
 

NiTi 形状记忆合金分子动力学
模拟研究进展

邓玲丽，高海根*，赵相瑜
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摘　要：分子动力学技术作为一种精确高效的原子尺度材料微观结构和组织研究方法，在降低研发成本的同时，对

试验研究具有指导意义，可在一定程度上弥补 NiTi 合金研究中因分析技术滞后而导致的试验数据不足和理论解

释困难等问题。首先概述了 NiTi 合金的形状记忆效应和超弹性特性，介绍了分子动力学的基本原理和模拟 NiTi
合金的常用势函数，然后重点介绍了分子动力学模拟在研究 NiTi 合金力学行为和相变方面的应用现状，包括晶粒

尺寸、孔隙率、非晶相、Ni 含量等因素对其性能的影响，凸显了分子动力学方法在研究 NiTi 形状记忆合金中的优

势。使用分子动力学技术模拟不同参数对性能的影响，可指导试验研究，针对性地改进材料制备工艺，提高材料的

形状记忆效应、超弹性和耐磨损性等性能，推动新型高性能 NiTi 合金材料的开发和应用。
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Progress in molecular dynamics simulation of NiTi shape memory alloys
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Abstract: Molecular dynamics  (MD) serves  as  an  indispensable  tool  for  investigating  the  microstruc-
ture  and  organization  of  atomic-scale materials,  providing  invaluable  guidance  for  experimental   re-
search  while  concurrently  mitigating  research  costs.  This  technique  effectively  compensates  for  the
paucity of experimental data and the intricacies of theoretical interpretation encountered in the study of
NiTi alloys, which are constrained by the limitations of analytical technologies. This paper commenced
by summarizing the shape memory effect and superelastic properties of NiTi alloys. Subsequently, the
fundamental principles of molecular dynamics and the prevalent potential functions utilized for simulat-
ing NiTi alloys were delineated. The emphasis was placed on the application of MD simulation in the
examination  of  the  mechanical  behavior  and  phase  transitions  of  NiTi  alloys.  The  influence  of  grain
size, porosity, amorphous phase, and nickel content on the properties of NiTi shape memory alloys was
elucidated, highlighting the advantages of MD methods in this research domain. The utilization of MD
technology to  simulate  the  impact  of  various  parameters  on  material  properties  can  facilitate   experi-
mental research, enhance the material preparation process, and bolster the shape memory effect,  super
elasticity, and wear  resistance of  the  material.  Consequently,  this  research endeavor  facilitates  the  ad-
vancement and utilization of novel, high-performance NiTi alloy materials.
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0    引言

自从形状记忆合金（Shape memory alloy, SMA）

被发现以来，其研究已经有近一个世纪的历史，这种

材料对温度、光线等外部刺激有较强的感应，属于

金属智能材料[1]。NiTi 形状记忆合金最显著的特性

是其形状记忆效应和超弹性行为[2-3]，其次，就是容

易实现固态非晶化[4]。1963 年 BUEHLER W J 等[5]

揭示了 NiTi SMA 内部的形状记忆效应，NiTi 合金

因其卓越的机械特性、抗腐蚀能力、储氢能力、生

物兼容性和常温相变特性等优点而备受关注，并在

生物医疗器械、航空航天领域、建筑领域和微机电

系统中得到广泛应用[6-7]。在生物医学领域，NiTi 合

金具有优异的生物相容性和形状记忆效应，使其能

够适应人体组织的变化，从而实现对患者骨骼和软

组织的精确修复和调整，因此被用于制造植入物和矫

形器 [8-10]。在航空航天领域，NiTi 合金能够在极

端温度和压力下保持结构完整，被用于制造可变形

的机翼和发动机部件 [11]。在机械工程领域，NiTi
合金能够根据外部刺激自动调整形状和尺寸，实现

自动化控制和监测，被用于制造智能驱动器和传

感器[12-13]。

若要充分发挥 NiTi 合金的潜力，需深入了解其

微观结构和相变机理，但因分析技术滞后导致这方

面的研究进展缓慢。利用分子动力学模拟技术可弥

补上述不足，帮助科研人员探究材料微观结构与宏

观性能的关系。例如，预测在不同合金成分下的相

变温度、相变动力学以及相变过程中的微观结构

演化，有助于理解 NiTi 合金在各种条件下的性能特

点 [14-16]；预估 NiTi 合金在各种环境下的力学性能，

如其弹性模量、屈服强度和疲劳寿命等，对其在实

际应用中的稳定性、可靠性进行预判[17-19]。笔者概

述了分子动力学在 NiTi 形状记忆合金领域的研究

进展，并对其发展方向进行探索。 

1    NiTi 形状记忆合金的基本特性

NiTi 形状记忆合金（SMA）的基本特性包括：形

状记忆效应（Shape Memory Effect, SME）、超弹性

（Superelasticity）、生物相容性、耐腐蚀性、耐磨性等。

NiTi 合金的晶体结构主要分为 B2 相（高温奥氏体）

和 B19'相（低温马氏体）[20]。

在材料科学范畴，形状记忆和超弹性特性的根

本原因在于 SMA 的无扩散固态马氏体相变。这一

过程涉及 SMA 内部的微观奥氏体相和马氏体相在

应力或温度的作用下发生相互转换[21]。在低温环境

中，马氏体相存在两种形态：非孪晶马氏体（也称为

定向马氏体）和孪晶马氏体。孪晶马氏体是在无应

力状态下，奥氏体通过降温直接形成的。由于孪晶

结构能够自适应，这种相变也被称为自适应马氏体。

其相图关系见图 1。
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图 1    孪晶马氏体、非孪晶马氏体和奥氏体的（a）应力-温度相图，（b）相互转化关系，（c）OWSME 的应力-应变-温度响应，（d）超

弹性的应力-应变响应[21]

Fig. 1    Twinned  martensite,  non-twinned  martensite  and  austenite:  (a)  Stress-temperature  phase  diagram,  (b)  the  mutual
transformation  relationship,  (c)  stress-strain-temperature  response  diagram  of  OWSME,  (d)  stress-strain  response
diagram of superelasticity[21]

 

奥氏体降温生成马氏体称为正相变，其中起始

和结束温度分别用 Ms 和 Mf 表示，而逆相变则用 As

和 Af 表示，见图 1（a）[21]。单程形状记忆效应（One

Way Shape Memory Effect, OWSME）的本质是温度

诱发的马氏体相变。图 1（b）中孪晶马氏体承载后

重新定向（退孪晶）为非孪晶马氏体，卸载后表现为

塑性变形，此时升高温度，非孪晶马氏体转变为奥氏

体，宏观上表现为 SMA 恢复原形状。TWSME 的

本质则是高内/外应力下非孪晶马氏体与奥氏体的

直接转变。超弹性的本质是应力诱发的马氏体相变，

即温度高于 Af 时，奥氏体承载变为非孪晶马氏体，

卸载后恢复原形的过程。由于这一特性宏观上表现
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为 SMA 发生较大变形仍能恢复至原形状（可恢复

应变为 6%～8%），但本质上是相变引发的形状恢复，

又被称为伪弹性（Pseudoelasticity），OWSME 和超弹

性的应力-应变曲线见图 1（c）（d）。 

2    分子动力学方法简介

分子动力学（Molecular dynamics, MD）模拟是

从 20 世纪下半叶开始发展起来的，已成为最为热门

的 计 算 机 模 拟 方 法 之 一 。 自 ALDER 和 WAIN-
WRIGHT 开创分子动力学以来[22-23]，在 20 世纪 60
年代，经 RAHMAN A[24] 和 VERLET L[25] 改良之后，

已经适用于液体、固体和气体的模拟分析。随着高

性能计算技术的快速发展，现已能模拟数十亿原子

的系统，达到了微米数量级的特征长度[26-27]。为克

服时间尺度太小的限制[28-29]，有研究者开发了时间

加速技术，如超动力学[30]、温度加速动力学[31]、元动

力学[32]、自适应增强方法[33] 和集体变量驱动超动力

学[34] 等。

分子动力学方法的优势[35-36] 在于能从原子尺度

上提供详细信息，能够预测合金的微观结构演变和

宏观性能，对试验研究有指导作用，并有助于优化合

金设计。然而，MD 模拟也存在一定局限性[35-36]，其

需要大量计算资源，受限于势函数的准确性，对边界

和初始条件敏感，且难以处理长程相互作用和量子

效应，有时需要简化模型以降低计算成本。 

2.1    分子动力学的基本原理和计算方法

分子动力学模拟基于牛顿运动定律，原子受到

的力由选取的势能函数决定，同时产生的加速度则

用于预测原子在下一个时间步的位置[35-37]。势能函

数通常分为内势能和外势能，内势能描述原子间的

相互作用，外势能描述原子与边界条件（如模拟盒子）

之间的相互作用，可用势能函数描述原子之间的相

互作用，包括静电相互作用、范德华力、氢键等。

分子动力学方法计算的步骤：初始化，构建初始

结构，包括原子位置、势能函数和边界条件；基于牛

顿运动定律，根据当前力和位置计算下一时间步的

加速度；时间积分算法，计算原子在下一个时间步的

位置；计算原子之间的相互作用力、系统的总势能；

输出系统在不同时间点的结构、能量和力等信息，

并分析模拟结果，如原子运动轨迹、能量分布、相变

过程等。 

2.2    模拟 NiTi 形状记忆合金常用势函数

NiTi 形 状 记 忆 合 金 分 子 动 力 学 研 究 常 用

势函数有：嵌入原子法（Embedded  Atom Method,
EAM） [38-39]、改进嵌入原子法（Modified  Embedded
Atom  Method,  MEAM） [40-41]、 修 正 型 嵌 入 原 子 法

（Reactive Empirical Bond Order, REBO）[42-43] 和密度

泛函理论（Density Functional Theory, DFT）[44-45] 等。
不同类型势函数具有不同特点。选择恰当势函

数可保证分子动力学模拟准确性和计算效率。模
拟 NiTi 合金的相变和力学行为时，常选择 EAM 或
MEAM 势函数，其能够较为准确地描述金属内部原
子间相互作用，计算更加高效；如需要更精确描述电
子结构和化学相互作用，选择 DFT 势函数会更好。
为了更好地理解分子动力学在 NiTi 合金模拟过程
中的优势，将 EAM-FS 和 MEAM 势进行简易介绍。

EAM-FS 势是由 FINIS 和 SINCLAIR[46] 发展起
来的，源于紧束缚模型的二阶矩近似。在 EAM-FS
公式中，系统的总能量可以用式（1）和（2）进行表述。

E =
∑

i

Aαβexp
[
−pαβ

(
ri j

dαβ
−1

)]
−

√∑
j,i

F
(
ri j

)
（1）

F
(
ri j

)
= ξ2

αβexp
[
−2qαβ

(
ri j

dαβ
−1

)]
（2）

ri j α β

dαβ
α β ξαβ Aαβ pαβ

qαβ
ξαβ

Aαβ
pαβ qαβ

其中， 表示原子 i 和 j 之间距离， 和 表示原子种
类。右边第一项是排斥项，第二项是金属键合。
是指 和 原子之间的最近邻距离。 、 、 、

是势函数参数，需要通过拟合试验数据或理论计
算结果来确定。 是形状参数，用于描述电子态密
度的形状，从而引入角向力项。 是强度参数，控
制原子间相互作用的强度。 和 是指数参数，
控制原子间相互作用的衰减速度。

ξ

二元 NiTi 合金的 15 个参数（Ni-Ni、Ti-Ti 和
Ni-Ti 相互作用的 、p、d、A 和 q）由 LAI 和 LIU[47]

提出。为减少计算工作量，MUTTER[48] 和 ZHONG
等人[49] 选择 0.42 nm 的截止半径，忽略弱长程作用，
独立提出一个在 0.4 nm 到 0.42 nm 之间的平滑截止
函数，来有效避免在截止半径对应距离处的力发散。

KO 等人[50] 发现不能通过简单的原子间势模型
捕获金属键的方向性，而 MEAM 势更适用于金属
材料的研究。因此，他们开发 MEAM 势函数来描
述 NiTi 合金的相变。马氏体中键的强方向性源于
Ni 和 Ti 原子在单斜晶胞表面位置。根据 MEAM
公式，总能量是嵌入能量项和成对排斥项的总和，
近似计算见式（3）。

E =
∑

i

Fi
(
ρi

)
+

1
2

∑
j,i

S i j∅i j
(
Ri j

) （3）
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Fi ρi ∅i j

Ri j S i j

式中， 是电子密度 的嵌入能量函数； 是距离

处的原子 i 和 j 之间的对相互作用； 是屏蔽

函数。

Fi

ρa(h)

虽然 EAM-FS 势只包含球平均原子电子密度，

但 MEAM 势在嵌入能量项中引入了额外角度项。

对于 的计算，背景电子密度的函数形式通过组合

几个部分电子密度 来计算，其中 h 在 0 至 4 的

范围内，表示为式（4）。

ρa(h) (R) = ρ0exp
[
−β(h) (R/re−1)

]
（4）

ρ0 β(h)

re

式中，原子电子密度比例因子 和衰变长度 是可

调参数，并且 是参考结构中的最近邻距离[51]。

∅i j
(
Ri j

)
与 EAM 公式不同的是，对相互作用 是

从 MEAM 公式中的平衡参考结构中原子的总能量

和嵌入函数的已知值计算的。文献 [52-53] 中提供

了 MEAM 势的完整公式。有关 NiTi 系统参数的

更多详细信息，请参见 KO 等人的工作[50]。 

3    NiTi 形状记忆合金分子动力学模
拟研究现状

NiTi 合金的形状记忆效应主要是由温度诱发

马氏体相变引起，而超弹性则主要是由应力诱发马

氏体相变导致。下面将从晶粒尺寸、孔隙率、非晶

相、Ni 含量等因素入手，讨论各种因素对 NiTi 合金

力学行为和相变的影响。 

3.1    晶粒尺寸对 NiTi 合金力学行为和相变的影响

KO 等人[54] 通过分子动力学模拟为 NiTi 合金

纳米尺度相变特征提供依据，如相变温度随晶粒尺

寸的减小而降低，导致应力-应变响应中的平台消失；

当晶粒平均尺寸降低到 4～8 nm 时，相变将受到抑

制，甚至不发生相变。GUR 等人[55] 的模拟表明晶粒

尺寸影响马氏体的相变程度和相变温度，并且马氏

体的体积积分及相变起始温度 Ms、终止温度 Mf 与

晶粒大小有关；晶粒越大，参数的值越低。NIE 等[56]

利用分子动力学模拟获得应力诱导相变过程中清晰

的微观结构和定量原子能级能量匹配，且随着晶粒

尺寸减小，相变逐渐受到抑制，产生不完全相变；从

非凸到凸，纳米晶体系的势能格局发生了显著变化，

从而导致相应的应力-应变响应和微观结构演化的

变化；随着晶粒尺寸减小，界面能（晶界和相界）对体

系势能变化贡献远大于晶界能（奥氏体和马氏体）。

能量耗散机制从相变时原子界面摩擦转变为晶界滑

动引起的塑性变形。界面能项在总势能中逐渐占据

主导地位，从而观察到纳米晶 NiTi 相变行为的根本

变化。

LIU 等人[57] 建立纳米晶 NiTi 合金晶粒尺寸模

型，分析不同晶粒尺寸模型的应力-应变响应，并通

过 MD 模拟，获得相应的应力应变曲线；同时通过

MD 模拟研究了双马氏体相变的变形机理与晶粒尺

寸之间的关系。结果表明，当晶粒尺寸小于 20 nm
时，温度和应力均未引起双马氏体相变；当晶粒尺

寸为 20 nm 和 30 nm 时，相变过程中出现双马氏体；

晶粒尺寸为 20 nm 时，只出现一个孪晶面；晶粒尺寸

为 30 nm 时，出现多个孪晶面。在双马氏体相变过

程中，晶界的比例基本不变，而相界的比例则在增加。

随着晶粒尺寸的增大，孪晶面和相界所占比例增加，

且多个孪晶面的出现与相界的增大密切相关。图 2
展示了 5 种晶粒尺寸的 NiTi SMAs 应力-应变响应

理论结果与模拟数据的比较。可以看出，滞后曲线

的模拟和理论趋势一致，表明分子动力学模拟得到

的纳米晶 NiTi SMA 的应力-应变曲线具有可信度。 

3.2    孔隙率对 NiTi 合金力学行为和相变的影响

GUR 等人[55] 基于二元 NiTi SMA 原子模拟，记

录纳米尺度下孔隙度对相分数演化动力学、转变温

度和应力-应变响应的影响，具体结果见图 3。通过

对具有不同孔隙结构的纳米多孔 NiTi 与无孔模型

的模拟结果进行对比，发现随着孔隙率的提升，马氏

体相的分数和相变温度明显上升，同时应力-应变响

应也随之改变，残余应变和能量耗散的滞回能力显

著增强；NiTi 合金的相变特性受到表面孔隙率的调

节，使其形状记忆和超弹性性能改变。

LIU 等人[58] 采用分子动力学模拟方法研究纳

米晶（Nanocrystalline, NC） NiTi SMA 的孔隙率对

马氏体相变变形机理的依赖关系，具体结果见图 4。

同时研究等温条件下，孔隙率对 NC NiTi SMA 马氏

体相变变形机理的影响。研究结果显示，随着孔隙

率的增加，纳米多孔 NiTi 形状记忆合金（Nanopor-
ous NiTi SMAs, NP NiTi SMAs）的相变起始温度和

残余应变均呈上升趋势，而相变起始应力则随着孔

隙率的增加而降低。并进一步分析加载类型、峰值

应力和初始温度对 NP NiTi SMAs 的马氏体转变变

形机制的影响。结果显示，NP NiTi SMAs 的相变阈

值应力随温度和峰值应力的升高而增大，残余应变

随温度的降低或峰值应力的增大而增大。从图 4 可

以看出，峰值应力对不同孔隙率的 NC NiTi SMAs
的相变有很大影响，随着峰值应力的增加，相变门槛

应力增加，残余应变减小。LIU 的团队[59] 还研究了
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多孔纳米晶 NiTi 合金在循环变形作用下的相变行

为，发现孔隙率和循环次数的增加导致临界相变应

力和峰值应力降低，残余马氏体、相边界和间隙原

子增加。循环变形后，整个体系在拉伸阶段的势能

降低发生在较早阶段，表明随着循环次数的增加，马

氏体相变发生得越早。由于残余马氏体的存在，随

着循环次数的增加，奥氏体弹性卸载阶段的势能经

历了由减少到增加的转变趋势。
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图 2    通过模拟和理论计算获得了不同晶粒尺寸的纳米晶 NiTi SMAs 的应力-应变曲线[57]

Fig. 2    Stress-strain curves of nanocrystalline NiTi SMAs with different grain sizes were obtained by simulation and theoret-
ical calculation [57]
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图 3    （a）无孔 NiTi 和（b）孔隙率为 40% 的多孔 NiTi 在 T=400 K 温度下不同相（B2、B19 和 B19′）的应力应变响应和演变[55]

Fig. 3    Stress strain response and evolution of different phases (B2, B19, and B19′) at T=400 K temperature for (a) non-por-
ous NiTi and (b) porous NiTi with porosity at 40% [55]

 

l̄

单片（无孔）晶体或非晶体材料的机械特性可由

一组定义明确的量来描述，可通过在材料中引入孔

隙来改变机械性能。一般情况下，强度值随着孔隙

的引入而降低。因此，孔隙率会影响材料的硬度、

强度和塑性的附加自由度。GALIMZYANOV 等[60]

以多孔晶态 NiTi 为例，研究相应的力学性能，如杨

氏模量、屈服强度、极限抗拉强度等，证明了对孔的

平均线性尺寸 的显著依赖性。并首次提出准确再

∅ l̄

∅ l̄
∅ = 0.55 M

(
l̄,∅

)

现机械特性对孔隙率 和孔平均线性尺寸 的依赖

性经验方程，见式（5）。计算式适用的孔尺寸范围很

广，从纳米尺寸到几百微米尺寸，还考虑材料整体极

限情况，获得的结果可直接用于解决与材料设计相

关的问题。具体模拟结果见图 5，图中曲面是用不

同 的 和 值 得 到 的 结 果 ， 红 色 曲 线 是 孔 隙 率

时 曲面的切片。从图 5 可以看出，

几乎均匀的整体材料中引入不显著孔隙会导致其机
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∅ > 0.6

∅ l̄

械性能显著降低：在高孔隙率（ ）和具有微米

或毫米孔径的高孔隙材料的平均线性孔径极限下，

力学性能对 和 的依赖性较弱。这种孔隙度对应

于多孔结构渗透的材料，孔隙度的增加主要是由孔

间分区薄化导致。

M
(
l̄,∅

)
= M0

(
l̄0

l̄

)γ∅
(1−∅)n

[
1−(l̄0/l̄)λ

]
（5）
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（a）0;（b）1.5%;（c）6.1%;（d）11.9%

图 4    具有不同孔隙率的 NC NiTi SMAs 在不同峰值应力下的应力-应变曲线[58]

Fig. 4    Stress-strain curves of NC NiTi SMAs with various porosities at different peak stresses [58]
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σy σ f

红线表示在孔隙率为 0.55 时的切片，黄色圆圈表示孔隙率为 0.55 时具有纳米级孔隙的材料，绿色圆圈表示孔隙率为 0.55 时具有微米级孔隙的材料

(a) 杨氏模量 E；(b) 屈服强度 ；(c) 极限强度

log
(
l̄/l̄0

)
∅图 5    多孔 NiTi 的机械性能对约化平均线性孔径 和孔隙率 的依赖性[60]

log
(
l̄/l̄0

)
∅Fig. 5    The mechanical properties of porous NiTi depend on the reduced mean linear pore size  and porosity  [60]

 
 

3.3    非晶相对 NiTi 合金力学行为和相变的影响

众所周知，表面剧烈的塑性变形会导致 NiTi
SMA 表面非晶化，因此研究非晶相对 NiTi SMA 力

学行为和相变的影响具有重要意义。KO 等人[61] 的

研究工作表明形状记忆合金柱在循环压缩下的力学

响应受到非晶晶界和表面区域的显著影响。循环加

载下观察到超弹性退化，主要是因为累积塑性变形

和由此产生的非晶和结晶形状记忆合金区域协同贡

献的残余马氏体。在循环载荷下应力平台和迟滞的

突然减小是由于非晶相的存在增加了马氏体相的稳

定性。基于确定的退化机制[62]，该团队验证了恢复

超弹性的方法，并提出了一种禁止非晶和晶体区域

协同贡献的方法，例如在小尺度上实现形状记忆合

金的可持续运行。

WANG 等人利用分子动力学模拟具有非晶表

面的 NiTi SMA 的超弹性行为。在平均晶粒尺寸

为 9、12、15 nm 的多晶（PC）模型上下表面形成相

应非晶层，得到非晶-纳米晶-非晶（ANA）结构。采

用 MD 模拟研究了具有非晶表面纳米晶 NiTi SMA
的力学和相变行为。随着晶粒尺寸的减小，相变应

力、最大拉伸应力和不可恢复应变均呈现增加趋势，

同时晶粒的取向对 NiTi 合金的相变过程有着显著

影响。非晶相的存在由于其塑性变形而导致超弹性

退化，极大地提高 NiTi SMA 的拉伸应力。当非晶

层厚度从 10 nm 减小到 5 nm 时，不可恢复应变从

1.3% 降低到 0.9%。图 6 的结果与 HUA 等人[63] 的

试验观察结果吻合，表明非晶相的存在能够抑制单

个晶粒中马氏体变体的形成。
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图 6    拉伸加载时 PC 模型 (dave = 15 nm) 中单个晶粒的相变行为：加载至 6% 应变时 PC 模型中的 (a) 相分布和 (b) 取向分布

（原子根据晶格取向着色）；(c) 所选晶粒中 B19'马氏体的形核和生长过程
Fig. 6    Phase transition behavior of individual grains in PC model (dave = 15 nm) under tensile loading: (a) phase distribu-

tion, (b) orientation distribution (atoms are colored according to lattice orientation) in the PC model when loaded to
6% strain and (c) growth of B19' martensite in selected grains

 
 

3.4    Ni 含量对 NiTi 合金力学行为和相变的影响

LI 等人 [64] 采用分子动力学（MD）研究了不同

Ni 含量的 NiTi SMAs 的热力学行为，并利用 2NN-
MEAM 电位分析了 Ni 含量对 NiTi 单晶和多晶相

变温度的影响。模拟结果表明，随着二元 NiTi 合金

由富 Ti 态向富 Ni 态转变，特征相变温度先升高后

降低；Ni 含量的变化对马氏体变体和孪晶的形成也

有显著影响，而对变体的形成类型影响较小。根据

热诱导相变得到的特征相变温度，分别选择 500、

600、700 K 和 300、400、500 K 两种温度模式来分

析 NiTi 单晶和多晶的超弹性效应，并得出不同的恒

温条件下单轴加载和卸载的应力-应变响应。同时

研究各模型的微观组织和晶粒取向，无论是在热诱

导还是应力诱导的相变条件下，人字结构只存在于

不同镍含量的多晶中，单晶中尚未发现其存在迹象。

有研究表明 Ni 浓度对 NiTi 在磨损过程中马氏体相

变行为的影响较大[65]，图 7 显示了 NiTi 合金在磨损

试验期间的结构变化。Ni 含量影响马氏体相变的

水平和在磨损期间形成的变体类型。富 Ti 合金在

滑动过程中出现 3 种变体结构，而富 Ni 或等原子合

金在滑动过程中出现 4～5 种变体结构。与富 Ti 合

金相比，富 Ni 合金更容易发生马氏体相变，形成更

多变体组织，提高耐磨性。元素比分析显示变体为

富 Ti 结构，并且变体中的 Ni 含量从 43.7% 增加到

46.7%，Ni 体积含量从 49.0% 增加到 51.0%。随着

温度的升高，NiTi 合金的耐磨性下降，所以适当增

加 Ni 含量有利于马氏体变体的形成，提高耐磨性，

与试验结果[66]——增加 Ni 含量有利于提高 NiTi 的

耐磨性相一致。 

3.5    其他因素对 NiTi 合金力学行为和相变的影响

CUI 等人[67] 为了全面揭示 NiTi 合金的损伤机

制，采用分子动力学研究 NiTi 合金在单轴和三轴强

动态拉伸下的损伤行为，研究结果揭示材料的微观

损伤机理和孔洞演化过程，为建立损伤数学模型提

供理论依据。在多晶模型中，单轴强动载荷作用下

的 MD 模拟结果表明，由于位错的积累，在晶界上

产生应力集中效应，孔洞沿晶界扩展。然而，晶粒间

的相互作用阻碍了孔洞的扩展和合并，导致模型内

部呈现韧性损伤行为。同时还通过 MD 模拟研究

了晶粒尺寸的影响，损伤阶段的晶粒尺寸效应

（Grain Size，GS）导致损伤延性的提高，平均 GS 值

的降低；而在三轴拉伸条件下，由于晶粒阻碍效应的

减弱，GS 对试样的力学性能影响不大。应该注意的

是，晶粒尺寸不影响两种强度加载条件下的极限应

力值。与多晶模型相比，单晶模型在单轴和三轴载

荷下均表现出更高的极限应力值；单晶模型内部变

形较均匀，导致其在损伤过程中产生较多的孔洞，从

而导致脆性断裂现象。在应变控制加载条件下，发

现了两种不同的不可恢复应变产生机制，一种是在

塑性阶段的位错滑移；另一种是发生在损伤阶段的
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孔洞长大和合并。在此基础上，提出了一种新的损

伤因子，该因子可以插入到常规的本构模型和状态

方程中，用于描述 MD 模拟结果的损伤行为和应变-

应力响应。所提出的新的本构方程和状态方程与

MD 模拟数据吻合良好。
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图 7    不同 Ni 含量的 NiTi 合金在磨损过程中的组织演变[65]

Fig. 7    Microstructure evolution of NiTi alloys with different Ni contents during wear [65]

 

ATAOLLAHI 的团队 [68] 利用 MD 模拟研究了

Ni4Ti3 析出物与 NiTi SMA 的应力诱导和温度诱导

相变的关联，以及对沉淀模型力学响应加载方向的

依赖性。菱形晶体结构的 Ni4Ti3 沉淀是 NiTi 合金

相变产物，其可嵌入到具有 B2 晶体结构的 NiTi 基

体中，在菱形 Ni4Ti3 沉淀物的存在下，NiTi 合金没

有显著的热诱导相变。在 500 K 时，NiTi 合金为奥

氏体，菱形 Ni4Ti3 沉淀物使 NiTi 合金在 [100] 方向

压缩时具有更大的磁滞回线，从而具有更强的能量

耗散能力；300 K 时，在 [100] 方向的压缩下可观察

到一些残余应变，该残余应变在加热至高于 Af 的温

度时恢复，Ni4Ti3 沉淀物对热机械响应和应变恢复

的影响均不显著。在奥氏体状态下（温度高于 Af），

对有沉淀和没有沉淀的模型施加单调增单轴压缩力，

模型均表现出超弹性行为。相对于结晶方向不同压

缩力，力学响应显示出方向依赖性。在所有发生相

变的加载方向上，由于析出相的存在阻碍了反向相

变，沉淀模型迟滞比原始 NiTi 合金大，且在 [100]
加载方向上，析出相对合金的超弹性性能有显著

影响。

ALIF 的团队[69] 评估了通过分子动力学演示不

同冷却时间的玻璃态 NiTi 在 10 K 时的结构情况：

在 0.1 ns 至 1.0 ns 的冷却时间内，将液态 NiTi 的温

度从 2 500 K 迅速降低到 10 K，可形成玻璃态 NiTi。
研究表明，随着冷却时间的延长，BCC 类和二十面

体类局部结构的数量增加，而六方最密堆积类局部

结构的数量则随着冷却时间的延长而减少。此外，

在所有冷却时间变化中，FCC 类局部结构的数量几

乎保持不变。 

4    总结与展望

首先简要介绍了 NiTi 形状记忆合金的基本特

性和分子动力学的原理方法，突显了分子动力学在

研究 NiTi 形状记忆合金中的优势，然后从影响

NiTi 合金力学行为和相变的因素入手（晶粒尺寸、

孔隙率、非晶相、Ni 含量等），着重介绍了分子动力

学在 NiTi 形状记忆合金方面的研究现状。

总的来说，NiTi 合金的相变及力学行为受多种

因素耦合作用的影响，原子尺度的相变及力学行为

与宏观尺度的特殊性能存在差异，分子动力学方法

建立了微观机制与宏观现象之间的桥梁。但该方法

还存在一些不足之处：计算机的容量不能无限扩展，

模拟空间和时间尺度较为有限，模拟规模相对较小；

模拟条件过于理想化，模拟结果存在一定的局限性；

分子动力学模拟的准确性受限于所使用的势函数，

因此势函数的选择和参数化对模拟结果有显著影响。
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为了解决上述不足，可从以下几个方面开展研

究工作：

1）目前该领域存在一个有待深入研究的问题是

如何构建可用于 NiTi 合金性能研究的多尺度模型，

实现纳观、微观、介观和宏观等不同尺度间的衔接。

2）从分子动力学方法有待完善的地方入手，如：

研究开发高精度、高效率和高扩展性的新型势函数，

使 NiTi 合金的性能能够更加精确地反映出来；加强

对多尺度模拟的研究、构建多尺度模型，从更大尺

度上研究 NiTi 合金的性能；建立 NiTi 合金分子动

力学模拟结果与试验结果之间的关系，完善 NiTi 合

金的微观机制；扩大模拟规模，建立能够反映 NiTi
合金真实宏观尺寸的模型。

总之，分子动力学在 NiTi 形状记忆合金的研究

中发挥了重要作用，为探究该类材料相变和力学行

为提供了有力的技术支持。在探索新材料合成、性

能优化和开展跨学科研究方面，分子动力学方法展

示了巨大的应用潜力。
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