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摘　要　通过建立 Ti-6Al-4V 合金双相片层组织裂纹萌生与扩展的数值模型，研究了片层组织含量对合金韧性的影响。基于晶体塑

性理论、耦合内聚力模型，建立片层组织 RVE 模型。通过调控双相片层组织比例与分布，预测拉伸载荷作用下合金裂纹萌生位置与扩

展路径。模拟结果表明，亚临界扩展持续时间和临界强度因子随着片层含量增加而增加，片层组织可通过减少应力集中与位错堆积

提升合金韧性。该研究结果有助于进一步了解 Ti-6Al-4V 合金双相片层组织的增韧机制。
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Microstructure Evolution Simulation of Duplex Layer Structure in Ti-6Al-4V Alloy
DANG Lixiang1， LI Yuying2， ZHANG Teng2， DUAN Wei1，2， ZHANG Yan1，2， ZHANG Shuaifeng2， LÜ Yifan2， 

WANG Zhaohui1， ZHOU Jianxin3

（1. Key Laboratory of Metallurgical Equipment and Control Technology， Ministry of Education， Wuhan University 
of Science and Technology， Wuhan 430081； 2. Luoyang Ship Material Research Institute， Luoyang 471039； 

3. State Key Laboratory of Materials Processing and Die & Mould Technology， Huazhong University of Science and 
Technology， Wuhan 430074）

Abstract： A numerical model for the initiation and propagation of cracks in duplex lamellar microstructure of Ti-6Al-
4V alloy was established， and influence of duplex layer microstructure ratio on the toughness of alloy was investigated. 
Based on crystal plasticity theory and coupled cohesive force model， an RVE model of lamellar microstructure was con⁃
structed. By adjusting proportion and distribution of the duplex layer， the location of crack initiation and propagation 
path under tensile loading was predicted. The simulation results indicate that the subcritical propagation duration and 
critical stress intensity factor are increased with the increase of layer proportion， and lamellar microstructure can 
enhance the toughness of alloy by reducing stress concentration and dislocation accumulation. The results are contrib⁃
uted to a better understanding of potential toughening mechanisms of duplex layer microstructure in Ti-6Al-4V alloy.
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Ti-6Al-4V 作为一种典型的双相合金，因其比强度

高、耐腐蚀性与耐热性好被广泛应用于航空航天［1］、船

舶［2-3］零件的制造。增材制造 Ti-6Al-4V 合金具有较高

的抗拉强度与屈服强度，但伸长率通常低于 8% 的锻件

标准要求［4］。因此，需要对其进行热处理，在保证抗拉

强度与屈服强度的同时提升其塑性。研究指出，热处

理后钛合金内部马氏体组织转变为双相片层组织，对

合金伸长率影响较大，然而基于试验研究无法直接观

测片层组织的影响，针对其增韧机制的研究也较为缺

乏［5-6］。因此，通过数值模拟研究双相片层组织对合金

变形与裂纹萌生扩展的影响具有积极意义。

随着材料微观组织结构特点研究的日益深入与数

值模拟技术的快速发展，越来越多的研究者通过建立

材料本构模型并结合数值模拟来研究材料的断裂行

为。LI J H 等［7］利用分子动力学方法获得了真孪晶 γ/γ
界面内聚区模型（Cohesion zone model，CZM）本构参

数，结合  Voronoi 方法建立了多晶 γ-TiAl 的细观模型，

并将 CZM 本构参数耦合到该模型中，建立了预测
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γ -TiAl 合金裂纹扩展行为的多尺度模型。XIE G Q
等［8］通过分子动力学模拟结合 CZM 模型研究晶粒尺寸

对多晶 NiTi合金裂纹扩展的影响。为了准确描述晶界

对材料力学行为的影响机制，ZHAO Y L 等［9］提出了一

种考虑晶界取向的多晶材料多尺度建模方法。该方法

基于分子动力学、晶体塑性理论和 CZM 模型，综合考

虑了晶粒原子尺度上的取向信息。综上，建立准确描

述材料组织结构特点的数值模型可提高数值模拟的准

确性。

本研究基于晶体塑性有限元理论，耦合双线性内

聚力本构模型，建立片层组织的代表性体积单元（Rep⁃
resentative Volume Element， RVE）模型，通过模拟预测

片层组织裂纹萌生位置与扩展路径，研究片层组织含量

与分布对合金韧性的影响，旨在为产业应用提供参考。

1　合金片层组织断裂数值模型建立

1.1　晶体塑性理论

本研究中晶体塑性理论基于 Huang 单晶模型，在

此基础上进行改进并应用于多晶体模拟。晶体的非弹

性变形假定从结晶滑移中产生，通过位错运动使物质

在晶格中流动。总应变变形梯度 F 可表示为：

F = F e F p （1）
式中，F e 为弹性应变梯度，包括晶格变形畸变和刚性转

动；F p 是由位错引起的塑性应变梯度。F p 的变化率与 α

滑移系的滑移率 γ̇a 有如下关系：

F p ( F p )-1 = γ̇α sα ⊗ m α （2）
式中，γ̇ 为剪切应变率；s 为滑移方向；m 为滑移平面方

向；α 为对应滑移系。剪切应变率 γ̇ 和滑移分切力之间

遵从指数关系：

γ̇α = γ̇α ( τ α

g α
)

|

|

|
||
|
|
||

|

|
||
|
|
| τ α

g α

n - 1

（3）

式中，τ 为解析剪切应力；g 为滑移阻力；n 为剪切应变敏

感系数。滑移阻力与位错关系如下：

ġ α = hαβ γ̇β （4）
式中，ġ 为滑移阻力变化率；hαβ为滑移系之间硬化模量，

当 α =  β 时，为自硬化模量；α≠ β 时，为潜硬化模量。

具体硬化模量表示如下：

hα = h ( γ )= h0 sech2
|

|
|
||
| h0 γ

τ s - τ0

|

|
|
||
|

（5）

γ = ∑
α
∫

0

t

  |γ̇α |dt （6）

hαβ = qh ( γ )    ( α ≠ β ) （7）

式中，h0为初始硬化模量；γ 为所有滑移累积剪切应变；

τ0 为初始临界分切应力；τs 为饱和流变应力；q 为常数，

代表自硬化与潜硬化效应比值。

1.2　内聚力模型

本研究采用内聚力模型描述 Ti-6Al-4V 合金微观

尺度的断裂行为。通过在几何模型特定界面插入内

聚力层，内聚力层以张力与位移之间函数关系描述材

料的损伤行为，这种函数关系被称为 T-S 曲线。T-S

曲线具有多种描述张力与位移之间关系的形式，其中

包括双线性模型，其参数见表 1［10］。图 1 为内聚力理

论模型，右侧曲线显示当初始损伤应力值达到 N max

时，内聚层开始失效发生损伤，初始失效位移为双线

性曲线中的 δ init。当破坏位移达到最大损伤位移即 δ fail

时，内聚力层完全失效。

1.3　建立双相片层代表性体积单元

双相片层组织的 RVE 模型建模过程见图 2，首先

通过 Voronoi 镶嵌表征多晶结构，Voronoi 镶嵌是一种

通过一定数量的离散点 S 将空间分割成多个区域，这些

区域是由给定一组点到最近点的距离所确定的。Vor⁃
onoi镶嵌域 Ωi由下式给出［11］，

Ωi = { x ∈ X |d ( Pi，x ) < d ( Pj，x ) }，i ≠ j （8）
式中，X 为 Euclidean 距离函数 d 的集合。

其次，将生成的多晶结构离散成单个晶粒，再利用

图 1　内聚力模型

Fig.1　Cohesive model

表 1　双线性本构模型参数［10］

Tab.1　Bilinear constitutive model parameters［10］

损伤应力/GPa

10.24

损伤位移/nm

1.798

刚度/(×107 
μN·μm−3)

9.225

断裂能/(J·m−2)

9.2

图 2　建立双相片层组织的 RVE 模型

Fig.2　Establishment of RVE model for duplex lamellar 
microstructure
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布 尔 求 和 的 方 法 插 入 片 层 结 构 ，其 中 α 相 宽 度 为

2.4 μm，β 相宽度为 0.6 μm。然后将只含有初生 α 相的

晶粒与片层组织组合在一起，片层的生成方向与 Y 轴

方向夹角为− 45°~45°。最后对合金中裂纹沿晶界的

演化进行模拟，沿着晶界嵌入一系列符合断裂准则的

零厚度内聚单元。

Ti-6Al-4V 合金片层组织是由密排六方 α 相与体

心立方 β 相组成。增材制造沉积态的 Ti-6Al-4V 合金

热处理过程中，α 相沿 α′相边界成核，β 相在 α 相边界和

其内部形成。随着温度升高，α 相粗化，β 相也随之长

大［5］。在片层组织中，次生 α 相和 β 相保持一定晶相关

系，即最优滑移方向一致。本研究晶相采取随机分布，

片层组织中次生 α 相和 β 相保持最优滑移方向一致，具

体各向异性参数以及滑移系数见表 2。

1.4　裂纹萌生与扩展的数值模型建立

图 3 为 模 型 边 界 条 件 。 裂 纹 萌 生 模 型 尺 寸 为

100 µm×100 μm，设置 3 组片层组织含量（面积占比）

分别为 10%、30% 及 50% 的模型。边界条件为一端限

制 3 个方向的自由度，另一端与参考点 P 进行耦合约

束，同时在参考点 P 给予 0~10 μm 随时间线性增长的

集中位移载荷。图 3b 是根据 ASTM E399 标准建立的

具有多晶结构的二维 CT 样裂纹扩展模型。CT 模型

尺寸为 250 µm×240 µm，其中模型左侧存在长度为

112 µm 的预制裂纹，预制裂纹连接边长为 100 µm 的

矩形多晶区域，多晶区域内部片层组织含量分别为

15%、25%、35% 及 45%。在两个直径为 40 µm 的圆

孔中心点耦合两个参考点即 PR-1 和 PR-2，并在参考

点 PR-1 和 PR-2 同时给予 0~20 μm 随时间步线性增

长的集中位移载荷。

2　模拟结果与分析

2.1　片层组织对裂纹萌生的影响

片层组织可减少应力集中，但初生 α 晶与片层组织

之间的结构强度差异可加速晶界处的裂纹萌生。图 4
为片层组织应力分布云图。可以看出，片层组织可以

平衡晶粒内部应力分布，减少应力集中，而相邻的内部

组织结构取向不同时容易在晶界处形成应力集中，从

而萌生裂纹。已有研究表明，连续的晶界层是易发生

裂纹萌生的薄弱区域，且连续 α 晶界层和 α+β 双相片

层之间（以及 α 晶界周围）较大的强度差异导致裂纹沿

着 α 晶界层快速扩展［13-14］。

图 5 为模型在 P 点的支反作用力随位移载荷的变

化曲线。对比可知，当片层组织含量占比由 10% 增加

至 50% 时 ，支 反 力 最 大 值 分 别 为 0.597、0.610 及

0.600 N。随着片层组织含量增加，支反力最大值变化

图 3　模型边界条件

Fig.3　Boundary conditions of model

表 2　Ti-6Al-4V合金两相弹性及相关参数［12］

Tab.2　Double-phase elasticity and related parameters of 
Ti-6Al-4V alloy［12］

TC4 合
金

α(HCP)
β(BCC)

C11

162 400
13 500

C12

9 200
11 300

C44

6 900
54 900

C13

180 700
―

C33

49 700
―

γ

0.001
0.001

n

15
15

注：C11、C12、C13、C33和 C44为弹性常数；γ 为应变速率;n 为应变敏感指数

图 4　不同片层组织含量的模型裂纹萌生位置

Fig.4　Crack initiation locations of model with different lamellar microstructure contents
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不大，而支反力最大值对应的位移值由 6.87 μm 增加至

8.02 μm，图 4 显示了支反力最大时的云图，表明试样出

现裂纹萌生时支反力达到最大。因此，随着片层组织

含量增加，材料受载线性变形量增大，形变能力得到提

升。有关研究［6，15］也报道了对热等静压处理的钛合金

试样进行拉伸试验，发现经后处理的 Ti-6Al-4V 合金

的延展性得到改善，并观察到试样内部马氏体组织转

变为双相片层组织。

2.2　片层组织对裂纹扩展的影响

为了研究片层组织含量对 Ti-6Al-4V 合金断裂

性 能 的 影 响 ，裂 纹 扩 展 模 型 片 层 组 织 含 量 分 别 为

15%、25%、35% 及 45%，采用有限元方法模拟沿晶

界裂纹扩展的过程。图 6 为多晶区域裂纹扩展路径，

图 7 为支反力曲线及亚临界裂纹扩展时间。可以看

出，随着线性载荷持续作用，支反力先线性增加，支

反力曲线出现波动时多晶区域开始萌生裂纹，此时曲

线仍呈上升趋势，到达顶点后支反力曲线开始下降，

直至失效。这与文献［8］报道一致，但文献［16］则报

道支反力在裂纹萌生时达到最大值。分析认为片层

组织通过吸收、分散位错，减少位错的堆积，同时平

衡应力分布并阻碍裂纹失稳扩展从而使支反力最大

值出现滞后。

由图 7a 可知，当片层组织含量低于 35% 时，支反

力最大值随着片层组织的增加而增加，然而含量高于

35% 后片层组织对支反力最大值的影响不明显。金属

材料发生损伤断裂时，会经历持续时间不等的亚临界

裂纹扩展过程。该过程是指材料本身具有裂纹，当载

荷超过某一临界载荷而使裂纹起裂，裂纹由初始开裂

直至失稳断裂前的稳定扩展过程。研究发现，延长亚

临界裂纹扩展持续时间有助于阻碍材料裂纹失稳扩展

而发生失效，同时提升材料塑性［17-18］。对于多晶区域的

开裂行为，由于微观尺度下每个晶界都有一个裂纹亚

临界扩展阶段，裂纹扩展过程更为复杂，可以认为多晶

区域的亚临界扩展持续时间是从图 7a 曲线最高点到终

点的时间段。基于此，结合图 7b 可以看出，随着片层组

织含量增大，多晶区域的裂纹亚临界扩展持续时间逐

渐延长。因此，通过合理调控双相组织含量，可在保证

高强度的同时，提高零件塑性。

临界应力强度常用来描述材料的断裂韧度，为了

进一步定量研究片层组织对  Ti-6Al-4V 合金断裂性能

的影响，根据标准 ASTM E399 确定了Ⅰ型载荷条件下

的临界强度因子，即 KIC 值为：

图 5　参考点 P 的支反力随位移变化曲线

Fig.5　Support reaction force variation of reference point P  with 
displacement

图 6　多晶区域裂纹扩展路径

Fig.6　Crack propagation path in polycrystalline region

图 7　支反力曲线及亚临界裂纹扩展时间

Fig.7　Support reaction curves and subcritical crack propagation 
time
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W ) 3
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W ) 4

（9）

式中，a 为预制裂纹长度，112 µm；W 为常数，400 µm。

Pmax 为沿 Y 方向施加在参考点 PR-1 上的最大支反力。

考虑到在二维平面应变条件下厚度效应可以忽略，试

样的厚度 B 选择为 1 µm。图 8 为临界应力强度因子随

片层含量变化曲线。可以看出，随着片层含量增加，临

界强度因子不断增加，表明增加 Ti-6Al-4V 合金片层

组织可以提升合金断裂韧性，保证合金的强塑性协同

效应。

金属在发生断裂时，由于尖端挤压作用使得局

部温度升高引起相变［19］，这将引起裂纹尖端附近发

生损伤的特点不同。图 9 为裂纹尖端的特征区域示

意 图 ，将 损 伤 扩 展 分 为 3 个 区 域 ，C 区 为 初 始 损 伤

区，是裂纹萌生的区域，在加载初期就出现了损伤，

如微裂纹、微缺陷等，这个区域的损伤会随着加载的

进一步进行而逐渐扩展。S 区→C 区为损伤扩展区，

是裂纹尖端周围扩展的区域，裂纹在这里不断延伸，

在这个区域内，损伤的扩展和裂纹增长是主要的。S

区为塑性区，在裂纹尖端周围的塑性区域，由于材料

发生塑性变形，可能会出现位错堆积、晶界滑移等损

伤特征。有研究发现在小裂纹扩展的早期阶段其扩

展速率受到微观组织结构的影响而明显波动，裂纹

扩展路径曲折，随着裂纹长度增加，微观结构影响

降低［20］。

图 10 为裂纹扩展的应力分布云图，裂纹扩展初期

片层组织中 β 相部分应力值低于周围部分，裂纹在晶界

处萌生后沿晶界进一步扩展。当裂纹尖端遇到片层组

织后，裂纹延伸角度突然加大，出现分散生长的小裂纹

进一步消耗裂纹扩散能量，这与文献［21］结论一致。

片层组织可将裂纹尖端应力极值分散至远离尖端的两

侧。一方面减少组织内部应力集中，改善晶内与晶间

应力分布情况，防止应力集中形成贯穿裂纹，另一方面

降低裂纹尖端应力集中，改善损伤扩展区即 S→C 的位

错分布。实际上，当金属受到外力作用时，其内部的原

子会发生滑移并形成滑移带，滑移带的形态和分布对

材料的断裂行为有显著影响，同时滑移带的密度和宽

度也会影响材料韧性。

2.3　片层组织的增韧机制

双相片层组织 α 与 β 两相晶体结构的差异是影响

其力学性能的重要因素。图 11 为不同片层组织含量

特定滑移系剪切应变云图。可以看出，片层组织中特

定取向的 β 相形变程度显著大于周围组织，β 相是一种

非密排结构，滑移面不稳定，相较于 α 相更易发生塑性

变形［22］ 。同时 β 相生长取向具有一定随机性，当合金

受载变形时，片层组织中 β 相可通过吸收、分散位错，

从而减少位错的堆积和聚集，增加合金的变形能力，

并 阻 碍 裂 纹 的 萌 生 或 进 一 步 扩 展 ，提 高 了 合 金 的

塑性。

图 10　裂纹扩展的应力分布云图

Fig.10　Stress distribution nephograms of crack propagation

图 8　临界应力强度因子随片层含量变化曲线

Fig.8　Critical stress intensity variation with lamellar content

图 9　裂纹尖端的特征区域示意图

Fig.9　Schematic diagram of feature area at the crack tip
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3　结　论

（1）通过调控双相组织的含量，可以在保证高屈服

强度和抗拉强度的同时，提升零件塑性。

（2）片层组织可以吸收裂纹扩展能量，在小裂纹扩

展的早期阶段其扩展受到片层结构的影响，裂纹扩展

路径在片层组织附近出现大角度转向，这有助于进一

步消耗裂纹扩散能量。

（3）合金内部片层组织中的 β 相通过吸收、分散位

错，减少位错的堆积与聚集，从而增加合金的塑性变形

能力，提升其塑性和韧性。
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图 11　不同片层组织含量特定滑移系剪切应变云图

Fig.11　Shear strain nephograms of specific slip system with different lamellar structure contents
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