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基于 M o n t e C a r l o P o t t s 方法的三维大尺度

晶粒组织仿真模型及定量表征

秦湘 阁
’ ,2) 刘 国权

”
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,
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摘 要 为改善三维晶粒组织可视化模型的统计性
,

采用 M o nt e C ar fo P o
stt 方法建立 了材料多

晶体组织的一种大尺度三维数字化模型
,

并实现了其定量表征和三维可视化
.

逾万晶粒 的统

计结果表明
,

该模型的平均 晶粒面数为 13
.

8士 0
.

1
,

晶粒尺寸分布和晶粒面数分布均可用 L o g
-

n o
mr al 函数近似拟合

,

与实际材料晶粒组织情况相近
.
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在一般 的材料科学研究和工程 中
,

材料的显

微组织观测主要是借助光学显微镜和扫描 电子

显微镜在试样的二维截面上进行 的
,

然后通过体

视学关系公式将二维的组织参数换算成三维参

量 `月 ,

比如平均晶粒尺寸 ( 或单位体 积的晶粒

数 )
、

晶粒尺寸分布等
.

这主要是由于工程材料一

般是不透明的
,

目前还无法直接观测和获得材料

的三维显微组织图像
,

因此
,

建立数字化的
、

易于

存储
、

分析和显示的近真实的材料三维显微组织

的计算机模型 己成为材料模型化研究 的一个重

要 内容
.

目前
,

在材料显微组织表征过程 中
,

一般是

利用单一尺寸和形状理想的几何体作 为充满空

间多晶体组织模型
,

比如球体和平截八面体
、 a 十

四面体和 p十四面体等多面体 z[]
.

显然这类多面体

的面数
、

边数和角点数以及面数分布等拓扑参数

也是固定不变的
.

而实际的多晶材料一般是由不

同尺寸
、

形状和拓扑参数 的晶粒构成的
,

因此需

要发展晶粒形状
、

尺寸分布和拓扑参数分布更接

近实际材料 的显微组织模型
.

在晶粒长大的计算机模拟研究工作 中
,

基于

M o in e C ar fo oP stt 模型 已经可以产生接近实际的

晶粒组织
口咧

,

但是已有的工作多缺乏对这种多晶

体组织模型的较为全面 的定量表征
,

同时这些工

作模拟组织 的尺度 比较小
,

影响模型的可用性和

晶粒组织参数的统计性
.

为此
,

本文应用 M o nt e

C ar lo P o tt s 方法建立 了多晶体材料显微组织的大

尺度三维数字化模型
,

同时实现三维晶粒尺寸
、

形状和拓扑性质 的定量表征 以及这种模 型的二

维和三 维可视化
,

并与 己有理论模型
、

仿真模型

以及实际晶粒组织进行 了比较
.

1 三维显微组织模型的建立及定

量表征方法

1
.

1 三维 M on et c a d o P o stt 方法及模拟程序

本文使用 的 M o in e C盯 10 P o stt 法主要基于文

献 3[ 」的方法
,

实现了参数可变 的多晶体组织三

维模拟程序
.

材料显微组织被映射到一个简单立

方点阵
,

点阵中的每个阵点代表一个小的体积元

(对应于三维可视化 中的体素 )
,

被赋予一个随机

数 民来表示晶体取 向
,

具有相同取 向数的两个相

邻 点阵位置属于相同的晶粒
,

而不同取向数的相

邻 点阵位置之 间形成晶界
.

每个 阵点的能量 为
:
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通过改进 M nto
e C arl

o 过程
, ,进行晶界迁移的

过程模拟
.

在模拟过程中
,

随机选取一个点阵位

置昌
,

随机赋予它任意一个近邻的取 向数 g
,

从昌

向:S 的转变按照如下概率进行
:

、 一、 卜

{全黑 (2 )

其中
,

能量差AE
= 耳一三

.

M o n t e C alr
o 过程的时间单位为 M C S (M o n t e

c alr
o s etP )

,

即模拟点阵中的所有阵点平均完成

一次再取向尝试则 M C S增加 1
.

模拟采用周期性

边界条件
.

文献 3[ 」曾经指 出
,

要想获得可靠的统计结

果
,

模拟 点阵的边长 ( 即简单立方 点阵每条边包

含的阵点数 目 ) 应该在 2 00 以上 ; 作为可以定量

表征的数字化材料显微组织
,

尤其需要大尺度的

模型
.

但己有工作采用 的点阵边长几乎都在 2 00

以下
3̀间

.

通过提高算法的时间效率
,

在当前主流

的个人计算机上
,

本文首次实现 了点阵边长为

4 0 0 的三维 M o

ent c alr o P o stt 模拟计算
,

模型包含

的总阵点数为 4 0 0x 4 0 0
x 4 0 0个

,

可用的模拟组织

中晶粒数 目可 以从几万个到几百个之间
,

极大地

提高了显微组织模型参数测量
、

统计的可靠性和

模型的可用性
.

通过可视化模块把三维模拟组织

转化为三维数字图像
,

其分辨率在材料显微组织

数字图像分析的常用分辨率之间
,

这为模型的应

用和定量表征结果的验证奠定了基础
.

模拟程序包括 M o n t e C alr o P o stt 模拟模块
、

组

织定量表征模块和可视化模块
,

采用 C料语言
,

在 V C .6 O开发环境下编程
.

其中组织定量表征模

块可 以侧量模拟组织 中的晶粒数 目以及个体 晶

粒的尺寸参数和拓扑参数
,

测量结果的统计分析

则利用通用的统计软件进行
.

三维显微组织模型中的晶粒数 目取决于模

拟时间MC S值大小
.

随着 MC S值增加
,

晶粒数 目

减少
,

晶粒平均尺寸增大
.

模拟程序在每个 M C S

时刻测量模型组织中的晶粒数 目
,

一旦达到输入

的晶粒尺寸要求就可以输出三维模型文件和测

量数据文件
.

1 .2 三维显微组织尺寸参数的测量

晶粒尺寸可 以用晶粒体积
、

晶粒等体积球半

径 (或晶粒等体积球直径 )
、

晶粒切直径等参数表

示
.

晶粒体积 F采用该晶粒包含的体积单元数 目

表示
.

在三维模拟显微组织的数据结构 中
,

可 以

直接测量得到晶粒 的真实体积
,

则晶粒等体积球

半径 R 二 (3 V/ 4兀 )113
.

在研究三维晶粒尺寸分布时
,

一般使用相对晶粒尺寸
u ,

这里 “ 气溉城
佣 ,

其中戈

是个体 晶粒尺寸的测量值
,

瓜
.

是测量值的平均

值
.

晶粒切直径八是截过 晶粒 的两个平行面之

间的的最大距离
,

一般使用不同方向切直径的平

均值
.

本文程序沿着正交的三个坐标轴方向分别

测量了切直径马
,

几
,

D
3 ,

使用三者 的平均值几作

为晶粒的平均切直径
.

比值刀力D
t

(这里 =1 1
,

2, 3) 可

以表示晶粒的各向同性程度
.

1 3 三维显微组织拓扑参数的测最

多晶体组织 的拓扑参数主要是个体晶粒的

面数 F
,

边数 E和顶点数 C 以及每个面的平均边数

尽
.

根据本文程序的数据结构
,

晶粒面数 F 的测

量采用的是面向晶粒的算法
:

( l) 首先建立一个晶

粒 的邻居堆栈
,

该堆栈只保存完全不同的邻居晶

粒取 向数
.

(2) 遍历一个晶粒的所有阵点位置
,

确

定一个阵点是否位于边界
.

( 3) 如果一个阵点位于

边界
,

则将它的 26 个邻域阵点
” ,
的取 向分别与邻

居堆栈中的元素比较
,

如果不 同则入栈
.

(4 )最终

邻居堆栈 中元素的数 目即该晶粒的面数
.

( 5) 清空

堆栈对下一个晶粒重复步骤 (2曰 4)
.

对于多面体晶粒
,

其他拓扑参数与面数存在

确定的拓 扑关系
口, , 可 以进而推算

,

此处略
.

2 结果及分析

.2 1 显微组织形态的观察

图 1显示 了具有不同晶粒数 目的两个三维单

相多晶体组织模型的可视化图像
.

不同取向的晶

粒被映射成不同的颜色
,

每个三维图像的表面也

是三维组织模型的二维截面
,

在三维图像的棱边

上清晰地显示 了模型采用的周期性边界条件
.

模

型中的不同尺寸的晶粒几乎都为等轴晶
,

其二维

截面上三 晶棱线之间的夹角接近于 12 00
,

大多数

晶粒 的边界呈平滑弯 曲状
,

边数少于 5的晶粒一

般呈现凸出形状而边数大于 6 的晶粒边界具有

内凹的特征
,

这些都与实际材料再结晶退火态或

其后正常晶粒长大过程形成的显微组织极为相

似
.

更为重要的是
,

模型组织 中从晶粒到晶粒其

形状和尺寸均可 以通过对数字模型进行三维晶

粒尺寸分布和三维晶粒拓扑分析加 以表征
,

而这

在实际材料 的实验观测时是极难实现 的
.
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图 1 由晶粒长大过程不同阶段提取的两个多晶体组织三维模型 a( )和助
F i g

.

1 1场 0 3 D m do e ls a( ) a n d伪 ) o f P o
yl

c
yr

s at lli n e m ic ro s tur e Ut er a t d i们er er o t ti nl e s o f g ar i n g r o
戒七

图 1中组织模型 (a) 和 ()b 的晶粒数 目分别为 2. 3 三维 晶粒拓扑分析

10 0 58 和 2 0 09
,

平均晶粒体积分别为 6 346 .0 和 对图 l 所示 (a) 和 伪)两个组织模型的综合分

3 1 85 .6 6 (量纲为单个体素的体积 )
,

平均切直径 析表 明
,

晶粒面数的平均值为 13
.

肚0
.

1
,

与 C ox
e t e r

分别为 22 .5 和 37 石 (量纲是单个体素的边长 )
.

理想多面体模型相当接近
,

与低碳钢奥氏体晶粒

需要指出的是
,

三维多晶体组织模型既要求 组织数据闭亦相差不大 (表 1)
.

由上述模型观测到

包含数 目足够多的晶粒 以获得较高的统计精度
,

的晶粒面数最小值为 2
,

最大值为 55
,

则后者 比晶

又要使平均 晶粒体积足够 大以避 免确定体积时 粒剥离法和系 列截面法所能测得的最大晶粒面

相对误差增大和数字离散化对模型可用性的影 数大得多
, ,

.

这极可能是 由于对实际材料实验测

响
.

本文的大尺度三维组织模型同时满足了上述 量时统计性不足而导致的差别
.

要求
.

本文所建模型的晶粒面数分布示于图 3
.

可

.2 2 三维晶粒尺寸和晶粒尺寸分布 以看出
,

由本文模型测得的晶粒面数分布既可 以

采用归一化的晶粒等体积球半径表述晶粒 用 L o
gn

o n n a l 函数拟合
,

也可 以用 G

~
a 函数拟

尺寸分布
.

将归一化 的晶粒尺寸
u = 双限

. vc
作为横 合

,

但 L。助
。
mr al 拟合函数的平均值和变异系数

坐标
,

按照相对 晶粒尺寸将所有晶粒从 0 到 .3 2 比 G aj m m a 函数的对应值更接近于模型组织的测

分成 犯 组
,

每组 宽度为 0
.

1
,

统计各个组 内晶粒的 量值
.

数 目玛
,

将凡除 以总晶粒数从得到归一化的频率 本文构建的模型和 多种 己有 晶粒组织几何

作为纵坐标
,

则得示于图 2 的三维晶粒尺寸分布 模型的拓扑参数和尺寸参数 2IJ 的比较列于表 1
.

表

直方图
.

可见用 L o
gn

o n n al 函数可 以较好地拟合 中尽
,

F, E和 C分别为晶粒每面平均边数
、

面数
、

边

本文模型的三维晶粒尺寸分布
.

这与文献中较小 数和顶点数
,

tD 和 D分别为晶粒切直径和等体积

尺度模型的结果一致
,

,

月
,

“ ,

亦与低碳钢奥氏体晶 球直径
.

本文模型组织的上述参数是模型中所有

粒尺寸分布形式
【刀
相 当吻合

.

晶粒的平均值
.

本文模型不但具有与三种十四面

0
.

12

0
.

10

0
.

08

0
.

06

0
.

04

0
.

12

0
.

10

0
.

0 8

0
.

0 6

0
.

0 4

0
,

02

0

0
本文模型

对、宕对、宕

0
.

0 2

0

0 0
.

5 1
.

0 1
.

5 2
.

0 2
.

5 3
.

0 3
.

5 0 0
.

5 1
.

0 1
.

5 2
.

0 2
.

5 3 0 3
.

5

尺仄
, 。

天舰。

图 2 三维晶粒尺寸分布及其拟合 函数
.

a( )和伪 )分别对应于图 1 (a) 和伪) 的组织

iF .g 2 3 D g r a in 血
e d is川 b . it皿 5 a n d 月廿加 9 fu n e廿o n s o f m ic川 s tr u c tU esr in F ig

·

1 (a)
a . d 助
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表 1 多晶体组织模型与晶粒几何模型的拓扑参数 比较

aT b le 1 oT po lO 梦e a l P a ar m et e sr o f P o枷 m o d e is a n d g eo m e t r ic a l m od e ls o f P o
ly

e yr s at llj n g . ic or , tur
e ot 代

模型

球体

D了D

立方体

菱形十二面体

正五边形十二面体

平截八面体

K e lv in a 十四面体

iW iil am
s p十四面体

C o xe etr 理想多面体统计模型
「81

低碳钢奥 氏体晶粒组织 7t]

本文所建组织模型 a()

本文所建组织模型伪)

4

4

5

5
.

14 3

5
.

143

5
.

143

5
.

104

5
.

069

5
.

008

4
.

996

6

l 2

l 2

l 4

l 4

14

13
.

39 8

12
.

890

13
.

873

13
.

8 16

12

2 4

3 0

3 6

3 6

3 6

3 4
.

194

3 2
.

6 70

3 5
.

6 17

3 5
.

44 7

8

l 4

20

24

24

24

2 2
.

7 96

2 1
.

7 80

2 3
.

7 45

2 3
.

6 32

1
.

2 0 9

1
.

2 79

1
.

0 8 1

1
.

0 77

~ 1
.

3 6 1

1
.

14 6

1
.

15 7

0
.

12

0
.

10

0
.

08

0
.

0 6

0
.

04

0 本文模型

—
L o g n o

mr al 分布
- -

一 G aln m a
分布

0
.

12

0
.

10

0
.

08

0
.

06

0
.

04人人立立
省、贫对、著

0
.

0 2

0

0
.

02

0

0
/O

0
ō、 JnU

430F0 10 20

图 3 三维晶粒面数分布及拟合函数
.

(a) 和 (b )分别对应于图 1 (a) 和伪) 的组织

F i g
.

3 G ar i n af c e n u m b e r d is tir b u
iOt

n s a n d n t it n g fu n e
iOt

n s o f m i e m s t r u e ut 概 加 F i g
.

l ( a ) a n d 助

体平均晶粒模型 以及 C ox et er 理想 多面体晶粒组

织统计模型
「81 十分接近 的各类特征参量平均值

,

更可以提供上述几种模型无法提供 的分布类 定

量信息和实际材料观测难 以获得的三维空间结

构信息
,

从而是可用于了解三维多晶体组织定量

几何特征的有用几何模型
.

更进一步
,

由于本文

所建组织模型具有晶粒尺寸分布和 晶粒面数分

布
,

并非由单一尺寸和形状 晶粒组成
,

故远 比经

典的
a 或 p十 四面体平均晶粒模型更接近实际材

料组织
.

3 结论

利用 M o n t e C ar fo P o stt 方法建立了材料多晶

体组织的 4 0加 4 0 0
“ 4 00 三维大尺度数字化模型

.

同时
,

模拟程序实现了多晶体组织模型的三维可

视化以及模型包含 的晶粒尺寸
、

拓扑参数及其分

布的定量表征
.

对于逾万晶粒的分析结果表 明
,

多晶体组织三维模型 的晶粒 尺寸分布和晶粒面

数分布可以用 L o
gn

o

mr al 函数较好地拟合
,

平均

晶粒面数为 13
.

8士0
.

1
,

其 晶粒尺寸分布特征及 晶

粒拓扑特征与 己有理论模型和实际材料相当类

似
.

从而
,

这种三维大尺度数字化模拟组织可 以

用作定量 了解材料三维空间晶粒组织几何特征

的
、

具有 良好统计性的辅助模型
.
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