
第 36卷 第 6期 

2 0 0 0 年 6 月 

仓 扁 学 垃 
ACTA M ETALLURGICA SINICA 

Vo1．36 No．6 

June 2 0 0 0 

第二相粒子含量对基体晶粒长大影响的 究 
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摘 要 利用作者自行开发和改蛊的 Monte Carlo计算机仿真算法，对古不同数量第二相粒子的虚拟材料基体中三维晶粒长 

大过程的影响进行了仿真和定量分析 结果表明，随粒子体积分数增加，晶粒长大指数下降，停滞状态的晶粒尺寸分布宽度减小 

通过计算机仿真获得了极限晶粒尺寸和粒子参量问的定量关系，并由几何模型给出了证明 与文献中已有理论模型、计算机仿真及 

实验结果进行的比较分折表明，本文所得结果与实 4结果符台得更好． ． 
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A BSTRACT By means of a modified M onte Carlo method newly developed by the present authors． 

the ird]uence of second-phase particles(SP)of varioUS VOlume fractions on 3D grain growth pr0cess 
in the matrix of a virtual two-phase material was simulated and quantitatively analyzed．The results 

show that the gr ain growth exponent reduces and the grain size distribution at the stagnant state 

gets narrower with increasing SP volume fraction．A quantitative relation between the limited gr ain 

size and the particle parameters Was obtained from the presen t simulation．and being  proved by a 

geometric mode1．Comparison with the existing theoretical models．simulation results and experiments 

demonstrates that the present results agr ee better With experimental ones． 

K EY W ORD S second-phase particle，three-dimensional gr ain growth 

利用弥散分布的第二相粒子细化晶粒组织已成为工 

业上常用的手段．关于第二相粒子对基体晶粒长大影响的 

定量研究对于预报一定条件下复相材料中的晶粒尺寸及 

尺寸分布具有实用价值 

有关第二相粒子对晶粒长大的影响已有相当多的理 

论模型 [I--6 J．ZenerI l最早从理论上建立极限晶粒尺寸与 

粒子尺寸、体积分数间的定量关系．但大量实验结果 [4,7--9 J 

证 明 Zener公式预测的晶粒尺寸过大．之后， Gladman 
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com puter simulation 

考虑晶粒形状 _3_、Hillert等假定变形的晶界曲面 p14- ， 

Htmderi等区分粒子在不同位置的钉扎力 【 等等，分别 

建立了极限晶粒尺寸与粒子参量之间的关系．实验研究表 

明许多理论预测值与测量结果存在较大差距．这些差异多 

数来自模型的不台理假设，也有一部分来自复杂的实验过 

程带来的误差．因此，发展有第二相粒子对基体晶粒长大 

影响的计算机仿真研究是一种辅助研究的有救途径． 

迄今对含有第二相粒子的复相材料晶粒长大的计算 

机仿真研究较少． EXXON组利用 Monte Carlo方法 

进行了复相材料的晶粒长大计算机仿真 【” 但该算法 

的构成缺乏明确的物理基础，所得结果尚未得到理论或实 

验证明．本文利用 自行开发的 Monte Carlo改良算法， 
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重点研究第二相粒子含量对复相材料晶粒长大的影响，对 

仿真结果给予理论分析和证明，并将其与其它理论和实验 

研究进行比较． 

1 计算机仿真结果与讨论 

1．1 不同粒子含量下复相组织形态 

图 1示出粒子不同体积分数 (，v)下复相材料晶粒长 

大到达停滞时的组织形态 可以看到，随 ，v增大，复相材 

料停滞态的晶粒尺寸减小，晶粒长大的极限时间 (tc)也 

缩短．由图还可以发现，随 ，v增大，系统内晶粒尺寸分 

布的均匀性加强，晶粒形状的规则性也增强了 

1．2 粒子含量对基体晶粒长大动力学的影响 

第二相粒子含量对复相材料晶粒长大指数的影响表 

示在图 2中，图中一并示出单相材料平均晶粒尺寸随时 

间的变化阻作比较 与单相材料晶粒长大指数随时间逐渐 

增长的变化趋势相反，复相材料的晶粒长大指数随时间逐 

渐减小，且 ，v越大，相同阶段内长大指数越小，其趋于 

0的时间越短． 

图 3示出不同 ，v下复相材料停滞态的晶粒尺寸分 

布．可见 ，v越大，晶粒尺寸分布宽度越小，峰值越高． 

这是因为，随着粒子在基体中弥散程度的加强，均匀分布 

的粒子对晶粒长大的总体阻碍作用增强，系统晶粒，包括 

大尺寸晶粒，很快被周围粒子稳定钉扎，致使系统中晶粒 

尺寸分布范围较窄． 

1．3 极限晶粒尺寸与第二相粒子参量间的关系 

第二相粒子阻碍晶粒长大的众多理论模型虽然具有 

不同的物理或几何基础、但所预测的极限晶粒尺寸与粒子 

参量的关系可以写成通式 

冗c= (1) 

其中 Rc为极限晶粒尺寸，r为粒子半径， 和 为常 

数．最早的 Zener摸型 [ 】及其后一些分析模型 【。， 认为 

n。=1，但其它大量的理论 {4-rA5]、实验 [4,r-9】和计算机 

仿真 ',1o-12a~]均得到 札口<1的结果、例如： D=0 93 、 

1／2[7．15I，1／2—1／3_剖_1／~5．12A6]等．有关n 的确切数 

值至今仍存在争议 

本仿真研究所得 Rc与 r，，v的关系示于图 4，为确 

定 n。数值，采用了对数坐标系．利用最小二乘法拟台的 

结果为 

lg(皿／r)=0．4773—0．31lg，v (2) 

相关系数为 0．985 上式可进一步写成 

冗c=3 001。南 (3) 
即 。=0，31． 

Hellman和 HHlert最早建立了第二相粒子与基体晶 

粒交互作用的几何模型 14]，认为当粒子体积分数较大时， 

围 1 不同粒子体积分数下复相材料晶粒长大停滞时的组织形态 

F|g．1 Microstructures at gr~in growth stagnation in materials with various volume fractions of second phase(，v and c 

represent the volume~action and the limited grain growth time respecti,~ly) 

(a)fv=0．Ol，~C=3100 MCS (b)fv=0 05．tc=lO00 MCS (c)凡 =0 08-t0=750 MCS 

(d)，v=0，10，tO=700 MCS (e)fv=0 12-tO=S00 MCS (f)，v=0 15， c=．500 MCS 
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圉 2 不同粒子体积分数的复相材料中平均晶粒尺寸随时间的变 

化 ￡0代表形成充满空间的复相组织的起始时间 

Fig．2 Changes oftheaverage grain sizewith sim ulatingtime 

for diferent̂ ．where to represents the time when the 

tⅥr。一phase space-filling micro~tructure first forms 

田 3 不同粒子体积分数的复相材料中停滞状 态的晶粒尺寸分布 

F ig．3 Grain size distributions at grain growth stagnation for 

different 

田 4 仿真得到的 lg(Rc／r)与 lĝ 之间的关系 

Fig．4 Simulation result of relation between ig(Rc／,)and 

，v 

如果晶粒每个角隅存在一个粒子，则可被稳定钉扎．假设 

晶粒为十四面体形状 (共 24个角隅)，并考虑角隅处四晶 

粒间的共享效应，得到关系 ( 】 

Rc=6 (r／砖) 

上述关系因来源于纯 粹的几何假设而一直没有受到重 

视，而且近年的仿真结果 [11,12,16]已证明此假设并不合 

理 首先分析复相材料晶粒长大过程处于停滞时起到钉扎 

作用的第二相粒子数量及分布特征 设 矾 ．n 和 n 分别 

为停滞态位于系统平均晶粒晶界面 晶棱和角隅的粒子个 

数． n。i 为停滞态平均每个晶粒中起到钉扎作用的粒子 

总数，因考虑整个复相材料微观组织的共享效应，n i 与 

nb． 、n 三者之和并不严格相等 以上四个参量与粒子 

体积分数的关系示于图 5中．可见、四个参量均随 ，v增 

加而增大，但当 ，v较大时，随 ，v增长速度非常缓慢， 

并分别趋于稳定数值： nh=14，n =9，q％c~3，n口i =22． 

由此可以想到，继续增加第二相粒子数量时，对系统平均 

晶粒而言，真正阻碍其扩展晶界运动的粒子数目将基本保 

持不变．不考虑共享效应时可近似认为，晶粒长大停滞时 

系统平均晶粒的晶界面，晶棱和角隅最多分别有 14，9和 

3个粒子钉扎 

设复相材料单位体积内所含第二相粒子总数为 nv， 

晶粒总数为 Ⅳv 则 

， 

．Ⅳv 老 

(5) 

(6) 

其中， 和 ；分别为粒子和基体晶粒的平均体积．如 

以等体积球半径表示粒子和基体晶粒的三维尺寸，忽略两 

者尺寸分布的影响，则有 

圉 6 晶粒生长停滞态下位于平均晶粒的晶界面 (”b) 晶棱 

。)、角隅 ( )的粒子数，及起钉扎作用的平均粒于总数 

。Ln)随 的变化 

Fig．6 Numbers of SP locating at interfaces(”b)．edges(ne) 

and corners(nc)of the average grain in the system， 

and 。jn，the averaged total number of SP pinned  one 

grain at the grain growth stagnation state vary with 

the volumefractionof SP inthe system，，v 

一 
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=  。 (7) 

：  R} (8) 

设 Pni 为复相材料晶粒长大停滞时，起钉扎作用的 

第二相粒子十数占系统粒子总数的百分数，结合前面定义 

的参量，下列关系成立 

—

nv ~
—

Ppin

： 山 (9)N v “‘ 、 

代入式 (5)一 (8)，并考虑到停滞态下系统晶粒平均尺 

寸 风r即为极限晶粒尺寸 Rc，以及第二相粒子大小均 

匀时，其平均尺寸可用单个粒子尺寸代替，式 (9)等价于 

凰=( ) 专 (10) 
npi 和 Ppi 均随 ，v增加而增大，如图6所示，但比值 

npl ／ in随 ，v增长的速度极为缓慢，利用最小二乘法 

拟合的结果为 

=28．95f~'。。 (11) 

相关系数为0．99．拟合曲线 (图6)表明 山／Ppin为，v 

的弱函数，此比值的立方根对 ^ 的变化更加不敏感，即 

(~ Zpin)}=3
．oTfv~．。 (12) 

由图6可以看到，在 ，v变化区间(npl ／ i ) ／。基本上 

保持常数，其值约为3．利用式 (11)或式 (12)的结果， 

式 (10)转化为 

Rc=3．0 (13) 

或直接利用 (npi ／ i ) ／。 3 O0的结果，得到关系 

(14) 

围8 参量 jD_ ； ／昂 和 (npln／昂j ) ／。与 ／v的 

关系 

Fig-8 I i。n het'ween nPI n1 n， 山 ／尸pin 

f 。／尸pj )。／ and，v 

式 (13)或式 (14)与对仿真过程定量分析所得的经验关 

系式 (3)是非常接近的 

几何模型虽然没有给出粒子钉扎阻力的表达式，但其 

建立考虑到阻碍晶界面、三晶棱和四晶交点运动的粒子数 

目达到一定值时，系统晶粒长大中止．此观点与单位晶界 

的驱动力不足以克服逐渐增大的单位晶界上粒子钉扎力 

时，晶粒长大即发生停滞的物理基础一致，与没考虑钉扎 

粒子个数变化规律的早期几何模型 14J不同 

考虑到粒子与基体晶粒在三维空间结合位置的几何 

模型裉少，其预测结果 』 J与本仿真及实验数据的比较示 

于图 7．实验数据来自 HeUmanl ，Anandl 和 Syn[17 J 

的三种碳钢及 Olgaard[ 的 CaCO~基体 +Al~Oa粒子 

的复相材料，其中 ，v的范围为 0．01—0．20．为增强可比 

性，取 Rc与 r的相对值．由图可见，本仿真与实验结果 

符合较好 Hellman和 Hillert模型 【 J的预测值偏低， 

由仿真结果可知，其假设的使晶粒长大停滞需要位于四晶 

点处的钉扎粒子数目过多 Hunderi等的模型 【。J在 ，v 

较大时预测结果 比较接近实验值，但在 ，v较小时远高于 

测量值．该模型虽然分别计算了粒子位于晶界面、三晶棱 

和四晶点处的钉扎力，但没有区分粒子在这些位置的不同 

分布概率，此种影响在 ，v较小时显得尤为重要 

圉 本文仿真结果与已有理论、实验及仿真结果的比较 

Fig． Com parison of the present results with existing thec~ 

retical models，simulation results and experiments 

2 结论 

f1)复相材料的晶粒长大指数随时间逐渐减小．且粒 

子体积分数越大，相同阶段内长大指数越小，其趋于 0的 

时间越短． 

(2)随粒子体积分数增大，系统内晶粒形状的均匀性 

增强；晶粒长大停滞态的尺寸分布宽度减小． 

(3)由仿真结果拟舍得到晶粒长大极限尺寸 Rc与第 

二相粒子半径 r、体积分数 ，v之间符合关系 (仿真进行 

0  
0  

3  

11 

C 
R  
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的范围 O．01<^ <O 2O) 

Rc： 3．0012 
JV  

并由相应的几何模型给出证明． 

(4)仿真结果与多种实验数据的比较表明，本文所得 

极限晶粒尺寸与粒子参量间的关系较以往几何模型更符 

台实测结果． 
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