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摘  要：采用分子动力学方法研究了微观尺度下晶粒尺寸和冷却速率对 NiTi 合金相变温度的影响和相变微观机

理。结果表明：当冷却速率为−5 K/ps，晶粒尺寸从 17.5 nm 减小到 8.1 nm 时，马氏体相变起始温度从 230 K 下降

到 80 K，马氏体相变形核点的数目逐渐减少且主要出现在晶粒内部，降温过程中马氏体相成核后向晶界处扩散生

长，当晶粒尺寸减小至 4.1 nm 时，马氏体相变效应则受到抑制；而升温过程中，奥氏体相变形核点主要出现在晶

界处，且随着温度的升高，形核点主要向晶粒内部聚集生长。当冷却速率从−5 K/ps 增加到−15 K/ps，晶粒尺寸为

17.5 nm 的模型中马氏体相变结束温度从 190 K 减小到 20 K。随着冷却速率的增加，马氏体晶粒细化程度相应增

加，相变滞后宽度(Mf−Af)随着冷却速率的增加相应增大，但是冷却速率对马氏体相变生长机制影响相对较小。 
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    近年来，NiTi 合金由于其优异的形状记忆效应、

高强度和良好的热循环稳定性被广泛地应用在航空航

天和机械装备等领域[1−3]。形状记忆效应是温度或应力

诱发引起合金材料中热弹性马氏体形成、变化和消失

的相变过程，在微机电领域，NiTi 合金更是凭其变形

温度响应速度快和优异的形状记忆效应被广泛地应用

在高效热敏传感器元件当中[4]。已有研究表明，晶粒

尺寸和冷却速率是影响 NiTi 合金相变温度的两个重

要因素[5−6]，因此开展 NiTi 合金马氏体相变温度影响

因素及其相变微观机理研究尤为重要。 

    由于热处理方法不同，在材料加工过程中将不可

避免地在合金材料内部产生晶界等微观缺陷，晶粒尺

寸对 NiTi 合金的相变行为将产生较大影响。目前研究

人员已经开展了晶粒尺寸对 NiTi 合金力学性能影响

的系列研究工作，这些工作主要集中在实验观察方面。

如 SHI 等[6−7] 通过结合使用差示扫描量热法和透射电

子显微镜(TEM)观察发现，对于温度诱发马氏体相变，

在晶粒尺寸为 50~150 nm 的 Ni50.2-Ti 材料中，随着晶

粒尺寸逐渐减小，R→B19′相的相变温度逐渐降低，并

指出晶粒尺寸小于 50 nm 的 Ni50.2-Ti 样本的退火过程

中较难观察到马氏体相的出现。而对于应力诱发马氏

体相变，AHADI 等[8−9]通过 TEM 以及选区电子衍射

方法观察到，晶粒尺寸为 10~90 nm 的 Ni-Ti49.1合金在

循环应变加卸载条件下的相变过程，并且发现随着晶

粒尺寸减小，加载过程中的马氏体相变现象逐渐减弱。

通过观察应力−应变曲线发现晶粒尺寸为 10 nm 的

NiTi 合金试件表现出较高的屈服强度，且应力迟滞现

象较弱。通过 X 射线衍射发现，当晶粒尺寸为 10 nm

时，拉伸过程中试样内部会有少量 B19′马氏体相产生，

因此，可以预测晶粒尺寸为 10~50 nm 的 NiTi 合金可

能发生温度诱发相变，而在该尺寸范围内，现有的实

验分析手段较难观测到马氏体相变产生。同时，对于

NiTi合金相变行为随着晶粒尺寸减小而逐渐较弱这一

现象，其成因也不明确，因此，温度诱发 NiTi 合金相

变行为的机理仍需更进一步深入探讨。 

    另一方面，冷却速率也是影响 NiTi 合金相变温度

的重要因素。MOTEMANI 等[10]、FANG 等[11]和

NERVEREN等[12]通过将三种Ni含量较高的NiTi合金 

实验试件加热到 1000 ℃后在不同的条件下冷却(炉

冷、水冷、干冰浴)，并使用差示扫描量热法和 X 射 
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线衍射法来分析在不同冷却条件下 NiTi 合金的相变

行为，实验结果表明随着冷却速率的增加马氏体相变

结束温度逐渐降低。ZHANG 等[13]使用同样的方法也

观察到马氏体相变结束温度随着冷却速率的增加而下

降，并且降低冷却速度有利于提高奥氏体相变温度，

且相变滞后宽度(Af−Mf)随着冷却速率的增加而增大。

RAGHAVENDRA 等[14]将冷却前材料所处的环境温度

(300~700 ℃)和恒温时间也作为影响因素考虑到其对

Ni50.8-Ti 合金材料的相变温度影响当中，发现冷却速

率不仅能够影响马氏体相变的温度，而且还能影响在

马氏体相变过程中不同相的生成顺序，因此 NiTi 合金

中马氏体相变温度与冷却速率有极大关系。由于 NiTi

合金温度响应速度快，实验观察往往只能捕捉到相变

前后的始末状态，而对合金材料的相变过程及其相变

微观机理的探索和解析，则需要借助于以 LAMMPS

软件为主的微观分子动力学模拟分析，以对冷却速率

改变 NiTi 合金相变温度的机理做更进一步探索。 

文献综述发现，虽然从实验角度已经针对晶粒尺

寸和冷却速率对多晶 NiTi 合金相变温度的影响开展

了较丰富的工作，但由于实验观察条件的限制，使得

NiTi合金相变温度影响因素及机理更深层次的研究受

到阻碍。而文献[15−16]表明，温度降至 0 K 左右时仍

可能是 NiTi 合金马氏体相变的起始点，而且还会有爆

发性马氏体相变现象发生，但在绝对 0 K 左右开展实

验观察极其困难。另一方面，对于非等原子比例的NiTi

合金材料，在产生温度诱发马氏体相变时，冷却过程

中产生的亚稳态结构的中间 R 相 NiTi2、Ni3Ti、Ni4Ti3

会干扰马氏体相变的观察[10, 11, 17]，但是分子动力学方

法可以为研究温度诱发相变过程及其微观机理提供一

种很好的解决方案[18−19]。综上所述，本文拟采用分子

动力学方法，研究温度诱发 NiTi 合金相变行为的微观

机理，模拟晶粒尺寸和冷却速率对 NiTi 相变温度的影

响，并讨论以上因素对 NiTi 合金相变过程中马氏体相

和奥氏体相微观生长机制的影响。 

 

1  模拟方法 

 

采用泰森多边形方法[20]构建多晶 NiTi 合金模型，

该方法通过随机选择模型中晶粒的晶体学取向和位置

分布来模拟材料中的晶粒分布，并将模型尺寸和晶粒

个数作为评价晶粒尺寸大小的两个因素[21]。建立晶粒

尺寸分别为 4.1、8.1、12.2 和 17.5 nm 的 4 个多晶 NiTi

合金模型，各模型参数如表 1 所列。 

表 1  不同模型的平均晶粒尺寸、晶粒个数、模型尺寸、原

子数目 

Table 1  Average grain diameter, number of grains, cell 

dimensions and number of atoms in different models 

Model 
Grain  

diameter/nm 
Grain 

number 
Model 

size/nm3 
Number of 

atoms 

1 4.1 15 10×10×10 74144 

2 8.1 15 20×20×20 593265 

3 12.2 15 30×30×30 2001214 

4 17.5 5 30×30×30 2002607 
 
 

    通过 LAMMPS 代码[22]编程来实现 NiTi 合金相变

行为的分子动力学模拟[23]，在 NPT 系综下对模型进行

弛豫，将周期性边界条件分别施加在 X、Y、Z 三个方

向上消除表面效应。将时间步长设定为 2 fs，采用

Nosé-Hoover[24]和 Parrinello-Rahman[25]方法分别对温

度和压力进行控制，在 400 K 温度下弛豫 600 ps 以达

到稳定结构。弛豫结束后，为了研究 NiTi 合金的形状

记忆效应，将温度从最初的 400 K 下降到 10 K，然后

再从 10 K 升温到 400 K，以此完成一次温度循环加  

载[26]。通过输出不同温度下的平均原子体积来判别多

晶 NiTi 合金的相变情况[27−28]。 

    分子动力学模拟中采用由 KO 等开发的改进的嵌

入原子法(MEAM)来描述原子之间的相互作用力，该

势函数能够准确描述由温度和应力诱发的等原子比例

NiTi 形状记忆合金的相变过程[27]。MEAM 是在 EAM

的基础上，把原子 i 的势能分为嵌入能和对势两部分，

其计算公式为 

1
( ) ( )

2i i i ij ij
i j

E F r 


                          (1) 

式中：下标 i、j 分别代表第 i、j 个原子；F 为嵌入能

是电子云密度函数； 为对势相互作用。对于体心立

方(BCC)结构而言，嵌入能 F 为 
 

c e e( ) ( / ) ln( / )F BE                        (2) 
 
式中：参数 N 表示面心立方(FCC)结构和体心立方

(BCC)结构的能量差异；Ec为黏性能； e 为平衡时的

电子密度；  为电子云密度，其计算公式为 
 

e 312exp[ / 864]t                             (3) 
 

0 u eexp[ ( / 1)]
u

r r                         (4) 

 
式中： i 为原子密度指数衰减因子；ti 为原子密度权

值；re 为原子平衡时的位置，对于体心立方结构，其
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对势计算公式为： 
 

c
e e

1
( ) 1 1 exp 1

6
ij ij

ij ij

r r
r E

r r
  

                  
         

 

 

e e

( ) ( )
lnij ijr r

A
 
 

    
  

                     (5) 

 

3
e 0

e

( ) exp 1
864

ij
ij

r t
r

r
     

      
   

 

3 0
e

exp 2 1 1
ijr

r
 

                   
            (6) 

 
MEAM 势涉及到的主要参数有：黏性能 Ec (eV)，

原子平衡位置 re (Å)，能量函数中指数衰减因子 ，

嵌入能函数的缩放因子 A，原子密度的指数衰减因子

i ，原子密度的权值 ti，其具体参数[26]列于表 2。 

图 1 所示为不同晶粒尺寸下的多晶 NiTi 模型，采

用 OVITO[29]中的公共近邻分析技术(CNA)[30]技术观

察多晶 NiTi 合金在相变过程中奥氏体相与马氏体相 

的演化过程，并使用 Atomeye[31]软件观察模型加载过

程中的局部切应变[30]。在 CNA 表征方法中，蓝色原

子代表多晶 NiTi 合金中的 B2 奥氏体相，红色原子代

表的 B19′马氏体相，灰色原子代表晶界或其他不可识

别原子。对于本文中涉及到的奥氏体相和马氏体相原

子结构，如图 2 所示。 

 

2  结果与讨论 

 

2.1  晶粒尺寸对 NiTi 合金相变温度的影响 

    为了研究晶粒尺寸对 NiTi 合金相变温度的影响

以及相变过程中马氏体相和奥氏体相的生长机制，本

文对不同晶粒尺寸(4.1~17.5 nm)的 NiTi 合金模型进行

升、降温速率均为±5 K/ps 条件下温度循环加载，温度

循环加载过程中的原子体积随温度变化曲线及相变区

域内原子排列结构如图 2 所示。 

对图 3(a)~(d)中的原子体积随温度变化曲线的观

察中发现，当晶粒尺寸为 4.1 nm 时，原子体积与温度 
 

表 2  Ni、Ti 原子的 MEAM 势参数[26] 

Table 2  Parameters of MEAM potential for Ni and Ti systems[26] 

Element Ec/eV re/Å α A β0 β1 β2 β3 t0 t1 t2 t3 

Ni 4.45 2.49 5.06 0.79 2.48 1.94 3.46 2.56 1.0 2.84 −1.2 2.49 

Ti 4.75 2.85 4.76 0.24 2.2 3.0 4.0 3.0 1.0 −18.0 −32.0 −44.0 

 

 
图 1  不同晶粒尺寸下多晶 NiTi 合金模型 

Fig. 1  Models of polycrystal NiTi alloys with grain size from 4.1 nm to 17.5 nm: (a) 4.1 nm; (b) 8.1 nm; (c) 12.2 nm; (d) 17.5 nm 
 

 
图 2  B2 奥氏体相和 B19′马氏体相原子结构图 

Fig. 2  Atom structures of B2 austenite(a) and B19′martensite(b) 
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图 3  温度循环加载条件下，不同晶粒尺寸的原子体积随温度变化曲线以及相变区域内原子排列构型 

Fig. 3  Plots of atomic volume of nanocrystalline NiTi against variation in temperature during one cycle of cooling and heating 

process for grain size from 4.1nm to 17.5 nm, and its corresponding atomic configuration (In each snapshot, blue atoms correspond 

to B2 austenite structure, red atoms to B19′ martensite structure and gray atoms to grain and boundary): (a), (a′) 4.1 nm, (b), (b′) 8.1 

nm, (c), (c′) 12.2 nm, (d), (d′)17.5 nm 
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的改变呈线性关系。当晶粒尺寸从 8.1 nm 增大到 17.5 

nm，蓝色曲线代表的降温过程中的原子体积曲线均在

不同温度下发生突变，此时原子体积的突变代表模型

发生由奥氏体相向马氏体相的转变，且 Ms(马氏体相

变起始温度)随着晶粒尺寸的增加从 80 K 上升到 230 

K；红色曲线代表的升温过程中的原子体积曲线同样

也在不同温度下发生突变，此时原子体积的突变代表

模型中马氏体相已完全转化成奥氏体相，且 Af(奥氏体

相变结束温度)随着晶粒尺寸的增大从 210 K 上升 310 

K；同时(Ms−Af)代表的相变区域随着晶粒尺寸的增加

逐渐减小，该模拟结果与文献[6, 33−34]中的结果保持

一致。对图 3(a′)~(d′)中相变区域内的原子排列图可以

发现，当晶粒尺寸为 4.1 nm 时，整个温度循环过程中

模型内主要以蓝色原子代表的奥氏体相存在，并未发

生明显的相变现象；而随着晶粒尺寸从 8.1 nm 增加到

17.5 nm，NiTi 合金模型中发生了由奥氏体相转化成马 

氏体相，再由马氏体相转化成奥氏体相的过程，同时

随着晶粒尺寸的增大，马氏体相变结束时模型中残留

的奥氏体相逐渐减少。 

    通过观选取不同模型的晶粒进行观察，如图 4(a)

和(b)所示可以发现晶粒尺寸越小，降温时晶粒中形核

点生存的几率和数目均逐渐减小，并且在晶粒尺寸从

17.5 nm 减小到 8.1 nm 的过程中，马氏体相变起始温

度逐渐下降。按照经典的形核理论，形核能垒越大，

形核阻力越大，形核温度越低，形核几率越小，形核

所需要的时间则越长。合金材料中的马氏体相变阻力

可以用切变强度来表示[35]，按照 Hall-Petch 公式，晶

体的切变强度 与晶体材料的晶粒大小(晶粒直径 d)

有关： 

1

2
0 Kd 


                                 (7) 

式中： 0 与 K 均为常数。随晶粒尺寸的减小，材料的 

 

 
图 4  晶粒尺寸为 8.1 nm 模型的晶界能(400 K 和 30 K)及晶粒 A 的相变过程以及晶粒尺寸为 17.5nm 模型的晶界能(400 K 和

190 K)及晶粒 B 的相变过程(其中蓝色原子代表 B2 奥氏体结构，红色原子代表 B19′马氏体结构，灰色原子代表晶界与其他不

可识别原子) 

Fig. 4  Grain boundary energy at 400 K and 30 K(a) for model of 8.1 nm and phase transformation of grain A and grain boundary 

energy at 400 K and 190 K(b) for model of 17.5 nm and phase transformation of grain B (In each snapshot, blue atoms correspond to 

B2 austenite structure, red atoms to B19′ martensite structure and gray atoms to grain and boundary) 
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切变强度逐渐增加，由此可以证明：随着 NiTi 合金晶

粒尺寸的减小，马氏体相变温度会逐渐降低。本文模

拟得到马氏体相变温度与晶粒尺寸的关系如图 5 所

示。由图 5 可见，随着晶粒尺寸由 17.5 nm 减小到 4.1 

nm，马氏体相变温度逐渐下降直至相变发生被抑制。

通过拟合马氏体相变起始温度与晶粒直径曲线，与文

献[36]中实验测得的晶粒尺寸 30 nm 试件中马氏体相

变起始温度相比，两者有较好的吻合性，且该拟合结

果与文献[37]结果一致。文献[37]对 Cu-Zn-Al 合金中

马氏体相变起始温度与晶粒直径的线性关系进行拟

合，并以相变过程中自由能的变化导出 Ms 和 d−1/2 的

关系，通过实验表明该关系式能适用于无异相约束条

件下马氏体相变的晶粒尺寸效应。 

 

 
图 5  马氏体相变温度与晶粒直径的关系 

Fig. 5  Relationship between Ms and diameter of grain 

 

    以上结果证明：随着晶粒尺寸的增大，马氏体相

变起始温度会逐渐增大。但是在本文的模拟过程中观

察到，马氏体相变的形核过程最初均在形成晶粒内部

形成，且随着加载温度的降低成核的马氏体相逐渐并

向晶界处蔓延生长。如图 4(a)所示，直至马氏体相变

结束晶粒尺寸为8.1 nm模型的晶界处仍有明显的奥氏

体残留相存在，但该现象在图 4(b)中却并不明显。文

献[38]指出温度和应力诱导的 NiTi 相变成因相同，通

过建立 Ginzbury-Landua 模型对 NiTi 合金中马氏体相

变在晶界处是连续展开讨论，研究结果指出马氏体晶

界能高于奥氏体晶界能(与图 4 中模拟结果一致)，晶

粒尺寸小于 12.8 nm 的模型需在晶界处损失更多的应

变能才能使得相变过程在晶界处连续发生，为了避免

在晶界处造成应力集中进而导致材料失效，因此马氏

体相变在晶界处不连续，晶界附近会残留有少许奥氏

体相，与文中晶粒尺寸为 8.1 nm 的模拟结果相同，同

样该理论也可以解释随着晶粒尺寸的进一步减小，马

氏体相变将被抑制这一现象，文献结果与本文模拟结

果一致。在升温过程中，由图 4(b)可知，马氏体相变

结束时，晶界处应变能小于晶粒内马氏体相储存的应

变能；随着温度上升，原子扩散速度逐渐增加，因此

奥氏体相由晶界处成核逐渐向晶粒内部聚集生长；随

着晶粒尺寸的增大，相变阻力逐渐减小，奥氏体相变

温度升高。 

 

2.2  冷却速率对马氏体相变温度的影响 

    为了研究冷却速率对马氏体相变温度的影响，本

文对晶粒尺寸为 17.5 nm 的模型分别进行冷却速率为

−5 K/ps、−10 K/ps、−15 K/ps 条件下的温度循环加载。

从图 6 中可以观察到，尽管模型尺寸相同，但不同冷

却速率会改变相变驱动力的大小，使得模型中原子体

积在不同的温度下发生突变，这意味着马氏体相变温

度会因冷却速率的改变而发生改变，随着冷却速率由

−5 K/ps 增加到−15 K/ps，NiTi 合金中马氏体相变结束

温度呈减小趋势，由 190 K 减小到 20 K，详细信息见

表 3。通过观察柱状图 7 发现相变带滞后宽度(Mf−Af)

随着冷却速率的增加而增大，文献[10−13]中通过在实

验中设置不同冷却条件，将相同高温下的相同 NiTi

合金试件分别置于炉冷、水冷、干冰浴(冷却速率依次 
 

 

图 6  在不同冷却条件下纳米晶 NiTi 的原子体积−温度曲线 

Fig. 6  Atomic volume−temperature curves of nanocrystalline 

NiTi under different cooling conditions 

 

表 3  相同晶粒尺寸模型在不同冷却速率下相变温度 

Table 3  Value of phase transformation temperature in same 

model with same grain size under different cooling rates 

Cooling rate/ 
(K∙ps−1) 

Ms/K Mf/K Af/K (Mf−Af)/K (Ms−Mf)/K 

−5 230 190 313 −117 40 

−10 200 90 311 −211 110 

−15 160 20 310 −290 140 
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图 7  不同冷却速率下马氏体相变开始温度和结束温度以

及奥氏体相变结束温度比较 

Fig. 7  Comparison among temperatures of Ms, Mf and Af 

under different cooling rates 

 

增加)的条件下进行冷却，本文中所得到的模拟结果与

文献中已有的实验结果具有相同趋势，因此可以判定

该情况下模拟结果的正确性。 

    在对晶粒尺寸为 17.5 nm 的 NiTi 合金进行不同冷

却速率条件下的降温加载时，降温过程中 230、200

和 160 K 下各模型原子排列图如图 8 所示，其中蓝色

原子代表 B2 奥氏体结构，红色原子代表 B19′马氏体

结构，灰色原子代表晶界与其他不可识别原子。由图

8 可见，在相同温度下冷却速率为−5 K/ps 时，模型中

马氏体相所占有的体积分数要多于其他两模型中马氏

体相所占有的体积分数；并且直至马氏体相变结束前，

在相同温度下各模型马氏体相的体积分数随冷却速率

的增加依次减小。该现象的成因是：在较慢冷却速率

条件下，原子与原子之间的热传递时间更长，温度下

降梯度更小，相同温度下感应到温度传递的原子数量

更多，导致模型发生原子体积突变时的温度在不同冷

却速率条件下有所差异。另外，通过对比表 3 中不同

冷却速率对应的(Ms−Mf)值可以发现，随着冷却速率从

−5 K/ps 增加到−15 K/ps，该值从 40 K 增大到 140 K，

(Ms−Mf)的增大代表完成马氏体相变所需要的时间增

加。在图 8 中对于不同冷却速率而言，马氏体相形核

点同样主要集中出现在晶粒区域内部，随着冷却速率

的增加，晶粒中的马氏体相变形核点数目逐渐增加。

当温度持续降低，一方面，马氏体相形核点逐渐形成

小片区域的贯通；另一方面，当两组或更多形核区域

相遇时，因马氏体相内储存的应变能较高，晶粒内部

为了避免应力集中而形成新的晶界。由图 8(d)可知，

新晶界形成处的应变能明显低于马氏体相变区域的应

变能，因此，新晶界的形成阻止了应力集中所造成的

材料失效。随着冷却速率的增加，晶粒中的马氏体形

核点数目得到增加，导致晶粒细化程度也相应地增加，

该现象与文献[39]结果一致。在冷却过程中模型晶粒

内成核的马氏体相逐渐向晶界处扩散生长直至相变结

束，冷却速率对马氏体相变温度影响较大，而升温过

程中保持升温速率一定，因此加载过程中的相变驱动

力不变。由于冷却过程中，冷却速率未发生较大改变，

且仅在少数尺寸较大晶粒中造成不同程度的晶粒细化

现象，从而改变奥氏体相形核能垒的大小[40]，因此升

温过程中 Af 会出现小幅度波动，与文献[10]的实验结

果一致。 

 

 
图 8  不同冷却速率条件下模型在不同温度时的原子排列

图及其晶界能大小 

Fig. 8  Atomic configuration for model of 17.5 nm at different 

temperatures under different cooling rates (In each snapshot, 

blue atoms correspond to B2 austenite structure, red atoms to 

B19′ martensite structure and gray atoms to grain and 

boundary)：(a) 230 K; (b) 200 k; (c) 160 K; (d) Boundary 

energy of Fig.8(c) 

 

3  结论 

 

    1) 晶粒尺寸因素是影响多晶 NiTi 合金相变温度

的重要因素。当晶粒尺寸小于 4.1 nm 时，温度循环过
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程中 NiTi 合金未发生明显相变现象；当晶粒尺寸大于

4.1 nm 时，温度循环过程中原子体积均发生明显突变，

且降温时马氏体相变起始温度随着晶粒尺寸的增大逐

渐上升，升温时奥氏体相变完成温度也随着晶粒尺寸

的增大而上升。 

    2) 冷却速率是影响多晶 NiTi 合金相变温度的重

要因素。当模型中晶粒尺寸大小相同时，随着冷却速

率的逐渐增加，马氏体相变完成温度逐渐减小，且相

变滞后宽度(Mf−Af)随着冷却速率的增加也呈增大趋

势。 

    3) 升、降温过程中奥氏体相与马氏体相的生长机

制呈相反趋势。冷却过程中的马氏体相形核点主要出

现在晶粒内部，并且在晶粒区域内伴有形成新晶界分

割原始晶粒的现象，且冷却速率越大，马氏体晶粒细

化程度增加。随着温度继续下降晶粒内部成核的马氏

体相会逐渐向晶界处扩散生长直至马氏体相变结束。

而升温过程中奥氏体相生长机制与之相反，奥氏体相

形核点最初较多会出现在晶界处，并且随着温度的升

高逐渐向晶粒内部聚集生长直至奥氏体相变结束。 
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Microscopic investigation to influence of grain size and  
cooling rate on phase transformation temperature for  

polycrystalline NiTi alloy  
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(1. College of Mechanical Engineering, Chongqing University of Technology, Chongqing, 400054, China; 

2. School of Architecture and Environment, Sichuan University, Sichuan, 610065, China) 

 

Abstract: The molecular dynamic simulation was conducted to analyze the influence of grain size and cooling rate to the 

phase transformation temperature, and the phase transformation mechanism for the alloy was also studied. The result 

shows that when the cooling rate is −5 K/ps, as the grain size decreases from 17.5 nm to 8.5 nm, the martensite formation 

temperature decrease from 230 K to 80 K, the number of nucleation point also decreases gradually and only nucleate 

inside the grain, the martensite grows towards the grain boundary in the process of cooling. When the grain size decreases 

to 4.1 nm, the transformation is suppressed. In the process of heating, the nucleation point of austenits nucleates near the 

grain boundary and grows towards inside of the grain. When the cooling rate increases from −5 K/ps to −15 K/ps, the 

finish transformation temperature of martensite decreases from 190 K to 20 K, the grain refinement increases and the 

transformation hysteresis width (Af−Mf) decreases with the increase in cooling rate in the model of 17.5 nm. While the 

effect of cooling rate on martensitic phase growth mechanism is relatively small. 

Key words: shape memory alloy; phase transformation temperature; cooling rate; molecular dynamics 
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