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摘要 针对铁电材料含有随机分布缺陷以及微结构在外场作用下发生变化的特点
,

建立起一个

细观统计力学模型
,

考虑到缺陷和畴极化转动之间的相互影响
,

利用细观力学方法— sE he l衍

等效夹杂法和 M or i- aT
n a ka 的平均场理论

,

具体分析了所含缺陷以及外场对铁电材料有效电

弹性能和模量的影响
.

针对 B a IT O 3 铁电陶瓷的有效电弹性能与常数的预报结果表明了缺陷

的存在将增强材料的压电性能
.
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,
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,

极化转动
,

细观力学
,

有效电弹性能

引 言

在居里温度以下
,

铁电晶粒由许多区域— 畴组成
,

所谓畴就是一种特殊的微结构
,

其内

部的电偶极子沿同一方向排布而形成一个 自发极化强度和应变场
.

因而对于一个晶粒
,

我们可

以等效为单畴体
,

其极化强度为晶粒中各个畴区的极化强度的矢量和
.

适当地施加外电场或力

场能引起复杂的 18 00 畴或 9 00 畴的成核和畴壁运动 (畴极化转动 )
,

于是晶粒的极化强度和应变

发生了变化
,

铁电材料具有了将电能转化为机械能或将机械能转化为电能的特性 [卜
3 ]

.

因此
,

铁电材料越来越广泛地用于制作智能材料结构的超精密位移转换器和致动器等工程器件
.

一般

铁电材料是通过烧结压缩的混合氧化物来制备的
,

冷却到居里温度以下
,

由于受氧化物的纯度

和压缩致密度的影响
,

铁电材料将含有一定量的缺陷 lz]
,

如孔洞
、

气泡等
.

许多实验的结果都

表明了畴极化转动不仅导致非线性滞后现象 [’, 5】
,

而且将产生大 的局部内应力场导致了晶粒间

微裂纹的产生
,

而裂纹能够降低 (或增强 ) 整个陶瓷材料的宏观性能 [6 、 5]
.

因此典型的多晶铁电

陶瓷通常含有缺陷
,

如孔隙和微裂纹
.

由于铁电材料的整体性能与材料的微结构特性有着直接

的关系
,

因而难以分析
.

考虑到铁电陶瓷微结构变化的影响
,

H

~
g 等 l0] 和 c h en 等 l0[

, l ’ 】通

过一介观力学模型和畴极化转动的能量判据分别研究了单晶和多晶铁电体的电弹特性
.

D u n n

及其合作者 lz[
,

la] 则采用了细观力学方法预报了含缺陷的未极化的多晶压电陶瓷的有效模量
,

但这些工作都没有考虑到铁电陶瓷微结构变化的影响
.

本文将考虑在外场作用下
,

随机分布的

缺陷与畴极化转动的相互作用影响
,

利用 sE he lb -y M or i
一

aT an ka 方法分析了含有随机分布缺陷

的多晶铁电材料有效电弹特性
.

l 基本方程式

根据弹性平衡条件和 G a u ss 的静电学法则
,

在没有 自由电荷以及体力的条件下
,

可以得到

应变 自 j
,

电势梯度 叭
` ,

应力 a灯 和电位移 D `
的相互关系

:

19 9 9 - 0 5一 l 收到第一稿
,

19 9于 11 刁 1 收到修改稿
.

l) 国家杰出青年科学基金资助项 目
.



4 8 0力 学 学 报 2 0 01年 第 3 3 卷

本构关系

a `夕 =矶 j 。 。 ` 。 。 + e。` ,功
, 。 ,

D ` = e `。 。 : 。 。 一 k` , 价
, 。 ( 1)

其中
,

Q , 。 。 ,

` 衬 和 从。
分别是弹性系数 (在恒定电场下测得 )

,

压电系数 (在恒定应变或恒定电

场下测得 ) 和介电常数 (在恒定应变下测得 )
.

散度方程

J ` ,
,

, = 0
,

D ` ,` = 0 (2 )

梯度方程
: 心 = (二

` ,

, + 咐
, `
) / 2

,

尽 = 一价
, `

根据 B ar n e t t 和 L o t h e
的符号简化法则 [14 1

,

应变
。 ` ,

,

电势梯度 沪
,

, ,

场强度 凡
,

弹性位移 二`
和电势 功可以进行如下的简化缩并

(3 )

应力 氏 j
,

电位移 D ,
,

电

f
: 。 。 ,

M
Z M 。 = <

L沪
, 。 ,

对

= 1
,

2
,

3 、 一

丁
U一 M 一 `

,

2
,

3

t 价
,

材 = 4

和 二一
{又:冀

2
’
3 a()

根据以上的简化及合并的结果
,

相应的电弹系数张量可以简化成以下的形式
:

尽
J M 。 =

矶 ,。 。 ,

J, M = i , 2 ,

s

e 。 ￡J
,

J = 1
,

2
,

3 ; M = 4

e `。 。 ,

J = 4 ; M = 1 , 2
,

3

一 k`。
,

工M = 4

(5 )

为了使本文后面的公式推导更加方便
,

我们可以进一步将公式 ( 4 ) 和 (6 ) 分别合并为 9 x g 和

9 x l 的矩阵形式
,

这需要利用以下的张量下标变换规律
,

在 J 和 M 并 4 时
,

其中
,

(n M ) = (M n)
,

(葱J ) = ( J 葱)
:

( 11 ) 一 1
,

(2 2 ) 叶 2 ,

( 3 3 ) 一 3 ,

( 23 ) 一 4
,

( 13 ) 一 5
,

( 1 2 ) 一 6
,

( 14 ) 一 7
,

( 24 ) 分 8 ,

(3 4 ) 分 9

2 含缺陷多晶铁电材料的细观力学模型分析

对于刚烧结完的
、

未极化的多晶铁电材料一般含有气泡
、

孔洞等缺陷
,

而且此时晶粒的极

化强度呈随机性分布
,

如图 1 (a) 所示 ; 而在极化或使用过程中因畴的极化转动会产生微裂纹
,

而且此时晶粒的极化强度呈定向分布
,

如 图 1 (b ) 所示
.

1 9 56 年
,

M er
z ls[ ] 利用间接观测的方

法对 B aT OI
3
陶瓷做了大量实验并根据实验结果分析得到了铁电材料的极化转动机理主要是新

的铁电畴成核的结论并得到了一个非常有效的经验公式用来描述在外加电场作用下晶粒的成核

(极化转动 ) 概率
_ _ / b 、

尸 = 场
e x p l 一言 !

\ 刀
日

/
(6 )

其中
,

b 是一阀门电场值
,

为激活场强
.

实验证实了对于 B a
IT O 3

陶瓷
,

其值约为 4 70 kV / ;m

0P 为在一无穷大的电场作用下发生极化转动 (成核 ) 的概率
.

当外加场为其它量时
,

我们可以

通过初始态的本构关系将外加场的其它量转换为等量
、

等方向的电场使之适用于公式 ( 6 )
.
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如果假设一定体积 V 内含有 N个可发生极化转动的体积为
v
的晶粒

,

那么在外加电场 E

或等效电场的作用下
,

发生极化转动的晶粒个数为

几 = N X P ( 7 )

那么

其中

发生极化转动的晶粒的体积分数为

_ _

几公

叭 = 二 , , =
V

N尸v

V

二 v,0 尸 (8 )

v,0 是可发生极化转动的晶粒的总体积分数
·

粪粪粪
+++++

琴琴概概
窦窦窦窦窦窦窦

一一一

攀攀
a( )未极化的铁电材料模型 (b )极化后的铁电材料模型

(
a

) U n p o l e d fe r r o e l e ct r ie e e r a m i e s (b ) p o le d fe
r r o e le e t r i e e e r

am
i ca

图 1 含缺陷铁电材料的细观力学模型

F i g
.

1 T he m i e or me
e h a n i e s m o d e is s h o w t he

u n p o

dle (a ) a n d p o dle (b ) ce
r

am
i e s

根据 sE he vlb 的等效夹杂理论以及铁电畴在外加场作用下发生极化转动的细观机理分析
,

我们可以把发生极化转动的晶粒和材料中所含的缺陷分别当作多晶铁电材料中的第 1 , 2 相夹

杂
,

而以初始态的
、

未发生畴极化转动的铁电材料为基体
.

根据 sE he l饰
一

M or i江妞n a
ka 方法

,

考

虑各相夹杂之间的相互作用影响
,

基体中的平均场可表示为

公。 = 公 0 + 公` =
凡 ( 2

0 + z `
) (9 )

式中
,

z ` ,

刃 l
为由于夹杂的存在以及各相之间相互作用而引起的扰动场

,

凡 为基体的电弹

模量
.

因为发生极化转动晶粒的等效极化强度方向平行于外加电场 (或等效电场 ) 的方向
,

所以

在固定坐标系上
,

发生极化转动的晶粒内平均场为

公 l = 砂 + 公 ` + 鳄
, = E I

(0Z
+ lZ + 群

` 一 炭 )
=

凡 (2
0 + Z ` + Z f

, 一 Z丈一 Z丈
*

) ( 10 )

其中
,

Z 宝是发生极化转动的晶粒的自发极化强度和应变
,

Z丈
*

是由于晶粒与基体性能的不同

而引起的虚拟本征场
,

E I
是发生极化转动的晶粒的电弹系数

.

对于第二相夹杂 (缺陷)
,

在局部坐标系上
,

其平均场可表示为

公夕= 公0L + 公 1L + 公梦
“ = o =

凡 (0Z
“ + lZ

“ + Z梦
“ 一 群勺 l( l)

这里
,

上标
`

,L’
,

表示该量是在局部坐标系上的表达式
.

对于铁电材料中所含的一个缺陷
,

我们

可以用坐标系 (X
l ,

瓜
,

Xa ) 来表示固定坐标系 (即物质坐标系 )
,

而以 (X于
,

粉
,

扮 ) 来表示缺陷
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所在的局部坐标系
.

其中凡
,

时 分别为固定坐标系和局部坐标系的对称轴
.

我们可以假设 X于
轴落在 (X

l ,

瓜 ) 平面上
,

那么
,

从固定坐标系到局部坐标系的转换矩阵为

, ..
....

lee
seJ

召
于

口

0inos

SC

_

「一
s “ 。

` 灯 一
}
一
{
In “
于
0

丫
L 5 1 11 “ s i n 户

c o s “ c o s 口

一 s i n 口e o s 。

( 1 2 )

根据张量变换原理
,

可得

铸 二 双。 黔裤。 。 ,

衅 =
几凡 (1 3 )

依据上文介绍的简化符号
,

上式可缩并成

Z L = A Z
(1 4 )

式中
,

A 为坐标变换矩阵
.

利用 从飞n g le[ ] 的压电材料含一椭球压电夹杂的三维解可以推导得到电弹 sE he l勿 张量 S,

根据 sE he l勿 的等效夹杂理论
,

各相夹杂的扰动场可表示为

sab516Z f
` = 5 1

(2 1
+ Z丈

*

)

群比 = 5 2

毛
“

同样
,

利用坐标转换矩阵 A 可得

群
` = A 一 ` s Z

A暇

把 ( 15 ) 式代入式 ( 10 ) 和 (1 1) 可求得

Z 丈
*

= [E
, s : 一

凡 ( s
: 一 I ) ]

一 `
(凡

一 E l

)【2
0 + Z ` + ( S

, 一 I ) 2 1」
那

“ = 一 (s
: 一 刀

一 `

(z 0L + lZ
石
)

( 17
a
)

( 1 7b )

基于坐标转换矩阵 A
,

进而可以得到

Z鑫= 一 A
一 `
(s

: 一 I )
一 I A ( 2

0 + 2 1

)

当作用在铁电材料两极边界上的远场是应力和电位移 聪。 ` (其中 、

位矢量 ) 时
,

根据 M or i- Th n a
ka 平均场理论

,

考虑到铁电畴发生极化转动
,

平均场可表示为

( 18 )

是外法线方向上的单

整个铁电材料内的体

(二 ) 一奥l
二。 d。 +

奥f
二 l d二 +

奥f
二 Z d 。 一 二 0 -

V J 刀一口 i 一口 2 F J 口 i V J 口2

吝儿
_ 。 1 _ 。 2 _

,

_ n _
, 、 _

1

编必
” + z

`

) vd + 不人
1

凡 (0Z
+ lZ 十群

`
一 Z ; 一 Z ;

·

)
`· +

糕
2

二+(0z +lz 对
一

s)z
d ·

( 19 )

利用上面对铁电材料所含各相的平均场分析
,

蛛ajz
。 一
奥f 瓜 z ` d 。 +

奥f 凡 (z
` +

V J D 一口 1一口 2 V J 口 1

上式可简化为

Z犷一 Z 丈一 Z 丈
, 1

d . + 二
V

(Z
` + 群

, 一 Z鑫)d
。

(2 0 )
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当铁电材料所含的缺陷呈三维空间随机分布时
,

其分布函数是 了一
, i n , / 2

二
,

那么
,

由集杂引起

的扰动场 Z `
可由式 ( 1 7 )

,

( 1 8 ) 和 ( 2 0 ) 求得

叫a)z叫
Z ` = 一 v l

(5
1 一 I ) (Z 丈

+ Z t
*

) 一
。 2

( Z翌
, 一 Z茎>

其中
,

式 (21 ) 定义了

<z :
! 一 z : >

一

六关
`

关
’ S ·̀ , A一 `

( 5
2 一 ` , A Z“ d“ d。

<、
一

粼
’

关
’

isnP 。 、

联立式 ( 1 8 )
,

( 2 1 ) 和 (2 2 ) 可导出

z ` = 分二一 fz
o 一 。 1 ( s , 一 , ) ( z ; + z 牛

·

) 1

Ll 一
” 2 )

“
(2 3 )

把式 (23 )代入 (17 a) 式可求出 Z丈
*

的表达式

Z :一 }
E l 5 1 一

二

[六
Z 。 +

`5
1 一 I , +

六
`凡

一 E l
, ( 5

1一 I ,

气兰影
兰 ( 5

1 一 ` ) Z:

1

(凡
一 E I

)
x

( 2 4 )

基于 (24 )式
,

我们就可以很容易地求出缺陷内的本征场 Z鑫的表达式
.

此时
,

根据 M or 卜aT
n a
ka 的平均场理论整个多晶铁电材料体的体平均应变和 电场 (z) 可由

基体和各相夹杂的应变和电场加权平均得到
_ 1 「 f _ n _

1 、 _

f _ n _
,

_ 。 ,
_

` 、 _

(艺 ) = 二 l , (艺
” + 若

`

)d ” + I (艺
“ + 艺

`
+ 艺丁

“

一 艺干) d ” +
v 【J D一口 1一口 2

’ `

J a l
’

[
( z

。 、 2 1 、 z :
!
)d

?

1
一 2 0 十 。 : z :

· 十 · 2

( z ;>
J 丁才 Z J

( 2 5 )

式中
, 。 1

为在外加场的作用下新发生极化转动的晶粒的体积分数 ; v Z
为多晶铁电材料中所含

的随机分布缺陷的体积含量
.

联立式 ( s)
,

( 18 )
,

(24 ) 和 (25 ) 可以得到含随机分布缺陷的多晶铁电材料的有效电弹性能的

预报式

(公 ) = E
*

(Z ) = 公 o
(2 6 )

3 数值计算与讨论

基于上面理论模型的分析
,

本部分以多晶钦酸钡陶瓷为例进行数值计算
,

并分析说明随机

分布的缺陷对多晶铁电材料的有效电弹性能的影响
.

其中
,

钦酸钡材料的弹性
、

压电和介电系

数由表 1 具体给出
,

其自发电位移与自发应变等计算参数为
, ........
.
.J

曰.上

00刀

0

一 0
.

0 0 5

0

0

0

一 0
.

0 0 5

0

D
*

= [0 0 0
.

2 6 ]
T

户.
`

.

!
.IL

一一
*

已
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表 l 在 2 5o c 时相应的 B a T i o 3 单晶和陶瓷的弹性
、

压电和介电系数 [ l ]

几 l be 1 T h e e las t i e
,
p i e z o e l e e t r i e a n d d i e l e e t r i e e o e

伍
e ie nt

s o r B a T IO 3 a t 2 5
O

C [
1
]

C汽 曝 C是 C是 e 3 3 已 1 5

e r y s t a l 2 7 5

e e r a l l l i e 1 6 6

1 6 4
.

8

16 2

1 7 8
.

9

7 7

1 5 1
.

6

7 8

k i i k 3 3

(1 0
一 9 C 2

/ N m
Z

)
1 7

.

4 0
.

9 6

1 1
.

2 1 2
一

6

(C /m Z )

一 2
.

6 9 3
.

6 5

一 4
.

4 1 8
.

6

2 1
.

3

1 1
.

6

心
1

心
5 d i s

(1 0
一 1 2 C /N )

一 3 4
.

5 8 5
.

6 3 9 2

一 7 9 1 9 1 2 7 0

a一

,,
4j一3丫勺气J一4

目了t自砚
、
一5

在计算过程中
,

为了计算中数学处理的方便
,

我们可以假设晶粒夹杂为圆球形
,

缺陷为币

型微裂纹
,

利用式 (26 )预报含随机分布的币型裂纹的钦酸钡陶瓷的有效电弹性能
.

图 2 和图 3

口 a22
=

翻
“ 2 2 =

.
a 2 2 =

.
a 2 2 =

一 I G P a

一 1 0 0 M P a

一 I M P a

。11。111x冰
·

。\跳,

图 2 压电系数 心 3 随外场和缺陷含量的变化情况

F i g
.

2 T h e e
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图 3 压电系数 心 1 随外场和缺陷含量的变化情况
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给出了有效压电系数 d3 3
和 da l

随外加电场和压应力场以及微裂纹的体积含量变化的情况
.

由

图 2 可以看出在任意外加场作用下
,

心 3
都随着微裂纹体积含量的增加而上升

.

但是
,

da 3
却

随着外加电场或力场的增大呈非线性下降
.

对于所含缺陷含量在一定范围时
,

缺陷的存在将增

大 心 1 ,

另外
,

对于外加场的影响
,

}心
:

}将随外加压应力或电场的增加而非线性减小
.
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对于含随机分布的缺陷对多晶铁电材料的弹性性能的影响
,

已由图 4 给出
.

从图 4 的预报

结果
,

可以看出弹性系数 51 3
将随着微裂纹的体积含量的增加而下降

.

图 4 的结果也表明了
,

随着外加电场的增大将引起越来越多铁电畴发生极化转动
,

因而使得铁电材料的非线性减弱而

越来越呈线弹性
.

,
/M P a 一 1 0 0

3E = 1 0 6 V /m

3E = 1 0 5 V加

3E = 1 0 4 V / m

aE = OV /m
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图 4 弹性系数 5 13 随外场和缺陷含量的变化情况
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4 结 论

本文基于一个细观统计力学模型
,

利用细观力学方法 — sE he l饰 等效夹杂法和 M or i
-

aT n a k a
的平均场理论

,

考虑到所含缺陷和极化转动的影响
,

给出了含随机分布缺陷铁电材料的

本构关系以及有效电弹性能预报等式
.

针对 B a
iT 0 3

铁电陶瓷的有效电弹性能与常数的预报结

果表明了缺陷的存在使材料的压电性能增强
,

但是材料的弹性性能却降低了
.
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