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摘要：结合状态方程建立晶体塑性有限元模型，模拟高速冲击加载条件下<100> LiF 的动态

弹塑性大变形行为，得到应力波剖面特征、动态力学演化规律及其连续介质力学根源。结果表

明：毫米级样品经约 15 GPa 以内的低压冲击，波剖面具有弹塑性双波响应、弹性前驱衰减和应

力松弛现象，其决定性因素包括样品厚度、外加压力和材料本构；从连续介质力学角度分析得

到 ,应力松弛本质上是由于黏性塑性流动，导致总应变增速小于塑性应变增速，从而使弹性应变

减小、压力降低；提出用压力关于时间的三阶导数大于零作为判断条件，对应力波剖面上双波和

单波响应的临界压力进行估测，发现随着样品掺杂浓度的增加，临界压力增大；高速冲击变形的

温升效应不可忽略，且温升绝大部分来自弹性体积变形的贡献。
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晶体塑性有限元方法（Crystal Plasticity Finite Element Method，CPFEM）被广泛应用于准静态和动态

加载条件下基于晶体微观结构的材料弹塑性变形行为研究。在高压、高应变率极端条件下，固体材料

不再保持线弹性容变关系[1]，基于晶体塑性理论对弹性变形和塑性变形解耦，结合状态方程（Equation of
State，EOS），可以对材料的非线性弹性响应进行修正 [2]。Becker[3]最早将 Murnaghan 状态方程引入唯象

CPFEM 模型，定性分析了多晶钽在高压、高应变率下的变形规律。在此基础上，De 等 [ 4 ]在唯象

CPFEM 模型中增加了热中间构型描述材料的热膨胀，并考虑高应力条件下的声子拖曳与受热控制的

热激活两者之间的竞争协调关系，较准确地模拟了含能材料 α-RDX 高速变形的物质速度波剖面。本研

究建模的主要思路是：采用 Becker 对构型和状态量的简约表达，融合 De 模型对声子拖曳的考虑，结合

Murnaghan 状态方程对非线性容变关系的描述以及 Grüneisen 状态方程对热应力的描述，采用唯象的黏

塑性流动方程，建立 CPFEM 模型，对 LiF 单晶的冲击力学响应进行模拟研究。

<100> LiF 单晶是目前广泛使用的一种冲击实验窗口材料，其动态响应特性对待测样品的冲击力

学测量结果的影响不可忽略，因而有必要对它的冲击动态响应进行全面认识。LiF 在常温下具有

NaCl 型晶体结构，在变形过程中发生屈服后有 6 个{110}<110>主滑移系开动，高温形变时（高于 700 K），

除主滑移系以外另有 9 个{001}<110>次滑移系开动 [5]，本工作的研究范围达不到次滑移系启动温度。

Asay 等 [6]、Rosenberg 和 Duvall[7]早在 LiF 单晶的冲击加载过程中就观察到应力松弛和弹性前驱衰减现

象，他们基于位错行为展开讨论，认为这些现象是由位错形核/增殖机制引起，材料在双波/单波响应下
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的屈服分别与位错的异质/均匀形核相关。现有的对 LiF 冲击变形过程的动态晶体塑性模拟以及对波

剖面特征的解释均是基于位错模型展开讨论的，如 Winey 和 Gupta[8]。本研究模拟的主要目标是：采用

动态 CPFEM 模拟冲击实验得到的波剖面上的应力松弛和弹性前驱衰减特征，从连续介质力学角度进

行分析，为进一步探究位错行为奠定基础。

为此，本研究的主要内容包括：（1）结合状态方程建立动态晶体塑性有限元模型，对 3 种掺杂浓度

的<100> LiF 高速冲击动态变形过程进行模拟；（2）分析低压冲击（15 GPa 以内）波剖面上的弹塑性双波

响应、弹性前驱幅值衰减和应力松弛现象的连续介质力学根源；（3）根据波剖面的低压双波响应和高压

单波响应，估测二者之间的临界压力；（4）考察 0～40 GPa 压力范围内的温升效应。

1    理论和模型

1.1    固体状态方程

根据三项式状态方程的一般形式，固体材料中的压力 p 可分解为“冷”贡献压力、晶格热贡献压力

以及自由电子热贡献压力，即
 

p = pc+ pT = pc+ pTN+ pTE (1)

式中：pc、pT 分别为冷压和热压，pTN 为晶格热贡献压力，pTE 为电子热贡献压力。一般情况下，自由电子

热贡献压力项可忽略，仅在极高压（100 TPa 以上）阶段才需考虑 [2]，因此在本研究范围内忽略该部分热

压。采用 Murnaghan 状态方程和 Grüneisen 状态方程分别对冷贡献体积应力和晶格热振动引起的热应

力进行描述，其标量形式分别表示为
 

pMur =
K0

K′

[(V0

V

)K′

−1
]
=

K0

K′
[
exp

(−K′εe
v

)−1
]

(2)

 

pGru =
Γ

V
ET = ρ0ΓET (3)

εe
v

式中：pMur、pGru 分别为 Murnaghan 冷压和 Grüneisen 热压，K0、K'分别为零压体积模量和体积模量关于压

力的一阶导数，V0、V 分别为零压比容和瞬态比容， 为弹性体积应变，Γ 为标量形式的 Grüneisen 系数，

ET 为晶格热贡献能量，ρ0 为零压材料密度。

将状态方程与晶体塑性理论结合的思路是：对于应力中的体积贡献部分，采用 Murnaghan 状态方

程进行替换；对于热应力部分，引入 Grüneisen 系数推导变形温度与应力之间的耦合关系。具体的建模

过程如下。

1.2    变形运动学

在连续介质力学理论中，物质占据空间几何区域所构成的图形称为物质构型。在变形或刚体运动

过程中，物质构型将发生改变。为了对晶体材料

的变形过程进行描述，首先建立晶体运动学构

型，如图 1 所示。

x = x (X, t)
F = ∂x/∂X

初始时刻未经变形的晶体材料占据的空间

几何图形称为初始构型。对于初始构型中任意

物质点，采用 Lagrange 坐标（X）描述其物质点位

置。晶体材料在变形过程中的瞬时空间几何图

形称为现时构型。对于初始构型中位于坐标

X 的物质点，在现时构型中采用 Euler 坐标（x）描
述其瞬时空间位置。显然，物质点在初始和现时

构型之间具有 的位置关系。描述材料

变形程度的物理量称为变形梯度 ，其物

理含义是基于初始构型求取现时构型的梯度张量。

Initial configuration

F=F
e
F

p F
e =R

eU
e

Current configuration

Intermediate configuration Ⅰ

F
p

R
e

U
e

Intermediate configuration Ⅱ
 

图 1    晶体运动学构型

Fig. 1    Configurations of crystal kinematics
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v = ∂x/∂t L = ∂v/∂x对于现时构型中的物质点运动速度 ，通常定义速度梯度 进行描述。晶体材料由初始

构型经变形梯度（F）变换至现时构型，如图 1 中的黑色箭头所示。基于晶体材料的弹塑性变形行为，建

立中间构型 I 对弹性和塑性变形进行分解。采用 Asaro[9]对晶体运动学的研究方法，将变形梯度解耦为
 

F = Fe ·Fp (4)

式中：Fe、Fp 分别为弹性和塑性变形梯度。弹性变形包括刚体旋转和晶格畸变，塑性变形由晶体学滑

移引起。材料由初始构型经塑性变形（Fp）变换至中间构型 I，再经弹性变形（Fe）变换至现时构型，如图 1
中的红色箭头所示。类似地，将现时构型中速度梯度张量进行弹、塑性分解
 

L = Le+ Lp = Ḟe ·Fe−1+ ḞeLp
0Fe−1, Lp

0 = ḞpFp−1 (5)

Ḟe Ḟp

Lp
0

式中： 、 分别为弹性和塑性变形梯度的变化率，Le、Lp 分别为现时构型中的弹性和塑性速度梯度，

为中间构型 I 中由晶体学滑移引起的速度梯度，上标“–1”表示矩阵的逆。对于弹性变形部分，建立中

间构型 II 进一步将其分解为旋转和拉伸变形，采用线性代数中的极分解
 

Fe = ReUe (6)

式中：Re 为旋转张量，Ue 为右拉伸张量。材料由中间构型 I，经晶格旋转（Re）变换至中间构型 II，再经弹

性拉伸（Ue）变换至现时构型，如图 1 中蓝色箭头所示。

1.3    超弹性本构

采用弹性对数应变作为超弹性本构方程中的应变度量
 

εe = lnUe =
1
2

ln
(
FeT Fe

)
(7)

式中：上标“T”表示矩阵的转置。

σ̃ = σ̃II ·det (Fe)

通常认为塑性不引起体积改变，在动态冲击一维应变条件下，体积应变等于一维弹性应变。因此

本研究在弹性变形等价于体积变形的假设条件下，采用 Hoger[10]针对各向同性材料提出的对数应变的

功共轭应力，即中间构型 II 中共旋应力与弹性变形梯度第三不变量的乘积 。

基于微分形式的热力学第一定律和 Clausius-Duhem 不等式对不可逆过程內禀耗散的要求[11]，可以

得到共轭的应力-应变之间满足关系
 

σ̃ = ρ0 · (∂U/∂εe) (8)

式中：U 为比内能。采用 Lemaitre 等[12]对弹性的表达形式，并且考虑到高压冲击过程中材料弹性模量不

再保持常数，将比内能表示为
 

U =
1
ρ0
· 1

2
[
εe : C (p,T ) : εe] (9)

式中：p、T 分别为动态冲击过程中样品中的压力和变形温度，C（p, T）为依赖于瞬态压力和温度的弹性

模量四阶张量（以下简记为 C）。弹性模量对瞬态压力和温度的依赖近似取线性关系
 

C = C0+
∂C
∂p
· (p− p0)+

∂C
∂T
· (T −T0) (10)

式中：C0 为材料的初始弹性常数，p0、T0 分别为冲击过程的初始压力和温度（通常为零压和常温初始条

件），∂C/∂p、∂C/∂T 分别为弹性模量关于压力和温度的一阶导数张量。采用 (8) 式、(9) 式和 (10) 式，结

合 Becker[3]、De 等[4]发展的超弹性本构，在晶体运动学中间构型 II 中建立简单的本构方程
 

σ̃ = C : εe+
1
2

(
εe :
∂C
∂p

: εe

)
∂p
∂εe

v

I+
1
2

(
εe :
∂C
∂T

: εe

)
∂T
∂εe

(11)

εe
v = ε

e : I式中： 为体积应变，I 为二阶单位张量。由于压力只改变材料体积而不改变形状，压力关于应

变的一阶导数即为关于弹性体积应变的一阶导数。（11）式中，等号右侧的 3 项依次表示满足广义胡克

定律的线弹性应力-应变关系、因压力对弹性模量的影响引起的应力修正项，以及因变形温度对弹性模

量的影响引起的应力修正项。
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分别对（11）式中压力和温度关于弹性应变的一阶导数以及温度随时间的变化率进行推导。首先

根据体积模量的定义，得到压力关于体积应变的导数
 

∂p
∂εe

v

= −K (p) = K0+K′p (12)

式中：K(p) 为依赖于瞬态压力的体积模量，近似地与压力线性相关。根据 Maxwell 方程、耗散不等式和

Grüneisen 状态方程，可以分别得到温度分别关于弹性应变和时间的一阶导数，即
 

∂T
∂εe
=
∂2U
∂εe∂η

= T · 1
ρ0

∂σ̃

∂U
= −TΓ (13)

 

Ṫ = −TΓ : ε̇e+
Ẇp

ρcV
(14)

Γ = Γm I+Γ′

Ẇp

式中： 为 Grüneisen 张量，ΓmI、Γ'分别为 Γ 的球量和偏量，根据立方晶体具有晶格振动产生的

热量仅引起体积变化而不引起晶格畸变的特点，可知 Γ'=0； 为单位体积塑性功率，本研究在没有热传

导和热源的假设条件下，认为塑性功全部转化为热能；ρ 为材料瞬态密度，cV 为定容比热容。

σ̃ = σ̃hI+ σ̃′ σ̃hI σ̃′
在上述超弹性本构方程中引入状态方程，对材料在高压高应变率条件下的非线性弹性容变关系进

行描述。首先将应力进行球量和偏量分解，即 ，其中 为应力球张量， 为应力偏张量。进

一步将 (11) 式中等号右侧进行分解和重组，整合第 1 项和第 2 项中的纯体积贡献冷应力部分，并采用

Murnaghan 状态方程进行替换，对于第 3 项中温度关于压力的导数引入 Grüneisen 系数并用 (13) 式进行

替换。分别得到标量形式的球应力和偏应力张量如下
 

σ̃h = −pMur+
1
3
εe′ : C : I+

[
1
2

(
εe′ :
∂C
∂p

: εe′
)
+

1
3

(
εe′ :
∂C
∂p

: I
)
εe

v

]
∂p
∂εe

v

− 1
2

(
εe :
∂C
∂T

: εe

)
TΓm (15)

 

σ̃′ =Φ′ : C : εe′+
1
3

(Φ′ : C : I)εe
v−

1
2

(
εe :
∂C
∂T

: εe

)
TΓ′ (16)

Φ′ =Φ− 1
3

I⊗ I式中： 为四阶单位偏张量，Φ 为四阶单位张量。(15) 式和 (16) 式能够对动态冲击加载条

件下材料的非线性弹性关系，通过状态方程进行较为可靠的描述。下面将对基于晶体微观结构的黏塑

性变形建立本构方程。

1.4    晶体塑性本构

根据晶体塑性理论，当外加应力超过弹性极限时，晶体主要以滑移方式进行塑性变形，滑移面和滑

移方向合起来称为一个滑移系。(5) 式中采用的由塑性滑移引起的速度梯度张量可表示为
 

Lp
0 =

∑
α
γ̇α

(
sα0 ⊗mα0

)
(17)

γ̇α sα0 mα0

τα = σ ·Qα

式中： 为 α 滑移系上的滑移速率， 、 分别为初始滑移方向和初始滑移面法线上的单位向量。滑移

由晶体中的切应力引起，而特定滑移系上的分切应力达到临界值时该滑移系开动，即滑移系上的临界

分切应力。一般地，滑移系上的分切应力与晶体材料在加载方向上的应力具有一定的取向关系，可以

简单地表示为 ，其中 Qα 称为取向因子或 Schmid 因子 [13]。在本研究范围内，LiF 晶体材料有

6 个{110}<110>滑移系，晶体学中间构型 II 中滑移系 α 上的分切应力（τα）为
 

τα = σ̃ : Qα0 = σ̃ :
1
2

(
Ue · sα0 ⊗mα0 ·Ue−1+Ue−1 ·mα0 ⊗ sα0 ·Ue

)
(18)

Qα0式中： 为中间构型 II 中未经旋转的 Schmid 因子。

f (σ,ε, ε̇,T ) = 0宏观材料动力学中，考虑应变率和温度效应的一维黏塑性本构方程的一般形式为 [1]。

将黏塑性本构方程应用于每个晶体滑移系上的塑性变形中，在滑移系 α 上建立黏塑性流动准则
 

f α
[
τα, τ̂α (γ̄, γ̇α,T )

]
=


τα− τ̂α = 0 γ̇α , 0
τα− τ̂α < 0 γ̇α = 0
τα− τ̂α > 0 不存在

(19)
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γ̄ =
r t

0

∑
α |γ̇α|dt τ̂α式中： 为所有滑移系上的累积滑移量， 为滑移系 α 上的临界分切应力或称为滑移阻力。

当滑移系 α 上的分切应力小于临界分切应力时，该滑移系不发生塑性滑移。随着高压冲击过程样品中

切应力的增加，一旦滑移系上的分切应力达到临界分切应力，则该滑移系开始发生塑性滑移。

τ̂αh τ̂αs τ̂αd

τ̂α = τ̂αh · τ̂αs + τ̂αd

τd = θγ̇

在高压高应变率的冲击变形过程中，晶体滑移系上的临界分切应力（即滑移阻力）包含晶体内缺陷

对位错运动的阻力和声子拖曳造成的黏性阻力两部分 [14]。其中前者又包含位错增殖机制造成的硬化

部分以及位错湮灭和热软化作用造成的软化部分。结合硬化项（ ）、软化项（ ）和声子拖曳项（ ），

建立唯象的塑性硬化关系 。采用高应变速率下的 Steinberg 硬化模型[15]建立幂形式的硬化

项；基于 Arrhenius 方程建立指数形式的软化项；采用 Kumar 等 [14]提出的恒温下线性声子拖曳关系

，结合 Nemat-Nasser 等 [16]依据实验结果对线性黏性应力的热激活修正，建立声子拖曳项。因此，

在滑移系 α 上建立唯象的黏塑性硬化方程
 

τ̂α =
µ

µ0
·τ0

{[
1+B(γ̄+γ0)n] · ( |γ̇α|+ γ̇off

γ̇0

)m

exp(−λ∆E)+
[
1− exp

(
− θ
τT
γ̇α

)]}
(20)

µ = [(C11−C12)/2+C44]/2

γ̇off γ̇0

式中：μ0 为初始零压条件下的剪切模量；μ 为材料在冲击变形过程中的瞬态剪切模量，采用它与弹性模

量的近似关系 ；B 为线性应变硬化参数；n 为应变硬化幂指数；γ0 为初始塑性滑

移量（通常为零）， 为滑移系未开动时的率硬化修正参数， 为参考滑移速率；m 为率敏感性指数；

λ 为热软化修正系数；ΔE 为比热能；τ0 为常温零压条件下的参考屈服应力，τT 为考虑温度效应的材料瞬

态参考屈服应力；θ 为线性声子拖曳系数。需要注意的是，参数 τ0、n 和 m 对于样品纯净度的依赖较强，

这在后面对不同掺杂浓度样品的冲击变形模拟中有所体现。

1.5    数值方案和有限元模型

∆γα = γαt+∆t −γαt

∆γα = ∆t
(
γ̇αt + γ̇

α
t+∆t

)
/2 ∆γ̄

采用上述结合状态方程的晶体塑性模型，利用 Abaqus/Explicit 有限元软件对<100> LiF 样品编写用

户自定义材料程序 Vumat 并进行模拟。在有限元数值计算中，采用的积分方案包括：（1）在总变形时间

范围内，采用前向梯度 对塑性变形进行积分计算；（2）在每个时间增量步内，采用完全拉

格朗日格式即采用全量的形式更新弹性应变；（3）对 (19) 式采用 Newton-Raphson 迭代计算滑移速率，每

个迭代循环中以滑移增量线性插值 作为预估，并以 <10–4 作为迭代收敛准则。

γ̄

飞片-样品-窗口模型如图 2 所示。预先设定

飞片以初始速度 v 撞击静止的样品和窗口，飞

片、样品和窗口的厚度相同，具体的模型信息见

表 1。飞片/样品、样品/窗口之间在变形过程中始

终无摩擦接触，为消除边侧稀疏影响，图 2 所示模

型中飞片、样品及窗口的上下表面均施加垂直于

飞片撞击方向的约束。时间增量步小于 0.1 ns，
飞片、样品和窗口均采用平面应变减缩积分单

元，单元尺寸小于 15 μm，经验证明若将单元尺寸

缩小一倍，则 的最大变化量小于 2×10–4（Newton-
Raphson 迭代收敛量级），因此具有网格收敛性。为节省计算资源，对飞片和窗口部件没有采用

CPFEM 模型，而采用 Mises 屈服准则以及各向同性的塑性硬化方程，并结合 Grüneisen 状态方程对弹性

关系的描述，进行简单的连续介质力学计算。在后续研究中，对于飞片和窗口部件的冲击变形计算，将

考虑更具有物理意义的方案进行改进。

2    模拟结果和分析

2.1    材料参数

依据文献中的冲击实验模型[6,17-18]对<100> LiF 进行动态 CPFEM 模拟，所采用的超弹性本构参数[19-21]

如表 2 所示。采用 Nelder 等[22]对传统优化方法——单纯形法（Simplex Algorithm，SA）的改进，对唯象黏

Flyer

(A1/LiF/quartz)

Specimen

(<100>LiF)

Velocity

v

Window

(LiF/quartz)

 

图 2    飞片撞击 LiF 样品模型示意图

Fig. 2    Illustration of the flyer impacting LiF specimen model
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塑性硬化方程进行多元函数非线性最优化计算，即对 (20) 式中的材料参数进行计算，结果如表 3 所

示。由于不同实验者采用的 LiF 单晶的掺杂浓度不同，因此材料的晶体塑性本构参数略有差异。在飞

片和窗口的简单连续介质力学计算中，涉及包括铝、石英晶体和熔石英等在内的材料参数，采用文

献[23-28]中在准静态变形条件下得到的初始（零压）材料参数，以及在动态冲击条件下得到的材料常数

对压力和温度的依赖关系。

2.2    波剖面特征

将采用 CPFEM 模拟得到的波剖面与文献中通过实验得到的结果进行比对，包括 LiF01、LiF02 沿

加载方向的应力波剖面以及 LiF03～LiF06 沿加载方向的物质速度波剖面，如图 3 所示。对比发现，

<100> LiF 的低压冲击响应具有如下特征：（1）弹塑性双波响应，（2）弹性前驱幅值衰减，（3）应力松弛现

象。从连续介质力学角度进行分析，可以发现 3 个波剖面特征均由如下因素共同决定：样品厚度、加载

压力、材料本构。下面将从波剖面 3 个特征的连续介质力学根源以及 3 种因素对波剖面特征的影响进

行具体分析。

材料在低压冲击加载条件下，弹性波速大于塑性波速，波剖面上弹性波和塑性波两者分离，所以波

剖面呈现弹塑性双波结构。由于在高压高应变速率变形过程中，固体材料的塑性流动具有类似于流体

表 1    模拟中采用的模型信息

Table 1    Model information in simulations

Sample No. Flyer material Window material v/(m·s–1) Sample’s
thickness/mm

Ref.

LiF01 Al Quartz 340.0 1.35 [6]

LiF02 Al Quartz 340.0 1.98 [6]

LiF03 LiF LiF 423.8 3.0 [17]

LiF04 LiF LiF 1 321.6 3.0 [17]

LiF05 LiF LiF 1 641.5 3.0 [17]

LiF06 Fused sillica Fused sillica 340.9 1.143 [18]

LiF11, LiF12, LiF13 LiF LiF 340.0 3.0

　Note: LiF01–LiF06 models were built based on the parameters of specimens and experiments in references, while LiF11–
　　　  LiF13 models were designed for comparison of profile characteristic differences with successively increased specimen
　　　  doping concentration.

表 2    <100> LiF 的超弹性本构参数

Table 2    Hyperelastic constitutive parameters of <100> LiF

Subscript Cij/GPa
dCi j

dp
dCi j

dT
/(MPa ·K−1) K0/GPa K′0 ρ0/(g·cm–3) cV/(J·kg–1·K–1) Γm

11 113.97 9.97 –75.56

69.97 4.43 2.64 1 612.02 1.6812   47.67 2.73 –28.39

44   63.64 1.38 –13.94

表 3    <100> LiF 的晶体塑性本构参数

Table 3    Crystal plasticity constitutive parameters of <100> LiF

Sample No. τ0/MPa B n γ̇off /μs–1 γ̇0 /μs–1 m λ
τT

θ
/s−1

LiF01, LiF02, LiF11 121.0

4.0

0.08
3.5×10–9 0.12 0.09 4.7×10–2 0.15LiF03, LiF04, LiF05, LiF12 113.9 0.30

LiF06, LiF13   86.4 0.40
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的黏性特征。增加样品厚度（即应力波在样品中的传播距离）时，由于黏性效应的累积，弹性波和塑性

波速度的差异增大，使得波剖面上弹、塑性波之间分离距离增大，如图 3(a) 所示。增加冲击压力大小，

样品冲击表面处的初始波形斜率增加，则对于具有相同厚度的样品，弹、塑性波之间的分离距离减小，

如图 3（b）所示。增加样品掺杂浓度，由表 3 可知，材料的晶体塑性本构（参数 τ0、n 和 m）略有改变，由

于杂质对黏塑性流动具有增强效果，弹、塑性波之间的分离距离亦增加，如图 4 所示。

随着应力波在样品中传播距离的增加，材料

的弹性前驱幅值发生衰减，如图 3（a）所示。根据

弹性前驱理论 [29]，靠近样品冲击表面处的材料初

始响应应当为弹性，因此材料的初始弹性极限等

于加载压力。在高压冲击加载条件下，加载压力

远高于材料在准静态下的屈服强度，应力波在样

品内传播时，由于塑性流动的黏性效应，弹性前

驱幅值朝着准静态屈服强度的数值方向发生衰

减。其衰减程度一方面受近表面处初始弹性极

限（即加载压力）影响，另一方面受应力波传播过

程中黏性效应的累积（即样品厚度）影响。在相

同冲击压力和样品厚度条件下，增加样品掺杂浓

度（LiF11、LiF12 和 LiF13 的掺杂浓度依次减小）

进行冲击模拟，所得的弹性前驱幅值衰减程度依

(a) Stress wave profiles of LiF01 and LiF02 models (b) Velocity wave profiles of LiF03, LiF04 and LiF05 models

2.5

2.0

1.5

1.0

0.5

S
tr

es
s/

G
P

a
Exp. LiF 01
Exp. LiF 02
Sim. LiF 01
Sim. LiF 02

0 0.1 0.2 0.3 0.4 0.5

Time/μs

800

600

400

200

0 0.2 0.4 0.6 0.8

Time/μs

Exp. LiF03
Exp. LiF04
Exp. LiF05
Sim. LiF03
Sim. LiF04
Sim. LiF05

V
el

o
ci

ty
/(

m
·s

−1
)

(c) Velocity wave profiles of LiF06 model
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图 3    CPFEM 模拟的<100> LiF 波剖面与实验的比对结果

Fig. 3    Comparison of wave profiles of <100> LiF from CPFEM simulations and experiments
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图 4    加载条件和样品厚度相同、样品掺杂浓度不同

（LiF11～LiF13，掺杂浓度依次减小）时模拟的应力波剖面

Fig. 4    Stress wave profiles from models with same loading
condition, specimen thickness and different doping
concentrations (LiF11–LiF13, with doping

concentration decreasing in order)
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次减小，如图 4 所示。在相同冲击加载压力下，材料表面处的初始弹性极限相同，当应力波传播至样品

相同厚度处，由于不同的杂质原子浓度对材料强化的程度不同，随着样品掺杂浓度的增加，材料的瞬态

弹性极限依次增加。因此，材料的初始弹性极限与瞬态弹性极限之差，即弹性前驱幅值衰减程度依次

减小。考虑到杂质原子对材料塑性流动中黏性效应的增强，由波剖面模拟结果可知，杂质对材料强度

的增加程度超过对黏塑性效应的增强。

波剖面上的稳态峰值应力主要由外加压力决定。当弹塑性波通过样品中的物质点之后，由外加载

荷引起的弹塑性变形基本完成，应力和速度波剖面上相应地出现峰值平台。随着外加压力的增大，特

定<100> LiF 样品的稳态峰值应力增大，如图 3（b）所示。而样品厚度和掺杂浓度（即材料本构）的差异，

对于材料在相同外加载荷条件下冲击变形稳态峰值应力的影响可以忽略不计，分别如图 3（a）和图 4 所

示。这是因为样品厚度和掺杂浓度对波剖面的影响主要体现为黏塑性流动对波形弥散程度的影响，应

力波通过样品之后的最终应力状态由外加载荷确定。

掺杂含量较高的<100> LiF（LiF01、LiF02）经低压冲击后，波剖面上具有明显的应力松弛现象，见图 3(a)。
下面将对应力松弛现象的连续介质根源及其影响因素进行具体分析。

2.3    应力松弛现象分析 (
∂σ

∂t
< 0

)
∂σ

∂t
应力松弛现象可表达为应力关于时间的一阶导数小于零 ，其中 可以通过 1.3 节中建立

的超弹性本构方程推导其在一维应变过程中的标量形式，即
 

∂σ

∂t
=

[
C+

(
K
∂C
∂p
+TΓ

∂C
∂T

)
εe

]
· ∂ε

e

∂t
+

[
∂C
∂p
εe+

1
2

K′
∂C
∂p

(εe)2

]
· ∂p
∂t
+

1
2
Γ
∂C
∂T

(εe)2 · ∂T
∂t

(21)

∂p
∂t

∂T
∂t

∂εe

∂t
∂εe

∂t
式中： 和 均主要由 确定，因此应力松弛条件可近似地转化为弹性应变速率 <0，即总应变速率

小于塑性应变速率
 

∂ε

∂t
<
∂εp

∂t
(22)

对模拟结果进行数值考察，LiF01 和 LiF02 均满足（22）式。下面分析加载压力、样品厚度和材料本

构对（22）式不等号左右两项的具体影响。

总应变速率主要由外加压力和样品厚度决定。一方面，由于样品近冲击表面处的初始响应由加载

压力确定，对于具有确定晶体塑性本构的材料，其近表面处的总应变速率亦由加载压力确定。另一方

面，增加样品厚度，由于塑性流动过程中累积黏性效应，使得总应变速率随应力波在样品中传播距离的

增加而不断减小。

塑性应变速率则主要由晶体热黏塑性本构决定。当样品中应力超过雨贡纽弹性极限，在塑性变形

的初期，塑性应变尚未来得及增大至显著应变硬化的阶段，材料的黏塑性使得塑性应变率可能超过总

应变率，则弹塑性转变后迅速进入应力松弛阶段。此后随着塑性变形的继续进行，应变硬化对应力波

剖面的影响逐渐占据统治地位，即应力松弛之后材料强度的大幅度提高阶段。增加样品掺杂浓度，晶

体塑性本构的率敏感性（参数 m）相对于应变硬化（参数 n）对应力影响的权重增加，如表 3 所示。结合

(20) 式，变形初期材料塑性应变很小，塑性应变率随率敏感性因子的增加而显著增加。

采用 CPFEM 模拟动态冲击加载的一个重要优势在于，模拟得到的波剖面能够体现应力松弛特征，

并能够从连续介质力学角度进行解释，这是简单连续介质力学模型无法实现的。以 Johnson-Cook（J-C）

模型为例，其率相关塑性硬化方程为
 

σ = (σ0+Bεn)
(
1+Aln

ε̇

ε̇0

)
·σ (T ) (23)

ε̇ ε̇0式中：σ0 为参考屈服强度，B、n 为应变硬化参数，A 为应变率硬化参数， 、 分别为应变率和参考应变

率，σ(T) 是仅与变形温度相关的热软化项。采用 J-C 模型对 LiF01 和 LiF02 进行模拟验证，得到的应力

波剖面和应变率历史如图 5 所示。弹塑性转变后应变率由 0.1 μs–1 数量级迅速下降至 10–4 μs–1 数量级，
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应力波剖面上保持一段平台，而不会出现应力下降现象。应力无法松弛包括两方面原因：一方面，在采

用 J-C 模型的连续介质力学计算中，屈服条件为 Mises 准则，而不是黏塑性流动准则，例如本研究所建

立的（19）式；另一方面，J-C 模型的率硬化本构方程形式过于简单，无法描述波剖面上应力下降的现象[30]。

J-C 模型无法模拟应力松弛现象进一步佐证了晶体塑性模型中的黏塑性流动是低压冲击条件下应力松

弛的关键原因。

2.4    双波响应临界压力

材料在高压高应变率变形过程中，一方面相对于纯弹性变形阶段的波速（简称弹性波速）而言，材

料经过弹塑性转变开始发生塑性变形，使得塑性阶段波速（简称塑性波速）减小；另一方面，由（10）式可

知，随着样品内压力的增加，材料瞬态弹性模量增加，对塑性波速有增加的作用。基于以上两方面对塑

性波速的竞争影响，当材料受到特定的冲击压力加载时，如果塑性波速小于弹性波速，则具有双波响

应；如果塑性波速大于弹性波速，则具有单波响应。如上所述，对于具有确定厚度和材料本构的冲击样

品，其弹性波速和塑性波速之间的大小关系由加载压力决定，因此材料的双波和单波响应之间具有临界

压力。

采用 CPFEM 对不同飞片撞击速度下<100> LiF 的冲击变形行为进行模拟，估测双波响应和单波响

应的临界压力。考虑到冲击波的单波响应要求塑性波加速追赶上弹性波，即要求波剖面上的斜率加速

上升，可以采用压力关于时间的三阶导数大于零

作为判断依据，模拟 LiF03、LiF04、LiF05 和

LiF12 模型在不同冲击压力下的应力波剖面，如

图 6 所示。计算得到的双波和单波响应临界压力

为 22.0～22.6 GPa，与李雪梅等 [17]根据实验外推

的 22～23 GPa 临界压力区间一致，可见采用压力

的三阶导数大于零作为判据时结果具有合理

性。相反地，如果波剖面斜率的增速出现先增加

后减小再增加的趋势，则认为具有双波响应特征。

对 LiF03、LiF04、LiF05 和 LiF12 模型在 13.4 GPa
加载条件下进行模拟，如图 7 所示。图 7 中出现

明显的斜率增速很小的阶段（AB 段），算得该阶

段压力关于时间的二阶导数始终大于零，而三阶

导数小于零，可见压力关于时间的二阶导数不足

(a) Stress wave profiles (b) Strain-rate history
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图 5    采用 Johnson-Cook 本构方程对 LiF01、LiF02 模型的模拟结果

Fig. 5    Simulation results of LiF01 and LiF02 models using Johnson-Cook constitutive equation
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图 6    LiF03、LiF04、LiF05 和 LiF12 双波和

单波响应的临界压力

Fig. 6    Critical pressure of two-wave and one-wave
response of LiF03–LiF05 and LiF12 models

   第 33 卷 刘静楠等：<100> LiF高速冲击变形过程的晶体塑性有限元模拟 第 1 期      

014101-9



以描述双波响应特征。采用二阶导数大于零评

判双波响应压力上限时所得结果与基于实验的

外推结果相差较大，进一步表明采用压力关于时

间的三阶导数估测双波和单波响应的临界压力

是合理的。

以压力关于时间的三阶导数大于零作为评

判依据，进一步算得 LiF11 的双波和单波响应的

临界压力为 24.0～24.6 GPa，LiF13 的临界压力为

16.0～16.5 GPa。可见，随着对 LiF13、LiF12 和

LiF11 模型中样品掺杂浓度的依次升高，双波和

单波响应的临界压力依次增大。这是由于杂质

使塑性流动的黏性效应增强，因此相同厚度样品

中的塑性波速超过弹性波速所需要的外加压力

更高。

2.5    温升现象
晶体材料在高压高应变率下的冲击变形的

另一个重要特征是力学变形和温度升高的热力

耦合作用。采用本研究建立的考虑热效应的动

态 CPFEM 模型，对 LiF03、LiF04、LiF05 和

LiF12 在 0～40 GPa 压力范围内的冲击变形进行

模拟，得到样品内温度随压力的变化，如图 8 所

示。随着压力的增加，LiF 样品中的变形温度升

高，当压力达到 40 GPa 时，温度升高 155.4 K，温

升效应不可忽略。与准静态变形不同，高应变率

下材料常数对温度的依赖进一步影响弹性变形，

并引入 Grüneisen 状态方程用于描述热应力。根

据 (14) 式对温升的计算，得到温升的贡献绝大部

分（98% 以上）来源于弹性体积变形，而塑性功对

温升的贡献较小。

3    结　论

为研究<100> LiF 单晶在高速冲击条件下的动态响应，结合状态方程建立动态晶体塑性有限元模

型，对它的应力波及其传播过程进行模拟和分析，得到如下结论：

（1）该模型能够较好地模拟实验测得的应力和物质速度波剖面，并能够反映波剖面上弹塑性双波

响应、应力松弛以及弹性前驱幅值衰减特征；

（2）能够从连续介质力学角度对应力松弛现象进行解释，为进一步采用位错模型进行分析提供更

多可能性；

（3）提出采用压力关于时间的三阶导数大于零的判断方法估测 LiF 单晶的弹塑性双波和单波响应

的临界压力，为减小冲击实验中窗口材料对待测样品测量结果的影响提供参考；

（4）能够反映温度升高与力学变形之间的耦合响应。
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Crystal Plasticity Finite Element Simulation of High-Rate
Shock Deformation Process of <100> LiF

LIU Jingnan1, YE Changqing1, CHEN Kaiguo2, YU Yuying2, SHEN Yao1

（1. The State Key Lab of Metal Matrix Composites, School of Material Science and Engineering,

Shanghai Jiao Tong University, Shanghai 200240, China;

2. National Key Laboratory of Shock Wave and Detonation Physics, Institute of Fluid Physics,

CAEP, Mianyang 621999, China）

Abstract:  A crystal plasticity finite element model combined with equation of state was built to simulate the
dynamic  elastic-plastic  large  deformation  behavior  of  <100>  LiF  under  high-rate  shock  loading.  The
characterization  of  the  stress  wave  profile,  the  patterns  of  the  dynamic  mechanical  evolution  and  their
essential causes in view of the continuum mechanics were obtained through simulations, with the following
results  achieved:  (1)  the  wave  profiles  of  millimeter-sized  specimens  exhibit  elastic-plastic  two-wave
response, elastic precursor decay and stress relaxation below 15 GPa; (2) in view of continuum mechanics,
the stress relaxation is essentially due to the viscous plastic flow which accounts for the increase rate of the
total strain being less than that of the plastic strain, and which further reduces the elastic strain and pressure;
(3) the third derivative of pressure to time being greater than zero was proposed as a criterion for estimating
the critical pressure of the two-wave and the one-wave response of the stress wave profile, and the estimation
result indicated that the critical pressure increased with the increase of the doping concentration in specimen;
(4)  the  effect  of  temperature  rise  during  the  high-rate  shock  deformation  is  non-negligible,  and  the  elastic
volumetric deformation contributes to most of the temperature rise.
Keywords:  LiF；crystal plasticity；equation of state；stress relaxation；two-wave response
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