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畴极化转动对多晶铁电材料断裂特性的影响
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摘要:　主要基于细观力学方法揭示了畴极化转动对多晶铁电陶瓷的各向异性断裂特性的平均影

响·　首先 ,用 Eshelby_Mori_Tanaka 理论和统计模型分析了无穷大铁电材料体中一椭球夹杂的内 、 外

电弹性场 , 得到畴极化转动对电弹性场的平均影响;其次 , 推导了等效多晶铁电陶瓷中含一钱币

状裂纹的裂纹扩展力(能量释放率)Gext , 并用它估计了畴极化转动对多晶铁电陶瓷断裂特性的影

响·　对 BaTiO3陶瓷中裂纹扩展力的计算结果表明 ,对多晶铁电材料断裂特性分析必须考虑畴极化

转动的影响·　计算结果得出了与实验相一致的结论:在受较小的力时 , 外加电场对裂纹扩展产生

较大的影响 ,而且在某种程度上能促进了裂纹扩展·　
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引　　言

最近 ,铁电陶瓷由于具有良好的压电和热释电等性能成为最重要的功能材料之一·　例如 ,

由于它的压电和热释电性能而被广泛应用地制成传感器 、转换器和制动器等[ 1]·　由于这些铁

电器件都是工作在交替的强力场或电场条件下 ,因此 ,如何精确地表征多晶铁电陶瓷的有效宏

观电弹性能以及分析它们的可靠性 ,如断裂和破坏特性等 ,是非常重要的·　众所周知 ,商用铁

电陶瓷大都是多晶材料 ,并且每个晶粒由许多自发极化和应变的畴组成的
[ 2 ,3]
·　另外 ,所有的

实验结果都表明了 ,在电场或力场作用下 ,畴内自发极化场是通过一种复杂的新畴成核和畴壁

运动方式来实现转动 ,如图 1所示·　电场能同时产生90°和 180°畴转动 ,应力场作用下只能产

生90°畴转动 ,其中只有 90°畴转动影响晶粒的自发应变·　由于畴的极化转动 ,单个晶粒的等效

极化强度和应变(其为晶粒内部所有畴区各量的矢量和)的幅度和方向发生变化使得整个材料

的体能最小·　Cao 和 Evans[ 4] , Ansgar等[ 5]以及 Zhang 等[ 6]采用了不同的实验方法证实了畴极

化转动决定着铁电材料的电弹性能·　而在理论上 ,Hwang 等
[ 7 ,8]
, Cheng等

[ 9]
, Li和Weng

[ 10]
采

用了不同的模型来考虑微结构演化-畴极化转动对铁电材料的有效电弹性能的影响·　另外 ,

许多实验分析了多晶铁电材料的断裂特性 ,发现由于畴极化转动而产生了内应力是产生微裂

纹以致材料破坏的内在本质因素
[ 2～ 5 , 11～ 14]

·　所有的研究都表明了铁电材料的断裂方式主要

与它本身特有的微结构及微结构级的畴极化转动有关 ,同时 ,畴极化转动能阻止平行极化方向
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的裂纹扩展 ,但促进了垂直极化方向的裂纹扩展·　同时 ,许多理论工作[ 15-20]采用线弹性断裂

力学的方法研究了线性压电材料的电弹耦合断裂特性 ,尽管已经得到了线性压电材料的理论

解 ,但由于没有考虑畴极化转动的影响 ,所得到的断裂强度理论预报值与实验结果分歧较大·　

Yang和 Zhu[ 21]基于 Reuss近似法采用应力导致的 90°畴极化转动来分析铁电材料的畴极化转

动对断裂强度增强的机理·　由于多晶铁电材料的实际断裂起因是由内部缺陷如孔洞 、微裂纹

等扩展引起的 ,因此 ,可以建立一个简单的细观力学模型用 Eshelby-Mori-Tanaka 方法来求解

铁电材料中一椭球夹杂的内外电弹性场 ,然后用细观力学方法得到了等效铁电材料中一币状

裂纹的裂纹扩展力(能量释放率)Gext ,并用它分析了畴极化转动对铁电陶瓷断裂特性的平均

影响·　

(a)　　　　　　　　　　　　　　(b)

图 1　多晶铁电材料的微结构及其演化的示意图

1　一 般方 程

如果假设压电体中不存在自由电荷和体积力 ,根据 Gauss法则和静力学平衡条件可得静

力学平衡方程和电场方程如下:

散度方程

　　σij , j =0 , Di , i =0·　 (1)

梯度方程

　　εij =
1
2
(u i , j +uj , i), E i =- , i·　 (2)

本构方程

　　σij =Cijmnεmn +enij , n , Di =eimnεmn -kin , n·　 (3)

上述方程中采用 Barnet和 Lothe[ 22]的符号简化法则 ,可得如下简洁公式:

　　ZMn =
εmn　　(M =1 , 2 ,3),

 , n 　　(M =4),
(4)

和

　　UM =
um　　(M =1 ,2 ,3),

 　　(M =4)·　
(5)

类似地 ,应力和电场位移表示为:

　　΢iJ =
σij　　(J =1 ,2 ,3),

Di　　(J =4)·　
(6)

同样 ,电弹材料系数张量表示成如下的简洁形式:
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　　EiJMn =

Cijmn 　　(J ,M =1 ,2 ,3),

enij　　(J =1 ,2 ,3;M =4),

eimn　　(J =4;M =1 ,2 ,3),

-kin　　(J ,M =4),

(7)

其中 , EiJMn 的逆定义为FAbiJ , 且 EiJMn和 FAbiJ显然为对角阵·　

为了便于以后的推导 ,上面的方程可表示为如下矩阵形式:

　　΢9×1 =E9×9Z9×1 , Z9×1 =F9×9΢9×1 , (8)

其中采用了如下的张量下标变换规律:

(11)※1 , (22)※2 , (33)※3 , (23)※4 , (13)※5 , (12)※6 , (14)※7 , (24)※8 , (34)※9·　

2　理 论模 型

对于未极化的铁电材料 ,单个晶粒的有效极化强度为如图 1(a)所示是随机分布的 ,当电

场作用于铁电材料时 ,晶粒的有效极化场将通过新畴成核和畴壁运动(两种畴转化机理)来改

变·　因此 ,为了使铁电体的体自由能最小 ,有效极化场将趋于电场方向 ,如图1(b)所示·　因此

基于多晶铁电材料的微结构特征 ,我们可以利用 Eshelby_Mori_Tanaka方法建立起统计模型来考

图 2　等效多晶铁电材料含一

币状裂纹的理论模型

虑畴极化转动对宏观电弹性能的平均影响·　Mura[ 23]曾

提到:对有效压电材料中一币状裂纹 ,可用细观力学模

型来考虑畴转动对裂纹扩展的平均影响 ,如图 2所示·　

因此 ,如果将裂纹看成等效压电材料中的一夹杂 ,我们

只需计算外加电/力场与裂纹的相互作用能(裂纹扩展

力)·　

因此 ,分析新转动晶粒和裂纹中的本征电弹性场

Z
＊＊和 Z

＊
c 是非常重要的·　在计算夹杂内的电弹性场

Z
＊＊
的过程中 ,根据[ 24] 的分析结果 ,可以不考虑币状

裂纹的影响 ,而是在后应力和电位移分析中考虑发生极

化转动的晶粒于裂纹之间相互作用的影响 , 这是合理的

·　求得 Z
＊＊和 Z

＊
c 后 ,可以计算有效压电材料中币状裂

纹的裂纹扩展力(能量释放率)Gex t ,为简单起见 ,我们分别把基体 、新转动晶粒和微裂纹区域

表示为:Ψm 、Ψf和 Ψc ,基体和晶粒的电弹张量系数分别表示为:Em , Fm和 Ef , F f·　

3　求 解过 程

3.1　新转动晶粒内的电弹性场

众所周知 ,畴极化转动是影响多晶铁电材料的宏观电弹性能的主要内因·　Merz[ 25]通过实

验得出了一结论:在电场作用下 ,畴极化转动主要是新畴核的形成问题 ,而单个新畴成核(畴极

化转动)的概率经验表达式为[ 9 , 25] :

　　P =P0exp -
b
E
, (9)

其中 , b是阀门电场值 ,对于BaTiO3陶瓷 ,阀门电场值 b为 470 kV/m·　P 0是无穷大电场 E∞作

用下的成核(畴极化转动)概率 ,由方程(9)确定的畴转动概率仅与外加电场有关·　在外力作

用下 ,我们可以用压电材料的本构关系将力场转换成适用于公式(9)的等效电场·　由于经验
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表达式(9)是从有限大材料得出的 ,所以在本文中 ,对于有限大铁电材料中所含单个晶粒的实

际电场 E 应该是考虑各晶粒间相互作用的有效电场·　因此新成核晶粒的体积分数 Vf可由可

发生极化转动的体积分数 V
0
f与极化转动概率 P 获得·　

　　V f =V
0
fP·　 (10)

根据 Eshelby 的等效夹杂理论 ,外加电场导致的发生极化转动的晶粒(新成核畴)可看成一

个夹杂 ,那么电弹模量为 Em的基体的平均场可表示为:

　　΢m = ΢
0
+΢

1
m =Em(Z

0
+Z

1
), (11)

其中 , ΢1m , Z
1是由于基体中含有非均匀夹杂及相互作用引起的扰动场·　在夹杂 _发生极化转

动的晶粒内的平均场则可表示为

　　΢f =΢
0+΢1m +΢

1
f =E f(Z

0+Z1 +Z
pt-Z＊)=

　　　　　　Em(Z
0
+Z

1
+Z

pt
-Z

＊
-Z

＊＊
), (12)

其中 , Z＊1 是发生极化转动的晶粒的本征场 ,其极化强度方向平行于外加电场或等效电场·　Z
＊＊
1

是由于夹杂与基体的性能不同而引起的虚拟本征场:应变场和电场·　

而扰动场 Z
pt
可以写成:

　　Z
pt
=S(Z

＊
+Z

＊＊
), (13)

其中 ,电弹 Eshelby 张量 S 可以依据Wang[ 26]得到的压电材料中含一椭球压电夹杂的三维解推广

得到(见附录)·　

当铁电材料边界上受到外法向 n i方向的应力和电位移 ΢
0
iJni的作用时 , 根据Mori_Tanaka 的

平均场理论 ,整个铁电材料体的体平均场为

　　〈΢〉 =
1
V∫D-Ψ

f

΢mdV+
1
V∫Ψ

f

΢fdV =΢
0 , (14)

其中〈·〉表示体平均 , V是铁电材料的总体积·　

将方程(11), (12), (13)代入方程(14)得:

　　Z
1 =-Vf(S -I)(Z＊+Z＊＊), (15)

其中 Vf就是公式(10)表示的新成核晶粒的体积分数·　

结合方程(11)～(15)得:

　　Z
＊＊ =[ Em(S -I)-EfS +Vf(E f-Em)(S -I)]

-1×

　　　　　(E f -Em)[ Z
0 +(1-Vf)(S -I)Z

＊]·　 (16)

因此 ,在新极化晶粒中有:

　　΢1f =Em(S -I)(Z
＊+Z

＊＊)·　 (17)

3.2　孔洞内电弹场的基本解

我们将进一步分析此时基体中含有空间分布币状裂纹的内部场·　根据 Eshelby 等效夹杂理

论 ,在裂纹的局部坐标系上的电弹场 ΢
L
c 为:

　　΢Lc = ΢
0L+΢1L+΢ptL

c =0 =Em(Z
0L+Z

1L +Z ptL
c-Z

＊L
c ), (18)

其中上标“L” 表示局部坐标系 ,如图2所示·　我们假定固定坐标系为(x1 , x2 , x3), 局部坐标系

为(xL1 , x
L
2 , x

L
3)·　对称轴 x

L
3与固定坐标系一致 ,不失一般性 ,我们假设 x

L
1落在(x1 , x2)平面内 ,

可得变换矩阵为:

　　T =

cosα sinα 0

-sinαcosβ cosαcosβ sinβ

sinαsinβ -sin βcosα cosβ

,
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那么

　　ε
L
ij =TimTjnεmn , E

L
i =T inEn (19)

其中电弹张量 S ,由方程(18)的 Z
＊L
c 给出:

　　Z
＊L
c =-(Sc -I)-1(Z0L +Z1L)·　 (20)

利用坐标变换矩阵A(见附录 Ⅱ),可得:

　　Z
＊
c =-A

-1
(S c-I)

-1
A(Z

0
+Z

1
)·　 (21)

3.3　铁电陶瓷中裂纹的裂纹扩展力

类似细观力学中有效弹性材料中裂纹能量释放率的定义 ,铁电材料中由于夹杂存在引起的

外加电/力场与夹杂间的相互作用能 ΔW表示为[19] :

　　ΔW = 1
2∫Ψ(΢0+΢1)(Z 0+Z1)dV-∫|D|(΢0

ni)(U
0+U

1)dV -

　　　　　　　
1
2∫Ψ΢0

Z
0dV -∫|D|(΢0

ni)U
0dV , (22)

其中 ,在基体中 ΢1 为 ΢1m ,夹杂中 ΢
1为 ΢1m +΢

1
f·　

将裂纹看成夹杂 ,运用Gauss定理 ,方程(22)变为:

　　ΔW =-
1
2∫Ψ

c

΢
0
Z
＊
c dV =-

1
2 Vc΢

0
Z
＊
c , (23)

其中 , Vc =(4π/3)c
2
t 是裂纹的体积 , c和 t 是钱币状裂纹的主轴尺寸·　

又Griffith的断裂准则为:

　　δG =δ(ΔW +2sγ) (24)

其中 , G是Gibbs自由能 , γ是单位面积裂纹的表面能·　

这样 ,可的裂纹扩展力 Gex t

　　Gex t =-
 ΔW
2 s

, (25)

其中 “s”是裂纹的表面积·　

当 Gext ≥γ时 ,裂纹将扩展 ,由于我们的目标是分析畴转动对裂纹扩展力的平均影响 ,因此

采用平均场理论来分析转动后晶粒间的相互作用能 ,方程(23)中的外场 ΢0用Mori_Tanaka[ 24]给出

的有效电场表示如下:

　　΢eff =΢0-VfEm(S -I)(〈Z
＊〉+〈Z＊＊〉)·　

由方程(25)可得考虑畴转动影响的裂纹扩展力 Gext为:

　　Gex t =
1
3
cρ΢eff Z＊c (26)

其中 , ρ是裂纹的长短径比 t/c ·　

如果不考虑畴转动的影响 ,同样可得基体中钱币状裂纹的裂纹扩展力 G0为:

　　G0 =-
 W0

 s
= 1

3
cρ΢0

Z
＊
c0 , (27)

其中 , Z＊c0 可由 Eshelby的等效夹杂理论得到 ,

　　Z
＊
c0 =-A

-1(S c-I)-1AZ 0·　 (28)

由于表面能可以看成给定材料的材料常数 ,我们可以通过比较裂纹扩展力 Gext和G0来验证

畴转动的影响·　
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图 3　在 α=β =0°和 c =10 u/ m时 , 　　　　　图 4　在给定机械载荷作用下 ,晶粒

外加电场 E3 与力场 σ33对正则 形状比 l/ b 对正则化裂纹扩

化裂纹扩展力 Gext/ G0的影响 展力 Gext/ G0 的影响

4　数值结果和讨论

以BaTiO3陶瓷为例 ,来计算分析其裂纹扩展力·　在常温下 ,BaTiO3单晶胞为四方相 ,其晶格

常数 a =3.992 A゚ , c =4.035 A゚ ,因此 ,局部坐标系下的本征应变和本征电位移 ε＊11 =ε
＊
22 =-0.

005 , ε
＊
33 =0.01 , D

＊
3 =0.26 C/m

2
,其他分量为0·　在25°C 时多晶 BaTiO3材料及其单晶的相关

弹性 、压电和介电系数为:

多晶BaTiO3陶瓷:

　　C
E
11 =166 GPa , CE

33 =162GPa , CE
44 =43GPa ,

　　C
E
12 =77GPa , C

E
13 =78GPa ,

　　e31 =-4.4 C/m2 , e33 =18.6C/m2 , e15 =11.6 C/m2 ,

　　k 11 =11.2×10-9 C2/(Nm2), k 33 =12.6×10-9 C2/(Nm2),

　　d31 =-79×10
-12

C/N , d33 =191×10
-12

C/N , d15 =270×10
-12

C/N

BaTiO3单晶:

　　C
E
11 =275 GPa , CE

33 =164.8 GPa , CE
44 =54.3GPa ,

　　C
E
12 =178.9GPa , C

E
13 =151.6GPa ,

　　e31 =-2.69 C/m2 , e33 =3.65 C/m2 , e15 =21.3 C/m2 ,

　　k 11 =17.4×10-9 C2/(Nm2), k 33 =0.96×10-9 C2/(Nm2),

　　d31 =-34.5×10-12 C/N , d33 =85.6×10-12C/N , d15 =392×10-12 C/N

基于上述模型 ,我们计算了裂纹扩展力(能量释放率)Gext来分析畴极化转动对多晶铁电材

料中币状裂纹的平均影响·　当裂纹的长短径比为ρ=1/100 ,分布角 α=β =0°时 ,裂纹扩展利

于外加电场的函数关系如图3所示 ,显然 ,随着电场强度的增加 ,正则化的裂纹扩展力 Gext/G0 是

增加的 ,直到矫顽场E3 ≈600 kV/m时 ,达到最大值 ,然后减小到约50 , 图3还表明:随着外加力场

的增加 ,裂纹扩展力是减小的·　所有这些可以归功于畴转动的影响 ,由于电场和力场都能导致

畴转动 ,随着电场或力场的增加 ,越来越多的可转动畴将会转动 ,因此铁电陶瓷的宏观有效性能

将趋于单晶 ,裂纹扩展力将近似为一有限值 ,如方程(25), (28)所述·　

但所有的计算表明:外加电场能促进裂纹的扩展 ,即考虑畴转动时 ,随着电场的增加 ,临界断

裂应力将减小·　而晶粒长短径比的影响如图 4所示 ,长短比越大 ,裂纹能量扩展力 Gext/G0越大 ,

然而 ,与外加电场相比 ,转动晶粒的长短比对裂纹扩展的影响是不明显的·　另外 ,图 5给出了外
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图 5　在给定电场作用和 c =10 um 时, 裂纹分布角度对裂纹扩展力 Gext 和 G0/(N/m)的影响

加电场一定时 ,裂纹方向与裂纹扩展力 Gext和 G0的关系图 ,显然 , α=0°～ 360°间 Gext在 β =

80°～ 90°时增加到最大值 ,然后减小到 β =180°,且由于考虑了畴转动 ,Gex t远大于 G0 ,所有的

结果得出了与[ 11 ～ 14] 中的结果较为一致 ,平行极化方向的裂纹将比垂直极化方向的裂纹易于

扩展·　

5　结　　论

根据铁电材料的内在微结构及微结构级演化机理 ,我们运用Cheng 等[ 9]的统计模型及Eshel-
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by_Mori_Tanaka 方法和Wang[ 26]压电基体中含一椭球夹杂的基本解研究了畴极化转动的影响 ,求

解了有效多晶铁电材料中一币状裂纹的裂纹扩展力(能量释放率)Gext并用它分析了畴极化转动

对铁电材料断裂行为的影响 ,BaTiO3陶瓷中裂纹的裂纹扩展力的计算表明:电场能促进裂纹的扩

展 ,即外加电场减小了铁电材料的断裂强度 ,与实验结果[ 11～ 14] 较为一致·　

附录Ⅰ

电弹 Eshelby张量 S 的非零分量可以表示成如下形式

　　 Z I = SZ＊,

这里

　　 S11 =
1
4π
(C0

11N
1
1111+C0

12N
1
1212+C0

31N
1
1313+e031N

2
113),

　　 S12 =
1
4π
(C0

12N
1
1111+C0

22N
1
1212+C0

32N
1
1313+e032N

2
113),

　　 S13 =
1
4π
(C0

13N
1
1111+C0

23N
1
1212+C0

33N
1
1313+e033N

2
113),

　　 S14 =
1
4πe

0
24N

2
113 ,

　　 S15 =
1
4πe

0
15N

2
113 ,

　　 S19 =-
1
4π
(e031N

1
1111+ e032N

1
1212+e033N

1
1313- k033N

2
113),

　　 S21 =
1
4π
(C0

11N
1
2121+C0

21N
1
2222+C0

31N
1
2323+e031N

2
223),

　　 S22 =
1
4π
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12N
1
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22N
1
2222+C0

32N
1
2323+e032N

2
223),

　　 S23 =
1
4π
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13N
1
2121+C0

23N
1
2222+C0

33N
1
2323+e033N

2
223),

　　 S24 =
1
4π

e024N
2
223 , S 25 =

1
4π

e015N
2
223 ,

　　 S29 =-
1
4π
(e031N

1
2121+ e032N

1
2222+e033N

1
2323- k033N

2
223),

　　 S31 =
1
4π
(C0

11N
1
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21N
1
3232+C0

31N
1
3333+e031N

2
333),

　　 S32 =
1
4π
(C0

12N
1
3131+C0

22N
1
3232+C0

32N
1
3333+e032N

2
333),

　　 S33 =
1
4π
(C0

13N
1
3131+C0

23N
1
3232+C0

33N
1
3333+e033N

2
333),

　　 S34 =
1
4π

e024N
2
333 , S 35 =

1
4π

e015N
2
333 ,

　　 S39 =-
1
4π
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1
3131+ e032N

1
3232+e033N

1
3333- k033N

2
333),

　　 S41 =
1
8π

e031N
2
322 , S 42 =

1
8π

e032N
2
322 , S43 =

1
8π

e033N
2
322 ,

　　 S44 =
1
4π
[ C0

44(N
1
3232 +N1

3322+N1
2323+N 1

2233)+e024(N
2
232+N 2

322)] ,

　　 S45 =
1
4π

e015N
2
322 ,

　　 S48 =-
1
8π
[ e024(N

1
3232+N1

3322+N 1
2332+N1

2233)- k022(N
2
232+N2

322)] ,

　　 S51 =
1
8π

e031N
2
311 , S 52 =

1
8π

e032N
2
311 ,

　　 S53 =
1
8π

e033N
2
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1
4π
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　　 S55 =
1
4π
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附录Ⅱ

矩阵 A 的分块矩阵可表示成如下形式

　　 ff =

n2 m2 0 0 0 2mn

m2p2 n2p2 q2 2npq -2mpq -2nmp2

m2q2 q2n2 p2 -2npq 2mpq -2mnq2

pqm2 -pqn2 qp np2-nq2 mq2-mp2 nmpq

nmq -nmq 0 mp np qm
2
-qn

2

-nmp nmp 0 mq nq pn2-pm2

,

　　 fe =

n m 0

-mp np q

mq -nq p

,

这里 n = cosα,m = sinα, p = cosβ , q = sinβ , f f是 6×6矩阵 , fe 是3 ×3 矩阵·　因此有:

　　 A =
f f 06×3

03×6 fe
,

和

　　 AT = A-1·　

这里“T”表示矩阵转置,“ -1”矩阵求逆·　
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A Micromechanics Method to Study the Effect of

Domain Switching on Fracture Behavior of

Polycrystalline Ferroelectric Ceramics

CHENG Jin_quan , 　WANG Biao , 　DU Shan_yi

(Research Center of Composite Materials , Harbin Institute of

Technology , Harbin 150001 , P R China)

Abstract:The effect of domain switching on anisotropic fracture behavior of polycrystalline ferroelec-

tric ceramics was revealed on the basis of the micromechanics method.Firstly , the electroelastic field

inside and outside an inclusion in an infinite ferroelectric ceramics is carried out by the way of Eshelby_

Mori_Tanaka' s theory and a statistical model , which accounts for the influence of domain switching.

Further , the crack extension force(energy_release rate)G ext　 for a penny_shape crack inside an effec-

tive polycrystalline ferroelectric ceramics is derived to estimate the averaged effect of domain switching

on the fracture behavior of polycrystalline ferroelectric ceramics.The simulations of the crack extension

force for a crack in a BaTiO3 ceramics are shown that the effect of domain switching must be taken into

consideration while analyzing the fracture behavior of polycrystalline ferroelectric ceramics.These re-

sults also demonstrate that the influence of the applied electric field on the crack propagation is more

profound at smaller mechanical loading and the applied electric field may enhance the crack extension in

a sense , which are consistent with the experimental results.

Key words:ferroelectrics;domain switching;fracture behavior
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