
第 10 卷 第 2期 自然科学进展 1 9 99年 2月

有第二相粒子的复相材料显微组织

及其演变的仿真研究
补
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摘要 建立了具有明确物理冶金基础 的复相材料显微组织及其演变的图像仿真方

法
,

仿真结果与实验事实相符
,

从而为利用计算机仿真手段研究材料科学提供了一条

有效途径
.

应用建立的仿真系统
,

可以直接观察复相材料显微组织及其演变过程
,

并

可对复相组织演变的动力学特性进行定量分析
.

关键词 计算机仿真 第二相粒子 显微组织演变

材料在制备中加人 (如颗粒增强复合材料 )或一定处理工艺下析出 (如时效 )的第二相粒子

对基体晶粒长大起到阻碍作用
.

由于大多数工程应用 中要求材料具有细小均匀的晶粒组织
,

利用弥散分布的第二相粒子已成为工业上细化晶粒的常用手段
.

因此
,

研究有第二相粒子的

复相材料显微组织及其演变对于理论预测和有效控制晶粒长大过程具有重要的学术意义和实

用价值
.

有关第二 相粒 子对 晶粒长 大 的影 响已 建立 较 多 的理论 模 型并有 一定 程 度 的实验 研

究汇
’ 一 3 ,

,

但许多理论预测与实验结果存在明显差异
,

这些差异一方面来 自模型的不合理假设
,

另一方面也来 自复杂的实验过程带来的误差
,

因此
,

发展有第二相粒子的复相材料显微组织及

演变的计算机仿真对理论和实验都是一种辅助研究和比较鉴定的有效途径
.

迄今对复相材料组织及其演变 的计算机仿真还不多
,

而图像仿真更为稀少
.

美 国 EX XO N

研究组曾对复相材料晶粒长大过程进行 了图像仿真 [’]
,

但对仿真算法构成与真实过程之间的

关系缺乏清楚的分析和论述
,

而这正是对有第二相粒子的复相材料显微组织及演变进行合理

仿真研究的关键所在
.

本工作首先建立具有明确物理治金基础的复相材料组织及其演变的二

维和三维系统图像仿真方法
,

而后通过仿真与真实过程的 比较论述仿真的合理性
,

在此基础

上
,

利用仿真手段研究复相组织演变的动力学特性
.

1 复相组织及其演变的图像仿真方法

复相材料中第二相粒子阻碍晶粒长大的实质是
:
粒子位于晶界上时

,

由于部分晶界被 占据

使界面能降低
,

如果这部分 晶界移动要脱离粒子时
,

晶界面积增加将引起界面能升高
,

只有当
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晶粒组织演变引起的系统 自由能下降超过这部分增加的界面能时
,

晶界才可能继续移动
,

由此

产生粒子对基体晶粒长大的钉扎作用
,

这就是建立相应仿真算法的基础
.

本文作者已建立了单相材料显微组织及其演变 的二维和三维图像仿真方法 s[,
6〕

,

其正确

性已获得理论和实验的成功验证川
.

复相组织及其演变仿真方法的构造思路既是在单相组织

中引人第二相粒子
,

并合理体现粒子对基体晶粒长大的作用
.

为与已有理论和实验结果相 比

较
,

本文针对有稳定第二相粒子存在的复相材料进行仿真研究
.

二维系统仿真方法的构成为
:

( l) 将平面区域离散成大量正六边形微小单元
,

构成基体晶粒组织的每一小单元各赋值一

个整数表征其微观取向
,

被第二相粒子 占据的小单元赋以特殊数值以和基体晶粒相区分
.

对

于构成基体相的小单元
,

相邻的取 向不同的小单元之间形成晶界微段
,

相邻的取 向相同的小单

元属于同一晶粒内部
.

( 2 )依次提取构成基体晶粒的小单元
,

逐一进行再取向尝试
.

小单元的新取 向选择其周 围

邻居的取向之一 如果系统中小单元总数为 N
,

其中被第二相粒子 占据的个数为 N sP
,

基体晶

粒小单元的个数则为 ( N
一
Ns p )

,

每个晶粒小单元均需进行再取向尝试
,

则程序每完成 ( N
-

Ns p )次再取向尝试记作 1个 M C S
,

为仿真复相材料晶粒长大的时间单位
.

( 3 )小单元取向组合的能量表达式为

君 =

习了( 1
一 母、丹)

J 正比于界面能
,

对于各向同性的晶粒长大过程
,

J 为常量
.

凡
s

( l )

为 K or l l e e肠 r 函数 [6 ]
,

s ` 为第 i

个晶粒小单元的取向值
,

sj 为与第 i 个 晶粒小单元相邻的
、

构成基体晶粒或第二相粒子的小单

元的取向值
,

求和在第 i 个 晶粒小单元的最近邻范围内进行
.

复相材料晶粒长大的微观判据为
:
如果 晶粒小单元重新取向后组合能量降低

,

即 △ E < 0
,

小单元将更换取 向
,

晶界实现微观迁移 ; 如果 △E > 0
,

小单元将保持原来取 向
,

晶界微段保持

不动 ;如果 △ E = 0
,

小单元更换取 向和保持原取向的概率均等
.

上述二维复相组织演变 的仿真思想也适用于三维系统
,

差别只在于三维组织的显微构成
,

三维复相组织及其演变的仿真方法为
:

( l) 将一定体积的三维空间离散成大量微小尺寸的立方体单元
,

对构成基体和第二相粒子

的三维微元分别赋予不同类型数值表征其微观取 向
.

基体微元在三维空间内彼此邻接
、

取向

不同时
,

之间形成晶界面微元
,

而彼此邻接
、

取 向相 同时属于同一晶粒内部
.

( 2) 依次提取每一基体微元作再取向尝试
,

新取 向选择为该微元三维近邻 e[] 取向之一
( 3) 三维基体微元取向组合的能量表达式为

J ( 1
一 占s , ) ( 2 )习脚

恢艺=kl
E 二

其中 蛛
= 1

,

2
,

3 分别对应于该基体微元三维空间的最近邻
、

次近邻和第 3 近邻困
,

其他符号意

义同前
.

三维复相组织演变的
“

能量判据
”

同于二维
.

(4 )引入三维周期性边界条件 sj[
,

仿真体积足够大且空间连续的复相材料
.
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2 复相组织及其演变仿真合理性的分析

由二
、

三维复相组织及其演变仿真方法的构成可 以看出
,

第二相粒子对 晶界 (二维包括晶

界线和三晶交汇点
,

三维包括晶界面
、

三晶棱和四晶交汇点 )运动的阻碍作用是通过减小基体

晶粒小单元近邻取向范围和使包含第二相粒子小单元在内的组合能量稳定在较低数值而体现

的
.

当第二相粒子位于晶界附近时
,

一方面
,

晶界附近基体相小单元进行再取向尝试时近邻晶

粒小单元的取向数减少 ;另一方面
,

在第二相粒子和晶界相互作用达到局部平衡时
,

晶粒小单

元再取向尝试往往引起近邻组合能量升高而使更换取向无法实现
,

致使 晶界难 以
“

扫过
”

第二

相粒子
,

即局部晶界为粒子所钉扎
.

图 1示出二维复相组织形态及其演变过程
,

其中第二相粒子的面积分数为 f̂
= 0

.

01
,

粒子

半径为
; 二 1

.

3 82 0几 (久 为像素点间距
, :
为构成第二相粒子小单元的等面积圆半径 )

.

由图可

见
,

由于第二相粒子的存在
,

复相材料 的晶粒组织与单相材料正常长大的晶粒组织 e[,
9〕不同

,

如
,

当粒子 占据三晶点位置时
,

1汾夹角的状态难以保持
,

这是因为部分界面张力施 与粒子而

不能达到平衡条件 ;受粒子钉扎作用
,

晶界趋于平直
,

而且一些小 尺寸晶粒因受多个粒子钉扎

在长时间演变中不会从组织 中消失
,

这些都延缓 了晶粒长大进程
.

当足够多的第二相粒子钉

扎住晶界时
,

晶界迁移受阻而中止
,

系统组织演变处于停滞
.

瓣瓣瓣t = 5 0M C S 澎澎澎 致致疚坏坏
然然汗趁公公

t = 5 00 M C S

图 1 二维复相材料显微组织及其演变过程

其中第二相粒子面积分数为人
二 0

.

01
,

半径为
: = 1

.

382 以
,

人为像素点间距
,

图示尺寸为设计值的 1
.

45 倍
.

t 为仿

真时间

在复相组织演变中
,

也可以观察到少量的晶界
“

脱钉
”

现象
.

随晶粒长大进行
,

晶界依靠局

部能量起伏使迁移驱动力超过粒子钉扎力而能够继续运动
.

图 2 示意了仿真过程 中晶界
“

脱

钉
”

的微观图像
.

局部晶界的小单元取向组合总是趋 向于低能量状态
,

如果粒子邻近区域小单

元更换取向引起的能量降低超过基体小单元与粒子小单元组合引起的能量变化
,

粒子邻区的

基体小单元将实现重新取向
,

导致 晶界微段发生迁移而脱离粒子
.

局部晶界的曲率越大
,

这种
“

脱钉
”

趋势越强
.

图 3 示出三维复相材料显微组织 的截面形态及与真实组织 〔̀ 0] 的比较
.

三维复相材料在

截面上表现出来的晶界
“

脱钉
”

现象似乎比二维系统明显得多
,

这有两方面原因
: 一是截面上粒

子与晶界的相对位置不能准确反映两者真实的三维空 间位置
,

位于三维晶界 (包括界面
、

晶棱

和角隅 )的粒子数密度一定大于截面上位于晶界迹线上的粒子数密度 ;二是在二维系统晶界运
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图 2 晶界
“

脱钉
”

示意图

箭头表示晶界运动方向

动受阻时
,

只有通过晶界附近原子向二维平面 内邻晶有效跳动才可能实现晶界
“

脱钉
” ,

而在三

维系统
,

晶界邻区原子除在与粒子同一平面内跳动外
,

还可在不同平面 内向空 间邻晶跳动
,

只

要原子跳动满足能量降低的条件 (仿真算法 中的
“
能量判据

”

与此相应 )
,

三维晶界 即可实现继

续运动
,

从而表现出比二维晶界较强的
“

脱钉
”

趋势
.

此仿真结果与形hc t er[ 洲
,

c面 ll[ 〕
,

u 皿〕等

人的实验观察完全一致
.

(a) 二
气气 J
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图 3 仿真的三维复相材料截面组织与真实组织的比较

(
a

)仿真组织
,

( b) 含有稳定碳化物粒子的高速钢的截面组织 l0[ 〕 ; (
a

)图中
r 二 0

.

620 4几
,

vf
二 0

.

01
,

图示粒子尺寸为设计值的 1
.

61 倍

由对复相材料中晶粒组织演变
、

停滞态显微组织以及晶界
“

脱钉
”

现象等的观察和分析
,

可

以看到
,

仿真反映的复相材料显微组织及演变特征与实验结果相符
,

由此可以肯定仿真能够较

为准确地描述有稳定第二相粒子存在的复相材料组织演变过程
.

3 复相材料显微组织演变的动力学研究

图 4 在对数坐标系下示出三维复相材料 (其中第二相粒子参量为
r 二 0

.

620 4几
,

vf
= 0

.

0 1)

基体晶粒的平均尺寸 (平均等体积球半径 <R
V
>)随时间的变化

.

根据晶粒长大动力学基本方

程回
,

109 1。
<R

V
>
一 fo gl 。

( t 一 t 。 )曲线上任意一点切线的斜率即为对应于该时刻的晶粒长大指数
.

由图可见
,

晶粒长大指数随时间逐渐减小
,

到 3《X刃M CS 后逐渐趋于 0
.

晶粒平均尺寸不随时间

发生变化—
即长大指数成为 0 时

,

对应时刻称为复相材料晶粒长大的极限时间 t 。
,

相应 的平
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均晶粒尺寸则为极限晶粒尺寸 R
。
〔̀

,

“ 〕
,

图中示出了相应数值
.
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图 4 三维复相材料平均晶粒尺寸随时间的变化

0t 为形成充满空间的复相显微组 织的初始时刻
图 5 三维复相显微组织演变中基体晶粒尺寸

分布及其演变

.
,

.
,

▲和 十
符号连成曲线分别对应

t = 500
,

1 5 00
,

2 5 00 和 3 5 00 M已 时刻

图 5 示出复相材料晶粒长大到达停滞以前的长时间范围内
,

晶粒尺寸分布及演变
.

随晶

粒长大进行
,

尺寸分布宽度增加
,

分布峰值下降
,

这是 由于空间弥散分布的粒子的钉扎作用
,

在

单相材料中不断收缩并趋于消失的部分小尺寸 晶粒在复相材料 中保留下来
,

而少量大尺寸晶

粒
,

因其较大的驱动力能够克服局部粒子的阻力而得以持续长大
,

对于大部分 晶粒被粒子钉扎

的系统
,

最大相对尺寸随时间逐渐增长
,

直至系统最大 晶粒被完全钉扎
.

除了研究复相组织演变的动力学
,

利用该仿真系统还可设计多种复相体系
,

用于研究极限

晶粒尺寸与第二相粒子参量间的数量关系
,

从而可以大大缩减实验工作量
,

并能够保证设计和

计算精度
.

如果在仿真算法中引人第二相粒子随温度和时间的变化关系
,

即在材料处理过程 中第二

相粒子发生溶解或 (和 )粗化
,

利用在本文基础上发展的仿真系统可以研究存在不稳定第二相

粒子的复相材料组织及其演变过程
.

4 结论

本研究工作建立 了含有第二相粒子的复相材料显微组织及其演变的二维和三维图像仿真

方法
,

分析 了仿真方法构成的物理冶金基础
,

并结合仿真组织及其演变以及真实复相组织
,

论

述了仿真的合理性
,

从而为利用仿真手段研究材料显微组织及其演变提供了一条新的途径
.

应用本文建立的仿真系统
,

研究了复相材料显微组织演变的动力学特性
,

结果表明
,

由于第二

相粒子对晶界运动的阻碍作用
,

复相材料基体晶粒长大指数随时间逐渐减小
,

晶粒尺寸分布增

宽而峰值下降 ;当长大指数趋于 O 时
,

晶粒长大处于停滞状态
,

此 时晶粒尺寸分布宽度达到最

大值
.
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