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存储能对合金晶粒长大影响的相场模拟研究

李学雄，张金虎，许海生，马英杰，王 皞，王清江，徐东生
（中国科学院金属研究所，辽宁  沈阳  110016）

摘 要：采用优化加速的多相场模型，研究了存储能大小及分布方式对合金组织晶粒长大的影响。结果表明，模型实现并加

速了较多的结构场变量组织演化，合金存储能升高，加快合金晶粒长大演化，平均晶粒尺寸增大，组织演化前中期高存储能

晶粒降低组织中局域区域的晶粒尺寸均匀性；存储能分布非均匀性增加，可加速组织前中期存储能释放进程，获得较大尺寸

晶粒，后期获得较小且更均匀的晶粒尺寸。本研究可为合金微观集成计算提供多晶几何模型，为高温变形后晶粒长大尺寸精

细参数变化分析提供理论基础。
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1　引 言

晶粒长大是纯金属及合金中普遍存在的现象，而晶

粒长大过程中晶粒大小的平均值、均匀性等直接影响材

料的强度、塑性、韧性等关键性能[1]。Chen 等[2]基于

Ginzburg-Landau理论建立的晶粒长大相场模型物理意

义更加明显，避免对界面的显示追踪。合金的晶粒度控

制，主要通过变形获得变形存储能，再通过热处理实现晶

粒形核、长大等组织演化，可以实现合金性能优化[3]。实

际合金变形基体中常分布有不均匀的变形存储能[4–5]，并

且微观组织中晶粒变形后的存储能同变形方式、晶粒取

向密切关联，尤其是密排六方（HCP）等各向异性晶体结

构的材料[6]。目前研究存储能对晶粒长大的影响，主要

通过控制合金整体存储能大小的方式实现，而考虑存储

能空间分布不均匀性对合金晶粒长大影响的研究较少。

传统晶体长大相场模型，虽然组织演化的多晶晶粒

数目多，但涉及的序参量较少，序参量较多时计算时间和

存储能会明显增加，对于非均匀存储能空间分布下，晶粒

长大的分析需要多序参量才具备统计意义，并且目前微

观组织层面集成计算中相场-晶体塑性力学性能评估的

研究[7–8]，也提出采用多序参量描述组织特征的需求。因

此有必要建立加速传统晶粒长大的相场模型，从而实现

精细化存储能空间分布方式对晶粒长大的影响，并为多

晶材料的性能评估、晶粒长大后晶粒尺寸的协同分析等

提供理论基础。

2　晶粒生长模型及加速算法

相场方法在描述介观尺度相变或组织演化中，主要

是通过一系列非守恒场变量来描述不同晶粒或相，以及

守恒场变量来描述组织中成分的扩散，根据不同的研究

对象，选择相应的非守恒和守恒场变量，通过对应的

Ginzburg-Landau方程[9]和Cahn-Hilliard方程[10]计算来研

究问题。相场方法相对其它介观尺度组织模拟方法，其

场变量连续变化，基于自由能泛函和热力学势驱动原则，

能够自然模拟复杂界面形貌和拓扑变化，并且方便耦合

多物理场，成为研究材料微观组织演化和设计的重要

工具。

对于高温变形后的晶粒长大，文中采用多场变量模

型，在该模型中多晶结构场变量可用一组连续序参量来

表达{η1(r,t),η2(r,t),⋅⋅⋅, ηp(r,t)}，其中 ηi(r,t)（i=1, 2, 3, ⋅⋅⋅, p）
是对应序参量编号 i在空间位置 r和时间 t下的瞬时态，p

为序参量总数。相场模型由于其复杂界面模拟能力和物

理机制描述准备，已开始应用于合金辐照缺陷、再结晶、

异常晶粒长大等热点问题[11–15]，可揭示新的相变和变形

机制，从而为组织设计和性能提升提供重要应用

价值[16–18]。

合金变形后的体系总自由能表达式如下：

F = ∫{ f0 +∑i = 1

p k
2

||∇ηi

2
+ [ Esη

3
i (10 - 15ηi

}]+6η2
i ) dV

（1）

式中，第1项 f0为局域自由能密度，第2项为梯度能，晶界
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能与梯度能系数 k成正比关系，第3项是变形存储能项，

Es是变形存储能密度，其中 f0函数的选择满足每个晶粒

具备一个简并势阱，其具体表达式如下[19]：

f0 =∑i = 1

p ( )–
a
2
η2

i +
b
4
η4

i +
c
2∑i = 1

p ∑j = 1,j ≠ i

p
η2

i η
2
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式中，a、b、c是正实数，f0满足了多维双势阱，有2p个最小

值，最后一项是能垒项。模型中设定 a=b=1.0，c=2.0，忽

略存储能项，当p=2时，其体系自由能密度分布如图1所

示，该模型适用于描述晶粒的长大和粗化过程。

体系结构场变量随时间的演化满足Ginzburg-Landau

方程如下：
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式中，t 为时间，
∂f0∂ηi

= -aηi + bη3
i + cηi∑j = 1,j ≠ i

p
η2

j ，L为动

力学系数，与界面迁移率相关[20]。计算中采用离散网格，

有限差分法求解，其向前差分形式如下：
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多晶晶粒长大应用于较大体系中时，需要的结构序

参量数目较多，本模型计算中采用了400个结构序参量。

序参量数目的增加，对于常规网格中每个格点都存储并

计算全部序参量的方法，计算时间较长，并且消耗内存及

存储巨大，当序参量超过 100个时就计算困难。因此本

模型计算中采用Kim等人[21]提出的压缩算法，并进行改

进。其算法是从网格每个格点，只需要考虑 5个（2D）或

6个（3D）序参量，就足以描述该位置的情况。并且相场

演化组织中，大部分都是晶内的格点，这可大大压缩计算

量，重点追踪界面的演化就可高效实现组织演化。其压

缩算法基本步骤如下：

（1）每个格点只采用5个场变量来描述，直接计算量

从O(N2)降低到O(52)计算量（其中N是序参量总数，计算

量同体系中序参量二次方线性相关降低到固定值），且多

数情况下的计算只包含 2个场变量，这显著压缩了计算

时间。

（2）对每个网格点，采用两种变量来描述该格点的数

据结构，一个是序参量数组（整形数值），另一个是场变量

值数组（对应序参量数组的双精度数值）。将5场变量分

解为整数性指标数组和体积比数组，这有利于计算中将

部分浮点计算变为整型计算，并且对于输出的文件大小，

能高效压缩。

（3）设立场变量计算门槛值为0.000 01，可剔除大量

晶内无效计算点，计算量集中在界面附近。

（4）求解后，对各格点的场变量值从大到小排列，对

应的序参量编号也排列，去除较小场变量值，更新场变量

值η*
i = ηi /∑j = 1

n ηj，使其满足∑i = 1

n η*
i =1。

另外，从两方面优化计算效率，一方面利用 Fortran

自身数值按列优先排列特征，内层循环设置对行数据结

构访问，外层循环设置对列访问。另一方面，网格自身具

备规整特点，对其中计算量大的循环结构，如所有格点一

个时间步内组织演化，加入OpenMP语句，实现多线程并

行，一个时间步后整个网格新数值同时更新，这保证了数

值稳定性。

本研究的计算效率同传统计算方法对比如图 2 所

示，从图中可看出，序参量数量增加，常规计算方法消耗

时间和存储量线性增加，而Kim方法几乎对其不敏感，如

图 2a中序参量 400时，Kim方法相对传统模型计算加速

比可超过10。因此对于大体系多序参量的组织演化，采

用该方法是必要的。

3　存储能大小对晶粒长大的影响

在高温变形后晶粒长大的计算过程中，选取1000×1000

网格体系，采用周期性边界条件。组织中包含 400个序

参量，其中200个序参量是无存储能晶粒，另外的200个

是具有存储能的晶粒。对比研究组织中存储能大小对晶

粒长大的影响，主要是通过设置存储能密度Es分别为0.0、

0.0025、0.005、0.0075和 0.01 J·m-3来实现的，其它参数设

置为：a=1.0，b=1.0，c=2.0，k=2.0，L=4.0，dt=0.1。

图3是不同初始存储能大小对晶粒长大影响的组织

演化图，图3a表示初始组织采用了400个序参量，其中p

值为序参量值，p(0,1)范围为晶界，p[1,400]为序参量编

号。采用Voronoi方法构造的周期性几何构型，图 3b是

标定了存储能晶粒的初始组织图，其中红色晶粒是序参

量1~200的晶粒，红色晶粒是设定存储能的对象，而绿色

晶粒是序参量201~400的晶粒，无变形存储能，图3c和图

3h中红色晶粒标定了序参量 1~200的晶粒，但不包含存

储能，这是方便比对包含不同存储能大小晶粒的演化特

征设定的。相同的几何构型和存储能空间分布形式设

定，是保证获得存储能大小对晶粒长大的影响规律，无其

它因素的干扰。对比 5 种大小的存储能（0.0、0.0025、
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图1  两个结构场变量的自由能密度函数曲面

Fig.1  Free energy density function surfaces of two order parameters
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0.005、0.0075、0.01 J·m-3）2000 步和 4000 步演化后的组

织，可知存储能越高，组织中包含存储能的晶粒，消失也

越快，从图 4b中存储能释放曲线也验证这一点，这是因

为含存储能的晶粒，其热力学稳定性较低，易优先被其它

晶粒吞并。Liu等[22]研究变形铝合金退火时，应变引起含

低存储能基体晶粒区域，容易出现异常晶粒长大，也证实

了这一点。上述 5种大小存储能的组织，演化的共同特

征是随时间步增加，小晶粒消失，大晶粒长大，这是系统

降低总界面能的结果。图 4a是平均晶粒半径随时间变

化的曲线。从图中可知，组织初始存储能越高，其晶粒长

大后平均尺寸越大，说明存储能加快晶粒长大演化过程，

这在图3中也可观察到类似结果。

图 4c为 5种组织 2000时间步后的晶粒半径频度统

计曲线，其分布方式符合典型的正态分布特征。存储能

的增加，使晶粒长大的平均尺寸增加，但降低尺寸分布的

均匀性。结合图3，这种晶粒半径非均匀分布区域，往往

出现在原存储能消失的地方，这表明存储能引入，虽加快

晶粒长大演化进程，但同时在前期演化中增加晶粒长大

的扰乱程度，从而导致晶粒尺寸非均匀分布，该效应只有

到后期高存储能晶粒完全被吞并后才能被消除。因此，
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图2  Kim模型和传统模型晶粒长大计算效率对比

Fig.2  Comparison of efficiency using Kim model and traditional model (256×256, steps=50)
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图3  存储能对晶粒长大影响的组织演化图

Fig.3  Microstructural evolutions of grain growth with different stored energies: (a) initial grain; (b) initial stored energy distribution;                   

(c, h) without stored energy; (d, i) stored energy=0.0025 J·m-3; (e, j) stored energy=0.005 J·m-3; (f, k) stored energy=0.0075 J·m-3; (g, l) stored 

energy=0.01 J·m-3
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结合模拟中变量和获得规律，思考实际合金加工和热处

理，一般情况下热加工变形量越大，可对应合金变形存储

能越高；热处理保温时间可对应模拟时间步。根据合金

组织控制不同晶粒尺寸等级和均匀性的要求，应综合考

虑加工存储能和热处理保温时间的控制。

综合存储能大小对高温晶粒长大的相场组织演化计

算结果表明：存储能升高，加快晶粒长大的演化进程，导

致其平均晶粒尺寸变大；晶粒长大前、中期，高存储能晶

粒降低局部区域的晶粒尺寸的均匀性，后期该效应消失。

高存储能晶粒其储能释放速率更快。

4　存储能空间分布方式对晶粒长大的影响

实际合金变形后，各晶粒的变形存储能不可能完全

相同。为此计算在相同总存储能条件下，存储能的不同

分布方式对高温晶粒长大影响。计算采用相同的体系累

积存储能，但存储能分布有平均分布（uniform）、线性分

布（linear）、正态分布（normal）、等级分布（grade）等 4种

方式，4种存储能分布方式设计如图5所示。组织中200

个晶粒的存储能设置如下：平均存储能大小0.005 J·m-3，

最高值0.009 J·m-3，最低值0.001 J·m-3，其中等级分布，采

用2个能量等级，这4种分布方式的根本区别是存储能空

间非均匀性依次增加。

图6为包含3种存储能分布方式的组织演化图（图中

无存储能晶粒为绿色，存储能晶粒数值越高颜色越接近

红色，晶界呈蓝色），相应的平均分布组织演化参考图3。

等级分布中的高能晶粒在 2000时间步相比其它形式优

先消失，但低能晶粒尺寸合并长大相比其它形式的尺寸

更大。4000时间步等级分布储能晶粒反而是最多的，结

合图 7b也表明这一点，这说明储能分布差异性的增强，

有利于高存储晶粒在前中期快速释放存储，晶粒快速消

失，这和上节的结论是相似的。高存储能晶粒存储能优

先释放后，组织变成类似低存储能量级的形式，从而使其

后期存储能释放速率几乎平缓，晶粒长大缓慢，其累积存

储能释放速率小于平均分布方式。对比4种存储能分布

方式平均晶粒尺寸时间演化来看，等级分布方式在2000

时间步平均晶粒尺寸较大，而 4000时间步时最小，线性

分布和正态分布平均晶粒尺寸适中，2000~4000步之间，

正态分布平均晶粒尺寸稍高于线性分布，这和存储能释

放特征是一致，图8定量化地统计了该过程。

从晶粒尺寸分布的均匀性来看，等级分布 2000 和

4000时间步的晶粒均匀性均优于前两者，这是因为高能

晶粒快速释放存储能，将组织提前进入极低存储能状态，

其晶粒长大进程变慢，因此相同时间晶粒长大后，其晶粒

尺寸均匀性反而良好。从这可类似推断，实际加工热处

理中，晶粒变形的不协调行为，可加速后续热处理晶粒回

复长大的进程，缩短热处理时间，并且可获得晶粒尺寸分

布较均匀组织，但是该过程对时间把握精准要求高，需要

保证储能晶粒不能完全消失，保留一部分低储能晶粒，避

免组织进入晶粒长大的快速生长期。

更精细分析不同存储能分布方式晶粒长大演化过程

中晶粒尺寸频率统计结果，如图 8a所示，随存储能非均

匀性升高，合金晶粒尺寸分布更集中，这意味着组织晶粒

半径均匀性提高；如图 8b~8e从时间演化角度分析，4种

存储能分布方式的晶粒半径均匀性都降低，其中存储能

均匀性较低的等级存储能分布形式，晶粒尺寸较大；并且

4000 时间步均出现双峰形态，这是因为晶粒长大过程
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图4  不同存储能下平均晶粒半径、总储能演化及晶粒半径频率统计曲线

Fig.4  Effect of stored energy on average grain radius (a) and accumulated stored energy (b); grain radius frequency statistics distributions (c)
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Fig.5  Schematic of different stored energy distributions
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中，高存储能晶粒驱动无存储能基体晶粒快速长大，而存

储能晶粒在基体晶粒间合并缩小，因此出现双峰晶粒平

均半径形态，该组织包含两种主要晶粒尺寸的微观组织，

其可能带来较好的强韧性协调关系。类似的 Bhuiyan

等[13]采用多相场方法研究分散的细颗粒钉扎状导致晶粒

长大组织中出现异常晶粒长大，也获得双峰晶粒尺寸的

组织，这种双峰形态同样来自晶粒长大竞争不平衡。

综上所述，不同存储能分布下高温晶粒长大相场模
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图6  不同存储能空间分布方式的微观组织演化

Fig.6  Microstructural evolutions simulated with different initial stored energy distributions 
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Fig.7  Variation curves of average grain radius (a) and accumulated stored energy (b) over time with different stored energy distributions 
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型计算结果表明：存储能分布不均匀性增强，可加速前、

中期高储能释放进程，获得尺寸相对较大晶粒，但后期，

其存储能反而释放缓慢，可获得较小尺寸晶粒，并且其均

匀性良好。因此从上述模拟获得的组织演化规律，同样

结合实验热加工和热处理角度考虑，可推断存储能分布

非均匀性增强，可缩短热处理时间，并能获得相对优良组

织，但是它同时对热加工变形非均匀性和热处理时间控

制，提出了更高要求。

5　结 论

1）合金存储能升高，加快其晶粒长大演化进程，导致

其平均晶粒尺寸较大。高存储能晶粒，组织演化前中期

降低组织中局部区域的晶粒尺寸均匀性，后期该效应

消退。

2）存储能按照平均分布、线性分布、正态分布、等级

分布的顺序，其存储能分布非均匀性依次增加。该效应

可加速前、中期高存储释放进程，获得尺寸相对较大晶

粒，但后期其储能释放缓慢，获得较小尺寸晶粒，且均匀

性良好。
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Fig.8  Grain radius frequency distribution curves over time with different stored energy distributions
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Phase-Field Simulation of Influence of Stored Energy on Grain Growth in Alloys

Li Xuexiong, Zhang Jinhu, Xu Haisheng, Ma Yingjie, Wang Hao, Wang Qingjiang, Xu Dongsheng

(Institute of Metal Research, Chinese Academy of Sciences, Shenyang 110016, China)

Abstract: The optimized accelerated multi-phase field model was used to investigate the influence of magnitude and distribution of stored energy 

on the grain growth of alloy microstructures. The results show that the model successfully simulates and accelerates the microstructure evolution 

of a system with multiple order parameters. An increase in stored energy of alloy accelerates grain growth, leading to an increase in average grain 

size. During the early-to-mid stages of microstructure evolution, grains with high stored energy reduce the uniformity of local grain sizes. An 

increase in the non-uniformity of stored energy distribution can expedite the release process of stored energy in the early-to-mid stages of 

microstructure evolution, leading to a larger grain size. In the later stage, smaller and more uniform grain size is obtained. This research develops a 

polycrystalline geometric model for integrated microscale simulation of alloys, providing a theoretical basis for analyzing fine-scale parameter 

changes in grain size after high-temperature deformation.
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