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一种自相似二维晶粒长大过程的

����� �����仿真

王 超 刘 国权 秦湘 阁

北京科技大学材料科学与
�

�程学院
，

北京 ������

摘 要 采用 ����� ����� 方法仿真了以 �七�����尺寸分布为初始组织的正常晶粒长大过程
�

结果显示
，

二维正常晶粒长大发展到准稳态长大阶段时
，

其晶粒尺寸分布不是经典 �������理

论所预测的尺寸分布
，

而是仍然保持 �亡����分布
，

并且参数基本不发生变化
�

与国际上同类

研究成果的比较进一步表明
，

不同刀值的�������分布很适用于表征二维晶粒长大的准稳态

晶粒尺寸分布
，

且表征效果优于文献中的已有工作
�

关键词 ����� �����仿真 �晶粒长大�显微组织演化

分类号 �� ��������������

关于晶粒长大的经典 �������理论
�，，已为人们

所熟知
，

但是它所预测的 ������ 准稳态晶粒尺

寸理论分布至今极少得到实验或仿真结果的证

实
口�

�

最近
，
������� 和 �������的工作表明

�初始具

有 ������� 尺寸分布的显微组织在二维晶粒长大

过程中趋于另外某种尺寸分布
�

�����等
‘�，
的仿真

工作表明 �������函数 比 ��������
，
���

一��

��
��

，

���幻。 � 等分布函数更好地描述准稳态条件下的

二维晶粒尺寸分布
�

关于晶粒长大的仿真
，

主要有两类
�

一类是

数值仿真
，

一类是图像仿真
�

数值仿真认为晶

粒组织的初始分布对晶粒长大过程有着重要影

响
‘�，，
但它主要集中于晶粒长大动力学和晶粒尺

寸分布的研究
，

对晶粒形状等拓扑学特性却难以

全面考虑
�

实际上
，

晶粒长大是晶粒尺寸变化和

拓扑演变密切相关的过程
�

图像仿真中
，

连续扩

散界面场
〔‘ ， ” 、

顶点模型
“ ，、 ����� �������

一，�，、
表面演

化 ‘，�� 、

晶界追踪
‘��
等方法都可成功地用于晶粒长

大仿真
，

但现有工作大多限于对某种无定形组织

的晶粒长大过程
�

在众多 的图像仿真方法 中
，

����� �司��简称 ���方法能够方便地把组织本

身的拓扑学特性全面地考虑在内
，

并且可以直观

显示材料组织及其演变过程
，

以及对组织进行多

收稿 日期 ����刁�一� 王超 女
，

�� 岁
，

博士研究生

� 国家自然科学基金项 目资助课题��认���������

种参数的表征
‘，一 ‘�� ，

一直颇受关注
�

因此
，

在对晶

粒尺寸分布对晶粒长大及组织演化影响的研究

中
，

��方法是很重要的
�

若呈 ������� 分布形式的晶粒组织是不稳定

的
，

呈 �七�����分布形式的晶粒组织情况又如何�

为此
，

本文采用具有�七�����尺寸分布的晶粒组织

作为初始组织
，

仿真其正常晶粒长大过程
，

研究

其演化规律
�

� 晶粒长大与 ����������仿真

�� 晶粒长大的物理过程

晶粒长大是无应变多晶材料退火过程中平

均晶粒尺寸逐步增大的现象
，

是一个晶粒个数减

少
，

晶界能降低的过程
�

正常晶粒长大的主要特

征之一是晶粒长大速度和尺寸基本均匀
�

�
·

� ����� �����仿真的基本思想

��仿真正常晶粒长大的基本过程是
「��� �
将

仿真区域离散化为若干被赋以随机整数的微单

元
，

相邻近且取向相同的微单元群体构成同一个

晶粒
，

取向不同的近邻单元之间存在晶界
�

相应

于每个晶粒的随机整数与其晶粒取向相对应
�

随

机选定微单元
，

进行再取向尝试
，

通过计算因微

单元取向改变而引起的组态能量的变化 仓万
，

确

定该单元成功再取向的概率夕为
�

�一

��
��
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其中
，

�� 一兀��
，�一 �� ���

了是正 比于晶界能的常数
，

虱�
是����

�����函数
，

民为某被选定单元的取向
，

冬为与其相邻微单元

的取向值�一般为其最近邻或次近邻单元�
，

求和

包括所有近邻微单元
�

晶界附近微单元取向状态

的转换对应于晶界移动
，

即晶粒长大
�

�
·

� ���������� 方法的改进

在传统的 ��算法中
，

由于微单元选取的任

意性及再取向尝试的随机性
，

晶粒长大的仿真工

作往往需要在中
、

大型计算机上进行
�

经过文献

「��� 的改进之后
，

大大提高了仿真效率
，

使得晶

粒长大的仿真工作能够在微机上进行
‘乎��，�� ，

但这

种方法的仿真效率仍然不是很高
，

在晶粒长大的

后期则更低
�

被选定单元 �取向为���进行再取向

尝试时
，

假设再取向值为冬
，

如果及二况
，

则这种再

取向无论成功与否
，

对晶粒长大而言均无任何意

义
，

此时若仍然计算与再取向相关的能量变化
，

只能是徒耗机时 � 只有及羊凡情况下的再取向才

有可能成为有效再取向
，

也才有可能对晶粒长大

有贡献
�

改进方法是
�

在文献 〔���的基础上
，

随机选取

微单元并从其近邻微单元取向中任意抽取取向

值
，

比较二取向值
，

若二者相同
，

则放弃再取向尝

试
，

进行再一次微单元的随机选取 �如果取向不

同
，

则计算相关的的能量变化以确定所微单元再

取向的成功与否
�

经过修正后
，

实现晶粒长大的

算法为
�

���随机选取取向为况的微单元
�

���从���

中所选微单元的六个最近邻中随机抽取其再取

向值凡
�

���判断况
，

凡是否相等
�

若及钱
，

则重复����

若凡羊况
，

表明所选微单元存在于晶界上
，

继续

���
�

���根据式 ���计算与可能的取向变化相关的

能量变化
�

���根据式���确定取向叹是否发生向冬

的转变 ����重复��曰��
�

每当某一微单元被随机

选中
，

仿真时间则增加 ��娜 ���������� 步�简记

为 ����
�

�为系统中微单元总数
�

应于晶粒面积�的大小确定随机选定微单元和与

其相邻且取向相同的微单元的个数
，

允许晶粒迅

速长大
�

进行 ������的演化后
，

获得晶粒尺寸

分布满足�������分布且具有充满空间特性的初

始组织见图 ����
，

平均晶粒大小为 ��
�

��任意单

位�
，

图 ����为相应的晶粒尺寸分布
，

晶粒尺寸以

等面积 圆半径 的相对值 产尺��尺� 表示
，

其 中�，

��
�分别代表晶粒半径及其平均值

�

此时晶粒尺

寸分布的其变异系数为 �����
�

分别采用�������

�少�
�

���
，
����

�，
��罗

�

��
��分布函数对初始组

织中的晶粒尺寸分布进行拟合
，

相应的了值分别

为�������
，
����� 和 �����

�

这表明
，

在这些分布函

数中户�
�

��的 ������ 函数可以最好地表述初态

组织的晶粒尺寸分布
�

、 凡

� 初始态
� �

一 �七�����少�
�

�

－ �七�����刀����
�

一 ����
� ���

�

��
�

刀
二�

… ����
�����下住��，

产二�
�

���

� 仿真结果与讨论

�
�

� ����������仿真过程

��� 初始组织的生成
�

将仿真区域离散成由

����
�����个正六边形组成的微单元群体

�

设随

机数 言呈 �七�����分布
，

其具体形式为
�

���卜令
尸一���卜哈。

其中
，� 二 ����������

，
�为 ����

� 函数
�

���

根据兀扩�相

图 �初始组织����大小仅为仿真组织整体的 �����和相

应的晶粒尺寸分布���

���
�

� ��������������������� ������������������� �让�

������������ ������ ������������������ �让�������������

���������

���组织演化的仿真
�

采用前述经过修正的

��算法
，

仿真了正常晶粒长大过程
�

图 �是不同

仿真时刻下的组织形貌
�

可 以看出
，

晶粒组织均

匀
，

平均晶粒尺寸的增大也比较明显
�

��� 晶粒长大的动力学与晶粒尺寸分布的演化

���晶粒长大动力学
�

正常晶粒长大动力学的

基本方程为 �

�一�矛�弃《 �一��� ���

其中
，

�和�
。

分别为 �和初始��时刻晶粒的平均晶
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圈 � 不同仿真时刻的组织�大小仅为仿真组织整体的 �����
�

������������������� �����������巧������

���
·

���
����������������������

������������ �����

粒尺寸
，
�为晶粒长大指数

�的倒数
，

材为晶界迁 晶粒尺寸分布的变异系数在整个组织演化过程

移率
�

中基本保持在 ���� 左右
，

明显偏离�������分布的

对图�中平均晶粒尺寸一时间变化曲线进行 变异系数 �����
�

这表明初始具有 �七����� 晶粒尺

拟合表明 � 在初始阶段
，

晶粒长大指数为 ������ 寸分布的组织是稳定的
，

而用�������分布函数描

在 �������以后
，

晶粒长大指数为 �����
，

这与 写这种准稳态晶粒尺寸分布是不合适的
�

文献

理论上 ���的长大指数非常接近
�

说明本次仿真 ���的工作也表明
�初始具有������分布的组织在

的晶粒长大过程发展到了经典理论预言的准稳 演化过程中将发展成另外一种截然不同的分布
，

态阶段
�

形��对文献��」中组织演化的结果进行了拟合�见
���晶粒尺寸分布的演化

�

在对初始组织所进 图 �的点划线产
�
�

本文重新拟合了文献���中的仿

行的 �������的演化过程中
，

晶粒尺寸的分布 真结果
，

发现两种不同初始组织�都具有�������晶

形式在 �������之后基本保持不变�见图 ��
，

这 粒尺寸分布�发展到准稳态阶段的晶粒尺寸分布

也说明晶粒长大达到了准稳态生长阶段
�

对其中 可分别用户�
�

��和户����的 �������分布函数表

经过 ������� 演化后组织的晶粒尺寸分布用 达
，

其拟合丫值分别为 �
�

����
一，
和���

‘
��

一�
�

从图 �

�������函数进行了拟合
，

其了值达 ����� �
�

图 �中 中可以看出
，

�������函数的拟合结果要优于文献

－�������户�
�

��

� �

一�七����户�
�

��
� �

一������

� �������

八 �������

口 �������

八一�
刀犷
口

�

住 ’

梦
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一

一
飞

侧却哥鬓翠
，

�案

�

叫
�

�
�

�

�
�

�

� � � � � � �

�八护���

图 �平均晶粒尺寸与时间关系曲线
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·

� �
��� ����� �七� ��������柱�� ����

�
�

� �
�

� �
�

� �
�

� �
�

� �
�

� �
�

�

图 �相对晶粒尺寸分布
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�
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�
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’
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卜
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� �
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��� 模拟态态

一一
‘
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�
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圈 � 尺寸分布变异系数与时间关系 曲线
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·
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� � �� �
�

�

图 � 文献���中结果的拟合曲线
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���
·

〔��� 的工作
�

文献 ��� 采用前沿追踪法仿真初始

无定形组织的晶粒长大过程
，

亦获得具有户�
�

�

的�������分布形式的准稳态晶粒尺寸分布
�

综

合本文的仿真结果与文献��
，

��的仿真数据
，

可推

知在稳态条件下的晶粒尺寸分布可能是多种刀

值的������分布
，

而不是某个惟一刀值�������

分布函数
�

� 结论

用 ����� �盯�� 方法仿真了具有 �七�����晶粒

尺寸分布初始组织的二维正常晶粒长大过程
，

获

得的准稳态的晶粒尺寸分布仍可以由�������分

布函数表示
，

用 ������� 理论分布来表示这种准稳

态分布却是不合适的
�

本文的仿真结果与文献中

已有的仿真数据都表明
，

二维准稳态长大条件下

的晶粒尺寸分布可以用不同刀值的 �������分布

函数来很好地描述
�
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