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铁电单晶材料力电耦合性能模型 
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摘 要：铁电材料是一类典型的非线性材料。作者借助晶体塑性理论的方法，采用铁电畴结构的非 

完全连续反转模式，考虑畴壁移动的能量耗散与外力做功及内能变化的平衡关系，建立起单晶铁电材料 

的电畴反转模型，以期作为确立多晶铁电陶瓷本构关系的基础。计算结果表明该模型能较好地描述铁电 

单晶地非线性力电耦合行为。 
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智能结构与系统因其广阔应用前景正成为世界各 

国研究的热点，压电／铁电材料由于其结构的特殊性， 

具有高的介电系数及力电耦合性能，被认为是现今最 

具发展前途的智能材料，广泛应用于航天、光电子、激 

光及计算机技术等国民经济各领域，特别是在高技术 

领域具有重大战略意义，但人们对铁电材料的认识还 

很不充分，对材料的微结构、疲劳、损伤、断裂、破坏失 

效等的机理也不完全明了。作为典型的非线性材料， 

采用线性的压电方程来描述其在高工作电压、大应变 

响应、高灵敏度且微型化的传感器，执行器中的应用， 

已不能适应实际工作的需要，对铁电材料力电性能、本 

构关系的研究也就成了十分迫切的任务。作者采用铁 

电畴结构的非完全反转模式．借助晶体塑性理论的方 

法，建立单晶铁电材料电畴反转模型，以描述其非线性 

力电耦合性能，同时也为进一步构造多晶铁电陶瓷材 

料的本构关系打下基础。 

1 铁电材料微结构及基本特性 

铁电材料晶粒中存在着大量的自发极化取向一致 

的微小区域，即电畴，它被认为是铁电材料的基本单 

元。在外力或电场作用下，电畴可由一种取向状态向 

另一种取向状态发生电畴的反转，如四方相的铁电单 

晶具有6种可能的自发极化状态，也即有6种取向的 

电畴，每一种电畴都可以向其它的5种电畴发生 18o。 

或9o。的反转。电畴反转是铁电材料表现出非线性的 

内在原因。 

大量的试验测试结果表明铁电材料都具有典型的 

迟滞现象，呈现出非线性力电特性，如：极化强度随电 

场变化的电滞回线(P． 曲线)，应力与电场间的蝶状 

回线(} 线)，应力．应变间表现出明显的应力平台特 

征的关系曲线(G-6线)等等 。 ，这些非线性的力电 

耦合关系是铁电材料的最基本的特性。 

2 单晶铁电材料的性能描述 

2．1 铁电材料的力电耦台 

在外加电场及应力场均较小的情况下，铁电材料 

的响应服从线性的压本构方程： 

s；=s 口_+ (1) 

= +砖 (2) 

其中￡表示线性，类似可以写出另外3类压电方程。 

当材料处于极化状态时，内部存在着自发极化电 

位移 及自发极化应变B：，它们是类似于不可逆的塑 

性部分，且当外加力、电场超过一定的界限值时电畴发 

生反转，即自发应变和自发极化电位移的方向要发生 

改变，故完整的力电关系式应为： 

s =B；+8；， D = + (3) 

及 是由电畴的反转控制，电畴的反转是一个 

复杂的过程，多数描述压电／铁电材料的模型把畴的转 

变认为是在某一界限条件(如能量条件)达到时，会使一 
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种畴完整地转化为另外一种畴，不存在中间过程，即所 

谓的“完全翻转”，这与单晶材料的试验结果不完全相 

符，事实上畴的转变包括新畴的成核及成核后畴壁扩展 

运动的全过程 。作者建立的模型把电畴的反转认为 

是一个其状态及参数渐进变化的过程，它通过畴壁的扩 

展来完成，而忽略新畴的成核过程。若用， 来表示第1类 

电畴的体积分数的增量，则： 

；= ， D =c (4) 

其中 c 是与材料有关的系数。 

对于钙钛矿结构的四方相铁电单晶而言，有 6种 

可能的自发极化状态，即有 =6类取向的电畴，每一 

种电畴都可以向其它的 5种电畴反转，类似金属位错 

滑移系，定义电畴反转的 。：6×5=3O个反转系。晶 

体中各类电畴的体积分数用 表示，假设晶体内应力 

及电场均匀，而应变及电位移的线性及非线性部分都 

可通过由体积平均得到，则第 1类畴其线性应变及电 

位移为： 

￡ ：5翟 +d E (5) 
“ 

= d0 d + ”E (6) 

晶粒体内平均的线性应变及电位移为： 

= ∑[ ]=5 + 丘 (7) 
，=i 

H 

D =∑E／o：“ =d +EE (8) 
J=1 

其中：s =∑t／s％' ]， =∑[ 】， 
，=l j=】 

磁 =∑[／ ”] (9) 

剩余不可逆应变及极化电位移部分由式(4)确定。 

2．2 电畴反转的驱动力 

考虑畴壁运动的能量耗散与外力做功及内能变化 

的平衡关系，设定畴壁运动的耗散功率等于总功率 

减去可逆功率 ，可推导得到畴反转的驱动力，以判 

断某一类“畴反转系”是否开动，简述如下： 

耗散功率： 
。

= 一 =盯 +E户 + 

I_1∑ ∑，Aa8L ~。+E：∑ DL．“’ (10) 

若n系反转使第J类畴体积分数增加，则A =1，若使 

第 1类畴体积分数减少，则 =一1，其它睛况下A 

= O。而驱动力： 

= + +{ ∑f4 ￡ ”+告E∑iA D ” 

(11) 

其中： = ：， =E 为广义分解剪应力， 为 

反转系。的法向， =寺( + )为n系的取向 

张量， 为反转面上的反转方向。 

当驱动力 达到畴壁运动能量耗散的限值 

时，认为该反转系可以开动，开动的条件是： ： ， 

则，≥o；而当 < ，则，=0(即此反转系仍未 

启动)反转后的体积分数增量为： 

，= _】( )f兰 一 ] 
(12) 

其中： = +( )【 - h 】( ) 
；：= ； +∑fA ” =s +∑一 “ 

(131 

月 表示材料强化系数矩阵，a，口为开动的反转系。 

而剩余应变及极化电位移增量： 

= ∑， ， =∑， (14) 

3 结果与讨论 

根据2．1及 2．2的关系式，推导出畴反转的驱动 

力，判断某一类“畴反转系”开动的条件．并计算反转 

后每一类畴的体积分量的变化，相应得到各类畴的弹 

性及塑性应变增量(△e ，△s：)、可逆及非可逆极化强 

度增量(Ap ，△pP．)，以及单元体的力电参量的改变，进 

行迭代计算，之后由总体平均得到宏观响应，可得到铁 

电材料的应力 、应变 8、电场强度 日、极化强度 P(或 

电位移D)之间的相互关系，即增量型的铁电材料本 

构关系。材料晶体具有4mm点群结构，取第3类畴的局 

部坐标与总体坐标～致，且局部坐标系的 ：方向取为 

白发极化方向，其力电参数为：杨氏模量 E=6．0 x 

10 Pa，泊松比 =0 38，相对介电常数81]=s =B∞ 

= 5．0 x 10～，压电系数 dⅢ ：d =一0．5×10～m／V， 

= I．0×10一m／V=dⅢ，自发极化强度P0=0．30 

c， ，白发应变e0=0．38％，其它5类畴的相应参数通 

过坐标变换得到。按所述的关系构造迭代格式，编程计 

算，部分结果如图 1、图2所示。 
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图 1 应变与电场(s—E)蝶形回线 

与现有试验及计算结果相比较(参见文献[1，3， 

6，7])，可见其较好地反映了电位移与电场强度的迟滞 

关系(D—E回线)、应变与电场的蝶形回线(￡一E曲 

线)，特别是蝶形回线的蝶尖部分，显示出此方案的可 

行性；该方法计及了加载过程中由于电畴反转引起的 

晶体性能参数的变化，较“完全翻转”模型更接近实际 

状况；在计算中发现，通过与试验结果的比照，选择待 

定系数，如 18o。和 90~反转的不同的驱动力限值、强化 

系数等，可以改变所得特性曲线的细节形状，使计算与 

实验结果能更好地近似。这一方面说明这些参数对性 

能计算的影响，同时也表现出模型的灵活性与适应性。 

多晶铁电陶瓷一般由金属氧化物的烧结工艺得到，是 

许多铁电单晶的集合，利用所建立的铁电单晶电畴反 

转模型，采用 Eshelby椭球夹杂方法，通过改进的自浩 

计算，可以得到计及材料微结构相关的非均匀性与各 

向异性影响的宏细观相统一的典型铁电材料的本构方 

程。 
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图2 电位移与电场(D—E)滞回线 
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Abstract：Ferroelectrics 8re impoztant materials applied in smart stnletttlre and system．A model is developed to simulate the 

electro—mechanical behavior of ferroelectric c~,sta1．An analog,,is dra~a be~een the slip system of dislocatic~in metals and 

domain wall movement in ferroelectrics．It’s assumed that swikhif is resisted by the dissipation modon of domain walls
．  

Simulation Iesults$how typical 13onlinear electro—mechanical behavior of ferroelectric crystal 
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