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摘  要：基于晶体塑性理论和有限元方法建立适合面心正方结构(L10)金属力学行为的细观数值本构关系模型，并

利用该晶体塑性有限元(CPFEM)模型对 γ-TiAl 单晶室温下的单向拉伸试验进行模拟。模拟中拉伸方向分别选取

[1 1 0](普通滑移)，[ 1 01](超滑移)、[11 2 ](孪生)及任意取向[ 2 01]。结果表明：拉伸变形中 γ-TiAl 单晶晶粒以中心

为转轴发生转动，且取向对其晶粒转动有显著的影响。[1 1 0](普通滑移)取向的晶粒转动较小，其余取向的晶粒转

动角度相对较大；[1 1 0]取向的晶粒，其拉伸阻力较小，进而普通位错容易启动，且拉伸中以普通滑移系的激活

为主；其他取向拉伸时，滑移系激活的阻力较大，必须以扭转来调整取向因子从而协调变形，因而表现出显著的

晶粒转动。 
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在航天、航空、船舶及汽车等领域有广阔应用前

景的轻质金属结构材料中，TiAl 基合金以其低密度、

高比强度、高比模量、良好的阻燃能力、抗氧化性及

抗蠕变性能等倍受青睐[1−4]。目前，通过实验、计算模

拟等手段对 TiAl 基金属间化合物的力学性能研究方

兴未艾，晶体塑性有限元方法(Crystal plasticity finite 
element method，CPFEM)是其中的一种有效研究手段，

持续吸引着研究者们的目光。 
近年来，TiAl 合金力学行为的相关数值计算已取

得一定的研究进展。KAD 等[5]首次利用晶体塑性理论

模拟二维全片层 γ-TiAl 组织，认为片层的变形方式仅

有软剪切和硬剪切两种模式，这样的过度简化使得其

模拟结果与试验结果之间存在较大的偏差。

ZAMBALDL 等[6]通过建立简单的三维几何模型，研

究层片状 γ-TiAl 基合金的塑性各向异性行为，发现晶

粒取向影响着 γ-TiAl 基合金的塑性变形性能；且不同

取向晶粒的屈服强度存在较大差异，与实验结果基本

吻合。FALLAHI 等[7]运用晶体塑性有限元方法，模拟

了 γ-TiAl 双晶、三晶拉伸过程中不同晶粒取向对应力

集中的影响，发现在应力集中的横截面上形成较大的

应力梯度，有颈缩转动的趋势。另一方面，陈守东等
[8]在铜极薄带轧制中滑移与变形的晶体塑性有限元模

拟中，发现晶粒间及晶粒内的转动均会引起材料内部

变形的不均匀。邓运来等[9]在对高纯铝柱状晶的冷轧

试验研究中发现，形变晶粒各部分具有不同的转动趋

势，靠近晶界部分的转动角度较小。AKHTAR[10]在单

晶纯钛的拉伸试验中，发现随着剪切应变的增大，晶

格转动使柱面滑移系得以启动。由此，在 TiAl 基合金

的塑性变形中，明晰晶粒转动现象的成因，探索取向

对晶粒转动及合金塑性变形行为的影响作用将对深入

理解其微观塑性机制有着重要的意义。 
γ-TiAl 基合金主要由 γ-TiAl 和 Ti3Al 相组成，其

中 Ti3Al 相变形困难，变形主要发生在 γ-TiAl 相内。

由于 γ-TiAl 合金片层组织中 L10结构的 γ相的〈110]和
〈011]取向在晶体学上不等价，导致这种复杂的晶体取

向关系对 γ-TiAl 合金塑性变形中滑移系的启动和滑移

有着重要的影响。γ-TiAl 相中主要存在的滑移系有：  
4 个普通滑移系〈110]{111}，8 个超滑移系〈011]{111} 
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和 4 个孪生系〈112]{111}[11−14]。本研究基于以上的

γ-TiAl 主要滑移系选取晶粒的初始取向，建立综合考

虑普通位错、超位错和孪生的晶体塑性有限元本构关

系模型。模拟不同取向条件下 γ-TiAl 单晶的拉伸变形，

观察变形中剪切应变的变化，研究拉伸中晶粒转动与

晶粒初始取向之间的相互作用关系。 
 

1  晶体塑性理论 
 
1.1  晶体剪切滑移理论 

采用晶体塑性理论描述塑性变形滑移中的应力应

变关系。根据 ASARO 等[15]提出的率相关模型，基于

施密特定律，晶体 α滑移系的滑移率 )(αγ& 由其相应的

分解剪切应力 )(ατ 来确定： 
 

( )
( )( ) ( )
0 ( )sign

m
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α
αα α
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τγ γ τ=&                     (1) 

 
式中： )(αγ& 表示参考剪切应变率； )(ατ 表示该滑移系

的分解剪切应力。m 表示应变率敏感因子，反映应变

率的影响； )(αg 表示滑移系的当前强度，反映材料的

硬化规律。 
任一滑移系的剪切应变率 )(βγ& 发生变化都会对当

前强度产生影响，其影响可用下述公式表示： 
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式中：当 βα ≠ 时， αβh 表示潜在硬化系数， αααβ qhh =  
(1≤q≤1.5)。当 βα = 时， αααβ qhh = 表示自硬化系数，

采用 ASARO 等[15]提出的硬化公式： 
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式中：h0 表示初始硬化模量； 0s <τ 表示单晶体第一

阶段饱和流动应力； 0τ 表示滑移系临界剪切应力；γ

表示所有滑移系的剪切应变总和，即： 
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1.2  晶粒转动的表征方法 

晶体变形除了滑移和孪生外，晶粒的转动对晶体

的变形有着不可忽视的作用。本研究在拉伸模拟过程

中，着重关注垂直于拉伸轴的平面(XY 平面)上的晶粒

转动情况，通过晶粒的剪切应变来定量判断晶粒转动

角度的大小。 

物体变形前后其线元将发生转动，转动角度的大

小可用线元来表示[16]。假设变形前两个任意线元的单

位矢量分别为 v 和 t，方向余弦分别为 vi和 ti，则夹角

余弦为： 
 

ii tvtvtv ⋅=⋅=),cos(                           (5) 
 

利用格林应变张量，式(5)可转化为： 
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由式(6)可以求得线元变形前后的夹角变化。又知

变形前两线元相互垂直，则 v·t=0，于是上式可以化  
简为 
 

tv
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在小变形情况下，忽略二阶小量，并令 θ为变形

后线元间直角的减小量，则由式(7)可得： 
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从式(8)可以看出，晶粒转动角度的大小是应变分

量大小的 2 倍。 
 

2  模拟过程 
 
2.1  模型建立 

本研究基于 ABAQUS 平台，利用黄永刚[17]的

UMAT 编写适合 γ-TiAl 合金的晶体塑性本构子程序，

建立 γ-TiAl 单晶的晶体塑性有限元模型。模拟晶胞尺

寸为 0.5 mm×0.5 mm×1 mm，包含 250 个单元，单

元类型为 C3D8，如图 1 所示。拉伸中，将模型中的 
 

 
图 1  单晶体模型示意图 

Fig. 1  Schematic diagram of single crystal model 
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一个 XY 端面固定，另一端面施加沿 Z 轴的拉伸载荷，

变形速率为 0.01 mm/s，拉伸至工程应变为 0.1。 
拉伸中 4 个晶粒的初始取向分别为其超滑移方向

[ 1 01]、普通滑移方向[1 1 0]、孪生方向[11 2 ]以及与

滑移系不相关的任意取向[ 2 01]，分别记为晶粒 1~4。
各晶粒的初始取向与整体坐标系(尤其是拉伸方向 Z)
的对应关系如表 1 所示。其中，晶粒 1 的[ 1 01]晶向

对应整体坐标系的 Z 轴，其余类似。 
 
表 1  局部坐标与整体坐标系的关系 

Table 1  Relationship between local coordinates and global 

coordinates 

Crystal No. 
Global coordinate 

X Y Z 

Crystal-1 [101] [010] [ 1 01] 

Crystal-2 [110] [001] [1 1 0] 

Crystal-3 [111] [1 1 0] [11 2 ] 

Crystal-4 [102] [010] [ 2 01] 

 
2.2  参数设定 

室温下 γ-TiAl 的单晶体弹性模量参数[11−13]如表 2
所示。参考 AKHTAR 等[10−12]的实验研究，选取适合

γ-TiAl 单晶材料本身的参数。γ-TiAl 的主要滑移系可

分为普通滑移系 O、超滑移系 S 和孪生系 T，如表 3
所示。普通滑移系的临界剪切应力取 130 MPa，孪生

系的临界剪切应力值与之相同，超滑移系的临界剪切 
 
表 2  γ-TiAl 单晶体的弹性模量[11−13] 

Table 2  Elastic modulus of γ-TiAl single crystal (Unit: GPa) 

C1111 C1122 C2222 C1133 C2233 C3333 C1212 C1313 C2323

190 105 190 90 90 185 50 120 120

 
表 3  γ-TiAl 的滑移系 

Table 3  Slip systems of γ-TiAl 

Number 
Slip 

plane 

Slip 

direction 
Number 

Slip 

plane 

Slip 

direction

O1 (111) [ 1 10] S1 (111) [0 1 1] 

O2 ( 1 11) [110] S2 (111) [10 1 ] 

O3 (1 1 1) [110] S3 ( 1 11) [0 1 1] 

O4 (11 1 ) [ 1 10] S4 ( 1 11) [011] 

T1 (111) [11 2 ] S5 (1 1 1) [10 1 ] 

T2 ( 1 11) [ 1 1 2 ] S6 (1 1 1) [011] 

T3 (1 1 1) [1 1 2 ] S7 (11 1 ) [101] 

T4 (11 1 ) [112] S8 (11 1 ) [011] 

应力取 200 MPa。单晶第一阶段饱和流动应力 τs取初

始临界剪切应力的 1.3 倍。普通滑移系、超滑移系和

孪生系的初始硬化模量分别取 400、500 和 400 MPa。 
 

3  结果与讨论 
 

晶粒 1~4 拉伸变形终了时 τXY 剪切应变的三维分

布图如图 2(a)~(d)所示。图 3(a)~(d)分别显示了晶粒

1~4 拉伸变形终了时垂直于拉伸方向(z 轴)的 XY 截面

上最大剪切应变的分布情况。拉伸变形的剪切应变观

察结果表明，晶粒 1~4 的剪切应变是由中心部位到边

缘逐渐增大的。晶粒中的剪切应变主要集中在晶粒的

边缘位置，并且在晶界处有最大值；而在晶粒的中心

部位几乎没有剪切应变。图 2(a)所示为晶粒 1 拉伸变

形终了时的剪切应变示意图，沿 Z 轴方向上的应变分

布出现正负交替的现象。同时，由图 3(a)可见晶粒 1
的 XY 截面上剪切应变呈对称分布，其 XY 平面绕 Z 轴

发生旋转，两者的共同作用导致晶粒发生扭转。与晶

粒 1 类似，其他晶粒也发生了不同程度的晶粒转动。

晶体在塑性变形过程中发生扭转，已在一些实验观察

中得到证实。AKHTAR[10]对纯钛的拉伸试验中，发现

滑移是发生塑性变形的主要原因，同时滑移引起晶格

转动。黄文等[18]通过模拟计算的方法，建立与 Akhtar
实验类似的纯钛拉伸模型，其结果与实验结果基本一

致。图 4 中显示了模拟中变形前后的有限元网格模型，

从图 4(b)可以看出晶粒发生明显的扭转。该研究认为

在不同剪切应变时，不同滑移系的启动和作用，导致

晶格的转动。本研究中，图 5 所示为晶粒 1~4 在拉伸

中滑移系发生的累计剪切应变，O、T、S 分别代表普

通滑移系、孪生滑移系和超滑移系(如表 3 所示)的累

计应变。从图 5(a)中可以看出，晶粒 1 变形中主要依

靠普通滑移发生剪切变形，其他两种变形方式基本无

贡献，晶粒 4 与之类似。晶粒 2 中以超滑移系的变形

为主，而晶粒 3 中的 3 种变形方式对变形都表现出一

定的贡献，唯有孪生系贡献较小。由此，晶体沿不同

的取向拉伸，其滑移系的启动情况不尽相同。其中，

普通滑移系容易启动，进而发生剪切变形；而孪生系

与超滑移系对变形的贡献较小。晶体变形的本质是滑

移系发生剪切应变，本研究的模拟结果表明，在拉伸

应力的作用下，γ-TiAl 单晶晶粒发生了不同程度的扭

转，这与相关实验现象、模拟计算结果基本一致。 
拉伸变形终了时的三维应力分布如图 6 所示，可

以看出应力分布的不均匀，由于晶粒的畸变导致形成

较大的应力梯度。结合图 2 可以发现，应力梯度较大 
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图 2  拉伸变形终了时不同取向晶粒的剪切应变分布 

Fig. 2  Shear strain distribution of single crystals with different orientations at final step of tensile deformation: (a) Crystal-1;     

(b) Crystal-2; (c) Crystal-3; (d) Crystal-4 

 

 

图 3  垂直于拉伸轴 XY 截面剪切应变分布示意图 

Fig. 3  Schematic diagram of shear strain distribution on XY section perpendicular to tensile axis: (a) Crystal-1; (b) Crystal-2; (c) 

Crystal-3; (d) Crystal-4 
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图 4  变形前和变形后钛单晶有限元模型[17] 

Fig. 4  FEM model before (a) and after (b) deformation for 

single crystal Ti 

的区域对应的应变也相应较大。同时，如图 7 所示，

从垂直于拉伸轴的 XY 截面应力分布中也可以看出，

应力的分布基本是边缘区域的应力集中显著，而中心

区域应力梯度比较小，即在晶粒边界变形程度较大，

中心区域无明显变形。结合剪切应变的分布规律可知，

在拉伸变形过程中，晶粒的转动是垂直拉伸轴(Z 轴)
的截面(XY 截面)发生明显的扭转，且转动的幅度由中

心到边界逐渐增大。 
进一步观察模拟晶胞变形前后的线元转动变化，

并定量计算了晶粒转动角度的大小(如 1.2 小节所述)，
其结果如图 8 所示。比较晶粒 1~4 转动角度的大小可

以发现，拉伸应力作用下，各晶粒均发生不同程度的

转动。当超滑移方向[ 1 01](晶粒 1)与拉伸方向一致时，

晶粒的转动角度最大(接近 4°)，其次是任意取向     
[ 2 01](晶粒 4)，接着是孪生取向[11 2 ](晶粒 3)，最后，

普通取向[1 1 0](晶粒 2)的转动角度最小，基本为零。

该结果表明，晶粒转动角度的大小与其初始取向有密

切的关系。当拉伸方向与普通滑移方向[1 1 0]一致时，

晶粒的旋转角度偏小，基本可视为尚未发生转动。反

之，拉伸方向与其他滑移方向一致时，晶粒出现明显 
 

 

图 5  不同拉伸取向下滑移系的剪切应变 

Fig. 5  Shear strain of slip system at different tensile directions: (a) Crystal-1; (b) Crystal-2; (c) Crystal-3; (d) Crystal-4 
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图 6  拉伸变形终了时不同取向晶粒的应力分布 

Fig. 6  Stress distribution of single crystals with different orientations at final step of tensile deformation: (a) Crystal-1;          

(b) Crystal-2; (c) Crystal-3; (d) Crystal-4 

 

 
图 7  垂直于拉伸轴 XY 截面的应力分布示意图 

Fig. 7  Stress distribution on XY section perpendicular to tensile axis: (a) Crystal-1; (b) Crystal-2; (c) Crystal-3; (d) Crystal-4 

 

的转动，并且随着变形的进行，转动的角度随之增大。

同时，图 9 显示了晶粒 1~4 的等效应力与应变的关系，

从中可以看出晶粒 2的拉伸峰值应力最小(400 MPa左

右)，峰值应力最大的是晶粒 3，其应力值高达 694 
MPa；表明拉伸时晶粒转动导致的晶粒取向改变对材

料的强度有一定的影响。 
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拉伸过程中，当[1 1 0]普通滑移系与拉伸轴平行

时，晶粒在伸长的方向上只受到单纯的剪切应力作用，

且此方向上的变形阻力最小，这样保证了晶粒在拉伸

方向上能够顺利进行延伸变形。而当拉伸轴方向上的

滑移阻力比其他方向上的滑移阻力大时，引起其他方

向上的滑移系抢先启动，必然会以扭转来调整取向因

子进而协调变形，结果即导致晶体发生转动。对于晶

粒转动的研究[19−21]，郑为为等[19]在室温下以 8 个不同

初始取向的 B2 结构 Fe3Al 单晶进行拉伸试验，其

EBSD 观察结果表明：不论单晶体初始位向如何，晶

体拉伸轴均趋于向〈110〉方向转动(其中〈110〉为稳定取

向)，且转动的角度相对较小(在 10°以内)。该实验证

明多滑移系共同作用导致晶粒发生转动。本模拟的计

算结果与之类似，晶体在拉伸过程中发生转动。区别

于邓为为实验中所测晶轴的转动，本模拟中通过剪切

应变的计算给出了塑性变形中具体的转动角度。表明 
 

 

图 8  旋转角度随工程应变变化曲线 

Fig. 8  Variation curves of rotation angle with engineering 

strain 

 

 

图 9  等效应力随工程应变变化曲线 

Fig. 9  Variation curves of Mises stress with engineering strain 

本研究中建立的晶体塑性本构模型可以有效地描述

γ-TiAl 单晶塑性变形中的晶粒转动现象。 
 

4  结论 
 

1) 基于晶体塑性有限元方法，建立 γ-TiAl 单晶的

数值本构关系模型，并采用此模型模拟不同取向(超滑

移方向[ 1 01]、普通滑移方向[1 1 0]、孪生方向[11 2 ]
以及与任意取向[ 2 01])的单向拉伸变形行为。 

2) 拉伸变形中，晶粒内的剪切应变由中心到边界

逐渐增大，剪切应变的最大值出现在边界处，表明晶

粒在塑性变形中以心部为中心发生显著的转动。该结

果与实验现象相吻合，表明本数值模型可较为准确地

描述 γ-TiAl 单晶塑性变形中的晶粒转动现象。 
3) 取向不同时，各晶粒沿拉伸轴方向上的滑移阻

力也不尽相同。晶粒平行于[1 1 0]普通滑移拉伸时，

其拉伸方向上的变形阻力很小，晶粒变形中基本不发

生转动。而其余取向的晶粒沿拉伸轴方向上的滑移阻

力较大，引起其他方向上的滑移系抢先启动，迫使晶

粒须以扭转来调整取向因子进而协调变形。 
4) 拉伸取向不同时，各滑移系对变形的贡献不

同，滑移系的启动与晶粒取向关系密切。其中普通滑

移系对变形的贡献最大，孪生系和超滑移系对变形的

影响较小。 
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CPFEM simulations on grain rotation of 
γ-TiAl single crystal during plastic deformation 
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Abstract: A meso-scale numerical constitutive model was established by the theory of crystal plasticity and finite 

element method to describe the mechanical behavior of the face-centered tetragonal (L10) metal. Based on this model, 

uniaxial tension of γ-TiAl single crystal at room temperature was simulated. The tensile orientation was ordinary slip 

orientation [1 1 0], super slip orientation [ 1 01], twin slip orientation [11 2 ] and arbitrary orientation [ 2 01], respectively. 

The results show that the single crystals rotate along the central axis during the tensile deformation. Moreover, orientation 

has dramatic effect on the grain rotation. The single crystal with tensile orientation of [1 1 0] (ordinary slip) has less 

rotation angle. However, the others have larger rotation angle. With tension along the orientation of [1 1 0] (ordinary slip), 

less tensile resistance leads to easy activation of slipping of the ordinary dislocation. Furthermore, the activation of 

ordinary slip system is primary during the tensile process. With tension along the other orientations, the crystals should 

adjust the orientation factor to accommodating the deformation by grain torsion, which shows larger rotation angle. 

Key words: γ-TiAl alloy; crystal plastic; orientation; grain rotation; plastic deformation; finite element 
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