (3)

其中 γ̇α表示α-滑移系的剪切应变率; Sα
0-sl =

mα
0-sl ⊗ nα

0-sl, mα
0-sl和nα

0-sl表示α-滑移系的滑移方
向和滑移面法向; Ns表示滑移系个数; fβ表示β-
孪晶系的体积分数, 1 −

∑Ntw

β
fβ表示材料内部

未发生孪晶变形区域的体积分数, 在这部分区域
内, 塑性变形主要由位错运动贡献. (3)式右端的
第一部分是位错运动引起的塑性变形, 潘昊 [14]

针对不含孪晶变形的金属材料在高压、高应变率

加载条件下的变形建立了考虑位错运动、硬化的

晶体塑性模型, 本文在此基础上重点考虑孪晶对
塑性变形的影响, 对位错部分的模型不再赘述.
(3)式右端的第二部分是孪晶变形对材料塑性变
形的贡献, 其中 γβ

tw表示β-孪晶系导致的剪切应
变, Sβ

0-tw = mβ
0-tw ⊗ nβ

0-tw, mβ
0-tw和nβ

0-tw表示β-孪
晶系的孪生方向和孪生面法向, Ntw表示孪晶系

个数. 当总的孪晶份额大于临界孪晶份额 fc, 即∑Ntw

β
fβ > fc时, 晶粒碎化成父晶和n个子晶. 子

晶继承父晶的位错密度、温度、密度等信息. 子晶
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的晶体取向需要绕孪晶面法线旋转 180◦, 其旋转
张量为

Qij = 2ninj − δij , (4)

其中n表示孪生面法向. 子晶的弹性常数、

Grüneisen系数等也需要根据新的旋转矩阵进行
变换. 临界孪晶份额 fc来自于实验观测结果, 与
材料相关, 对于Be材料, 尚未见临界孪晶份额 fc

的相关结果, 本文取同为HCP材料Ti 的结果, 即
fc = 0.4 [17,18]. 设子晶个数n 6 4, 当启动的孪晶
系超过 4个时, 只考虑孪晶体积份额 fβ前 4的孪晶
系, 剩余体积份额较小的孪晶系都合并至最大体积
份额的孪晶系.

方程 (3)的重点在于孪晶演化过程 ḟβ的描述.
与位错演化一样, ḟβ也会经历多个过程, 目前已经
有分子动力学等方法对其成核、增殖和退化过程进

行了模拟 [19,20]. 一般认为, 孪晶的增值过程主要由
分切应力控制, 简化起见, 我们只考虑分切应力 τβ

对孪晶增长过程的影响. Kalidindi [21]给出了孪晶

增长方程为

ḟβ = ḟ

(
τβ

τβtw

)n

, (5)

其中 τtw为孪晶的临界分切应力, n是常数. 根据实
验观测 [22]给出的信息, 假设孪晶的形状为圆片状,
则孪晶体积可以表示为

f = Nπhtwr
2
tw, (6)

其中N表示孪晶的数目; htw, rtw分别表示孪晶的

厚度及半径. 这里认为孪晶总数为常数, 孪晶的增
长存在三种模式, 即m = 1表示厚度增长, m = 2

表示半径增长, m = 3表示两者都增长. 则可以推
导得到孪晶厚度与体积的关系 [22]为

htw = h0 (f/f0)
1/m

, (7)

其中h0, f0分别表示初始孪晶厚度和体积. 我们设
孪晶厚度增长与剪应力成线性关系, 则可以推导出
不同的增长模式下, 孪晶体积变化与分切应力的
关系为

ḟβ = m

(
τβ

τtw
− 1

) (
fβ
)m−1

m

tc
, (8)

其中 τtw为孪晶的临界分切应力, tc为特征时间. 平
均孪晶宽度∆与孪晶体积、厚度的关系为

∆−1 =

Ntw∑
β

fβ

(1− fβ)hβ
tw

. (9)

由 (8)式可得不同的增长模式下, 平均孪晶宽度与
体积的关系为

∆−1 = ∆−1
0

Ntw∑
β

(
fβ
)m−1

m

(1− fβ)
, (10)

其中∆0为初始平均孪晶宽度. 需要指出的是, 在
孪晶变形中也有可能出现退孪晶现象, 并且已有大
量研究工作 [23,24]关注退孪晶对材料织构演化、塑

性变形行为的影响. 本文主要关注孪晶变形存在条
件下Be材料的冲击动力学响应问题, 因此暂时不
考虑退孪晶的影响.

一般情况下, 大多数晶体材料的屈服强度由晶
格临界位错滑动时的应力势垒决定, 孪晶晶界能抑
制位错运动, 因此具有强化作用 [25]. 除此之外, 不
可动位错和晶界也都能阻碍可动位错的滑移, 引起
的强化作用分别用Taylor关系和Hall-Petch关系
描述. 因此, 在考虑孪晶变形的条件下, Be材料的
硬化公式可以表述为 [25]

τ̂ = τα + αGb
√
ρI + kHP/

√
d+ ktw/

√
∆,

ρI =
∑
α

ραI , (11)

其中 τα是α-滑移系上的分切应力, G是材料剪切

模量, ρI是非可动位错密度, kHP是Hall-Petch常
数, d表示材料的平均晶粒尺寸, ktw则表示孪晶对

材料硬化的影响. 该硬化公式考虑了不可动位错强
化、晶粒尺寸对强度的影响以及孪晶的强化作用,
前人的研究工作 [25]表明该硬化公式能够比较准确

地描述存在孪晶变形条件下材料的硬化规律.

3 多晶Be材料的强度及织构演化

研究表明, Be材料在加载和卸载过程中都会
产生孪晶变形. 本文考虑孪晶变形, 分别针对Be材
料在加载和卸载过程中的屈服强度、织构演化等力

学特性进行了研究.

3.1 Be材料动态加载下的强度随压力
的变化

在动态加载下Be材料屈服强度和压力的关系
如图 1所示, 图中给出了本文模型的计算结果、SG
模型计算结果和实验结果. 图 1表明, 相比于不考
虑孪晶和只考虑孪晶而不考虑晶粒碎化的模型, 同
时考虑孪晶和晶粒碎化的晶体塑性模型的计算结
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果和实验结果 [26,27]符合得更好; 另外, 当压力大于
42 GPa, 本文模型对Be材料屈服强度的预测结果
明显好于SG模型. HCP材料对称性差, 滑移系少,
对于Be材料而言, 其晶格结构 c/a值较小, 这些特
点导致Be材料的位错运动能力较弱, 孪晶变形在
其塑性变形中起着重要的作用. 特别是在高压、高
应变率下, 材料内部会产生大量的孪晶变形, 导致
材料的塑性变形能力明显增强. 因此, 本文发展的
同时考虑孪晶变形和晶粒碎化的晶体塑性模型能

比较准确地预测Be材料在动态载荷作用下的屈服
强度.
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图 1 动态加载下Be材料屈服强度和压力的关系
Fig. 1. The relationship between yield strength of Be
materials and the pressure under dynamic loading.

根据实验结果, Be材料孪晶的起始剪应力为
0.68 GPa [19,20], 在此剪应力之前, 材料内部不产生
孪晶变形, Be材料的塑性变形以位错运动为主, 屈
服强度随着压力的增大迅速增大, 体现出显著的
压力硬化特点. 根据本文模型的计算结果, Be材
料强度随压力的变化可以分为三个阶段. 第一阶
段, 材料内部没有发生孪晶变形, 对于Be而言, 此
时的压力范围较窄, 小于3 GPa, 如图 1 中区域 I所
示. 第二阶段, 材料内部发生孪晶变形, 由于发生
孪晶变形, 材料强度随压力的上升斜率明显变缓,
如图 1中区域 II所示. Be材料的强度对孪晶变形
较为敏感, 当孪晶体积大于 5%, 强度上升斜率明显
变缓, 这表明孪晶对HCP材料塑性变形过程有显
著的影响, 明显减弱了材料的压力硬化速率. 第三
阶段, 晶粒碎化, 当孪晶体积大于阈值 (本文根据对
Ti的研究结果 [17,18], 设为 0.4), 晶粒发生碎化, 孪
晶内部产生滑移, 此时强度上升的斜率与不发生孪
晶的情况一致, 如图 1中区域 III所示.

3.2 Be材料在冲击载荷下的准弹性卸
载行为

金属材料在冲击 -卸载过程中往往会发生准弹
性卸载现象, 即弹性卸载段是光滑下降的, 而通常
的宏观模型, 包括弹性 -理想、SG等均难以准确描
述这一过程. 采用本文发展的含孪晶的热弹 -黏塑
性晶体塑性模型, 我们对Be材料的准弹性卸载行
为进行了模拟, 模拟结果和实验结果 [5]的对比如

图 2所示. 图 2表明本文发展的晶体塑性模型计算
得到的速度剖面结果都与实验较为接近. 本文模
拟得到的速度平台值、体波卸载速度剖面均与实

验基本相符, 表明本文发展的晶体塑性模型能比较
准确地描述材料冲击加载基本过程, 包括材料的
Hugoniot 关系及压缩特性. 另外, 本文的模拟得到
的弹性卸载段速度剖面都是光滑下降的, 也十分接
近实验结果.
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图 2 Be材料界面速度剖面的计算结果与实验结果
Fig. 2. Computational results and experiment results
for the speed profile of the interface of Be materials.

另外, 图 2中的速度剖面曲线表明本文模型可
以很好地预测材料的准弹性卸载行为. 本文所用模
型由于考虑了晶体的非线性弹性变形过程, 获得的
卸载中的剪切模量并不是恒定值, 而是随着剪应力
的降低而下降, 如图 3所示, 其中材料的有效剪切
模量定义为

Geff =
dτ
dε = −1

2

d (σx − σy)

dεx
. (12)

Steinberg等 [28]认为加载和卸载中剪切模量有差

别 (Bauschinger 效应)导致了准弹性卸载过程, 进
一步, 本文的模拟结果表明材料的非弹性变形过程
是材料准弹性卸载行为的主要原因. 另外, 这也说
明以往在宏观流体建模中, 对于准弹性卸载过程常
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采用的令剪切模量随剪应力变化的人为处理具有

一定的合理性.
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图 3 Be材料卸载过程中剪切模量变化结果
Fig. 3. Variation of the shear modulus of Be materials
in the unloading.

3.3 Be材料卸载下的孪晶演化

计算结果表明塑性变形在卸载过程中依然不

断累积, 使得Be材料的孪晶继续发展. 图 4给出了
Be材料 (初始随机织构)在冲击加载 36 GPa和卸
载过程的孪晶体积分布情况. 可见, 在冲击加载的
平台区域, 孪晶的体积分数相对较小, 约10%, 且成
零散分布的状况; 而当卸载完成时, Be材料内部会
形成了大量的整块的孪晶, 孪晶的体积分数普遍在
25%以上, 个别的晶粒中孪晶体积超过临界值 0.4,
发生晶粒碎化.

36 GPa

0.4, 

图 4 Be材料冲击加 -卸载下的孪晶体积份额分布
Fig. 4. Fraction of twinning in Be materials in the
impact loading and unloading.

4 结 论

本文在热弹 -黏塑性晶体塑性模型的基础上,
考虑孪晶增长与晶粒碎化过程, 针对 Be材料建立

了含孪晶的热弹 -黏塑性晶体塑性模型. 进一步, 采
用该理论模型模拟了Be 材料在动态加载下的强度
随压力的变化情况, 结果表明本模型能准确预测
Be材料在高压力加载下的屈服强度. 本文发展的
模型能准确预测材料的准弹性卸载行为, 分析表明
非线弹性变形过程是导致材料准弹性卸载的主要

原因. 最后, 研究了Be材料冲击加载和卸载过程中
孪晶份额的变化, 发现卸载过程也能导致孪晶份额
的增长.
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Abstract
As a rare metal material with low density, high strength and high melting point, beryllium (Be) is widely utilized in

many fields including aerospace and vehicles. Dynamic loadings such as impact and high-rate compression often happen
in the applications of Be materials in these fields. However, the dynamic behaviors of Be materials under high pressure
and high-rate loading have not been fully investigated, although they are valuable for better applications of Be materials.
articularly, the effect of twinning on dynamic behaviors of Be material is very important for better understanding the
plasticity deformation mechanism of Be material. In this paper, a thermoelastic-viscoplastic crystal plasticity model is
developed for dynamic behaviors of Be material under high pressure and high strain- rate loading based on the physical
mechanism of plasticity deformation. Besides, the dislocation motion and work hardening are considered within the
constitutive framework by the Orowan relation and the Taylor equation respectively, and the contribution of twinning to
the plasticity deformation is also considered via twinning fraction evolution and fragmentation of crystal due to twinning
deformation. With the model, dynamic behaviors of Be material are investigated, including effect of pressure on the
dynamic yield strength, the quasi-elastic unloading behavior, and evolution of twinning in shock loading and unloading.
Compared with the classical SG model, the model developed in this paper accords better with the experimental results in
predicting yield strength of Be material under impact loading, especially with high pressure. Moreover, it is revealed that
the condition of yield strength of the Be material is divided into three cases, namely the non- twinning under low pressure,
the twinning deformation under moderate pressure, and the twinning fragmentation under high pressure. The unloading
behavior of Be material under impact loading is also studied with the model, and the quasi-elastic unloading behavior
observed in experiments many times, is faithfully predicted. It is found that the quasi-elastic unloading phenomenon of
the material is closely related to the variation of the shear velocity of shock wave with the shear strain, which suggests
that the non- linear elastic property of the material is an important reason for this phenomenon. Finally, the evolution
of twinning of Be material in the shock loading is studied, showing that the increasing of twinning friction happens not
only in the loading process but also in the unloading process of the shock waves. Some crystals break up into sub-crystals
due to the fact that the volume fraction of twinning exceeds the critical fraction in the evolution of twinning.

Keywords: twinning, crystal fragmentation, crystal plasticity model, impact loading
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