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两种初始晶粒组织演变及准稳态的仿真研究 

王 超 刘国权 秦湘 阁 
(北京科技大学材料科学与工程学院，北京 100083) 

摘 要 设计两种可由不同参量的 w ibull尺寸分布函数表达的晶粒组织作为初始态，采用 Potts Monte Carlo方法对它们 

进行晶粒长大过程的仿真．结果表明，进入准稳态长大阶段后，两种组织的晶粒尺寸分布几乎同趋于另一种 W ibul1分布，而不 

是经典 Hillert理论预测的Hillert(N寸分布因子u=4)分布．该准稳态的晶粒尺寸分布也可用 <4的解析函数近似表示，从 

而为 <4的准稳态晶粒尺寸分布的存在提供了仿真实验证据 
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ABSTR ACT M 0nte Carlo simulations were performed to investigate the process of the normal grain 

growth starting from two microstructures，the grain size distributions of which could be well described 

by the W leibull function with difierent parameters．The results show that．during the quasi—stationary 

state stage．the grain size distributions of the two microstructures seemly approach to a similar dis— 

tribution，which is quite difierent from the Hillert(u=41 distribution．However，the W_eibull function 
with a parameter difierent from that of the initial fits the grain size distribution wel1．M eanwhile it 

can also be well described by the analytical solution．where is smaller than 4． 

KEY W oRD S grain growth，grain size distribution，quasi—stationary state，M onte Carlo simulation 

晶粒长大是金属、合金、陶瓷等多晶体中很普遍的现 

象，也是一种最基本的组织演变，对材料的硬度、强度和 

韧性等材料性能有重要作用．因此，关于晶粒长大的理论 

研究不仅有着重要的理论意义，而且在材料的晶粒尺寸及 

性能设计方面具有重要的指导实践的价值． 

在众多的晶粒长大理论中，著名的 Hillert理论 tl J虽 

被人们广为接受，但它所预测的关于准稳态长大的晶粒尺 

寸分布 (GSD)，即峰值右偏的 Hillert分布，至今未能为 

实验或仿真结果证实． Brown[ 1曾对传统的粒子粗化理 

论重新进行了研究，并获 Coughlan和 Fortes 工作的 
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进一步的证实．他们认为在粒子粗化过程中可得到多种可 

能的准稳态的晶粒尺寸分布函数 (GSDF)，而不只是唯一 

的一个分布函数．鉴于 Hillert晶粒长大理论直接来源于 

粒子粗化理论，于海波 _4j和 Rios[ j各 自独立地把文献 

l3]的方法运用到二维晶粒长大的研究中，得到了一系列 

准稳态 GSDF，记作 f(u)，它们是一个以 ( 对分布函 

数的形状具有决定性意义，具体的物理含义见文献 [1])为 

单参量的函数族，其中 <4情况下的形式为 

f(u) 2uHo Ho 【I 2H0 
而  pt l一—V／4u—-u2 

(arctg( 2
⋯

u - u

+arctg(志 ))]) (1) 
在式 (1)中， =R／<R>为归一化晶粒尺寸，R和 

<R >分别为晶粒尺寸和平均晶粒尺寸． 和 的关 
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系由下式决定 
f“ 

／ f(u)udu= 1 f2) t，
o 、 、 

其中， 乱 为系统中晶粒尺寸的最大值． 

于海波 -4_在晶粒长大数值模拟中，观察到了 <4 

的晶粒尺寸分布，但是由于数值计算对模型假设本身合理 

性的依赖，以及对晶粒组织 自身拓扑性质的不充分考虑， 

该数值仿真结果尚待新研究结果的进一步证实． 

Potts Monte Carlo(简称 PMC)仿真 t6-9 J，作为一 

种有效的图像仿真方法，能够方便地计入晶粒组织自身的 

拓扑学约束，且便于对组织进行多种参量的表征，是研究 

晶粒长大的便捷工具．但已有仿真大多限于对某单一初始 

组织的仿真，因为不同初始组织设计与生成相当困难． 

本文将设计和生成两种不同的初始组织，并通过对它 

们的晶粒长大过程的仿真，探讨初始晶粒的尺寸分布对晶 

粒长大过程及其对准稳态尺寸分布的影响． 

1 仿真方法 

1．1 初始组织的设计与生成 

初始组织的生成采用 Laguerre tesselation方法 【 J． 

图 1表示了晶粒 p1的生成方法，其中 L16为晶粒 p1，p6 

之间的晶界， L126代表晶粒 p1，p2，p6的三晶交点．具 

体方法如下：将仿真系统离散成一系列由随机整数表征其 

微观取向的格点，这些格点以正六边形表示，并作为构成 

晶粒的最小单元．随机选取格点 (以位置坐标 p1( 1， 1) 

表示)，并以其为圆心，做一个半径为 rl的圆，r1的大小 

由呈 Weibul1分布的随机数决定，该圆所围格点的取向数 

均取同一值；再随机选取点 p2(X2， 2)，若 p2落在p1为 

圆心的圆内，则弃之不用，另选一点 p2为圆心，同样以随 

机数 r2为半径作圆，以此类推， p3(X3，y4)，p4(X4，y4)， 

( i， )⋯ 直至选取 n个随机点．若不同的圆之间存在 

重叠，重叠部分点Po(x0，Y0)的取向值由它与相应圆心的 

图 1 用于仿真研究的初始晶粒组织生成方法示意图 

Fig．1 Generation of the initial grain structure used in sim — 

ulation study 

距离Ipo— l与相应半径 i的差值决定；若 。一P小一 iI 

最小，则 po的取向值与 相同．与此类似，仿真区域内 

有未被赋取向值的点q(x， )，其取向由与其最相邻圆的取 

向确定．设圆心及半径分别为 Pi(xi，Yi)和 ，若 和 

ri满足： llpi—qI—nI最小，q的取向值与 相同． 

1．2 Potts Monte Carlo仿真过程 

对于由一系列离散格点 (每个均被赋以具体的由随机 

整数表示的微观取向)组成的仿真系统，具体的仿真过程 

如下 [6]_ 

(1)随机选取取向为 的格点 (site)，判断其是否在 

晶界上； 

(2)若 在晶界上，从其最近邻或次近邻格点中随 

机抽取格点 Sf，尝试 _÷Sj； 

(3)计算取向相关能E满足：E=一J∑(Ss S，一1)， 

其中 是正比于晶界能的常数， 5s。S 是 Kronecher函 

数， 为某被选定格点的取向， Sj为与其相邻格点的 

取向值 (一般为其最近邻或次近邻格点)，求和包括所有的 

近邻格点； 

(4)通过计算与上述过程 (2)的尝试再取向相关的能 

量变化 AE，确定成功实现 _÷Sf再取向的概率 P 

f 1△E<0 
P={ 一 (3) 1 0 AE

> 0 

(5)重复过程 (1)一(4)，对仿真系统中所有格点都尝 

试完一遍，记为一个 Monte Carlo步，简记为 MCS． 

2 仿真结果 

2．1 用于仿真的两种初始组织 

采用前述方法生成了如图 2所示的显微组织，相应 

的 GSDs示于图 3．对图 3的 GSDs采用最小二乘法拟 

合，发现它们可分别用形状因子 =1．92和 =2．90的 

wleibull函数 【̈J，即尺寸分布变异系数 (记为 CV(R)) 

分别为 0．52和 0．37的 Weibull函数很好地描述，拟合 

)( 值小于 0．003()( 值为拟合优度的特征量)． 

2．2 晶粒长大过 程 

运用前述的 PMC 方法仿真晶粒长大过程．仿真初 

期，由抛物线长大方程定义的长大指数 【 J约为 0．6左 

右，经过 3000 MCS的演化后，晶粒长大指数约为 0．52， 

这与稳态长大的理论值 0．5指数已相当接近，说明已基本 

接近晶粒长大的稳态生长阶段． 

在整个仿真过程中，晶粒长大的 GSDs是逐渐发生 

演化的．不同仿真时刻的归一化 GSDs示于图 4．可以 

看出，经过 3000 MCS的演化， GSDs已经基本保持不 

变．这也说明仿真实现了晶粒的稳态长大．对图 4中不同 

仿真时刻的 GSDs可以用 Weibll函数进行拟合，相应于 

图 4a和 b中参数 的拟合值分别为 2．43和 2．40，其拟 

合 )( 值均小于 0．007，则在误差范围内可以认为拟合参 
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(a) (b) 

图 2 具有 we．bull晶粒尺寸分布的初始组织形貌 

Fig．2 Initial microstructures with the Weibull GSD with CV(R)=0．52(a)and CV(R)=0．37(b)(the structure 

shown here is only 1／16 of the structure in size of 2000×2000 sites) 

V 

V 

RI<R> 

琵 

RI<R> 

图 3 图 2所示初始晶粒组织相应的晶粒尺寸分布 

Fig．3 Initial GSDs for Fig．2 with the variation coefficient CV(R)=0．52(a)and CV(R)=0．37(b) 

R／<尺> 

V 

RI<R> 

图 4 初始具有 Weibull晶粒尺寸分布的两种组织在不同仿真时刻的晶粒尺寸分布 

Fig．4 Time evolution of the GSDs starting from the Weibull GSDs with the variation coefficient CV(R)=0．52(a) 

and CV(R)=0．37(b) 
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数 具有相同的取值．这表明：所采用的初始迥异的两 

种组织演化到稳态长大阶段时已成为具有几乎相同 GSD 

的组织．为了比较， Hillert所预言的准稳态尺寸分布也 

在图 4中给出，很显然用它来描述准稳态的尺寸分布并不 

合适． 

对图 4中不同仿真时刻的 GSDs还采用式 (1)进 

行了最小二乘拟合．结果显示，参数 ／／I的拟合值分别为 

2．79和 2．76，在误差范围内可以认为 ／／I的取值是相同 

的．因此，本文仿真所得准稳态下的晶粒尺寸分布也可用 

以 ／／I<4为参量的解析函数来近似，表明 ／／I<4(而不是 

经典 Hillert晶粒长大理论预报的 -4)条件下的理论解 

是有效的． 

本文中的 WleibuU函数具有如下形式 【u J 

)= x 

其中， =1／F(1+1／ )．它与式 (1)相同都是单参数 

函数， 或 ／／I对其形式具有决定作用．通过比较发现，当 

／／I取值在 2．O6—3．42范围内，Weibull函数的 取值为 

2．1—3．3时，二者几乎重合，可以相互替代 (见图 5)． 

1 2 

1 0 

0．8 

一  

＆ 0．6 
V 

琵 

0．4 

0．2 

O．O 

R／< 

图 5 、 reibul1函数与解析式 (1)的关系 

Fig．5 Com parison of the W eibull function and the analyt— 

ical Eq．(1) 

至于所有不同初始组织在晶粒长大达到准稳态时，是 

否都能够获得 ≈2．8的晶粒尺寸分布，还需要进一步的 

研 究． 

3 结论 

(1)实现了两种晶粒尺寸分布迥异的显微组织的设计 

与生成，并对其晶粒长大过程进行了 Potts Monte Carlo 

仿真，达到了晶粒长大的稳态生长阶段． 

(2)初始晶粒尺寸分布不同的两种组织经过一定时间 

的演化后，形成了晶粒尺寸分布的函数形式和参数基本相 

同的组织，其尺寸分 布可以用 Weibull函数较好地近似 ， 

用经典的 Hillert分布表达则明显不合适． 

(3)演化到稳态长大阶段的上述晶粒尺寸分布也可以 

用相关的解析理论预测的晶粒尺寸分布函数来表达，相应 

的 参数约为 2．8，为 <4的准稳态晶粒尺寸分布的存 

在提供了仿真实验证据． 
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