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摘  要：建立了一个模拟外应力作用下 AZ31 镁合金在高温退火过程中晶粒长大和织构演化的三维相场模型。通

过 3 个欧拉角构成的欧拉空间表达晶体学取向，赋予有序化参数以晶体学取向的物理意义。由于镁合金晶体结构

为密排六方结构，不同晶体学方向存在弹性各向异性，根据每个取向晶粒的(0001)面相对于外应力方向的角度旋

转刚度矩阵，得到不同取向晶粒对应的刚度矩阵，从而计算出外应力对不同取向晶粒做的功。结果表明：将模拟

结果与已有的实验结果进行了对比分析，织构模拟结果与实验观察到的织构相一致；外应力的增加会使晶粒长大

速率加快，当外应力大于 600 MPa 时，可能会导致晶粒的异常长大；此外，当压应力大于 400 MPa 时，AZ31 镁

合金中会产生〈0001〉晶向平行于外应力方向的基面织构。 
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镁合金具有密度低，比强度高，阻尼减震性强等

优点，在 3C 数码产品，汽车和航空工业具有潜在的

应用前景。然而，由于镁合金晶体结构为密排六方结

构，在室温变形时独立的滑移系少[1−3]，因此镁合金表

现出较低的强度和较差的塑性，限制了其大规模应用。

提升镁合金力学性能的方法之一就是优化其微观组织

结构，比如控制晶粒尺寸，分布和织构等等[4−6]。镁合

金在加工过程中极易产生强织构[7−8]。例如，热轧后的

AZ31 镁合金板材会形成〈0001〉晶向垂直于轧制表面

的基面织构，并且随着变形量的增加，基面织构的强

度不断增加；而热挤压后的棒状 AZ31 镁合金会形成

(0001)面平行于挤压方向的纤维织构。织构的产生会

导致材料力学性能的各向异性。室温下，镁合金单轴

拉伸的力学各向异性主要取决于样品相对于拉伸轴的

取向，即大多数晶粒 c 轴相对于拉伸轴的角度。研究

显示，对轧制所形成的基面织构板材进行压缩形变时，

压缩轴与晶粒取向的 c 轴平行时的屈服强度最高，而

垂直时屈服强度最低[9]。由此可以看出，预测热变形

过程中外应力对织构演化影响的重要性。 
利用相场法模拟材料在外应力场作用下组织演化

已日渐成熟。比如，WEN 等[10]将线弹性理论引入到

相场模型中，研究了 Ti-Al-Nb 合金中不同外应变对于

α2 到 O 相相变过程中析出相形貌的影响。GUO 等[11]

用相场模型研究了叠加外应力对 Ni4Ti3 颗粒长大的

影响。最近，相场法在预测材料织构演化方面取得一

定进展[12−14]，KIM 等[12]建立了包含各向异性微弹性的

相场法，研究了在柱状晶结构的薄膜材料中微弹性对

于晶粒长大和织构的影响。其模拟结果显示，双轴外

应变会使铜柱状多晶薄膜产生〈100〉//ND 方向的纤维

织构。KAMACHALI 等[13]通过计算不同取向晶粒在形

变过程中产生不均匀的形变储能，用相场法研究了形

变镁合金板材在等温退火时，形变储能对织构形成的

影响。BHATTACHARYYA 等[15]发展了结合晶体学塑

性的相场法，研究了在弹性各向异性的多晶材料中塑

性应变对晶界迁移的影响。卢艳丽等[14]用相场法研究

了多晶材料中第二相颗粒对织构演化的影响，其模拟

结果表明第二相颗粒的存在会使颗粒和基体之间产生

弹性应变能，从而阻碍织构的形成。以上有关织构模

拟的相场法模型中，采用各种不同方法表达晶粒的取

向，但是均缺乏准确的物理含义。此外，目前普遍认

为晶粒长大和织构形成主要是由于不均匀的塑性变形

产生不均匀的形变储能造成的，所以关于弹性能对晶

粒长大和织构形成影响的相关研究还未见报道。在本

课题组的前期工作中，通过引入晶界作用域的概念， 
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建立了在真实时空中，AZ31 镁合金晶粒长大的相场

模型[16−21]。 
本文作者基于课题组前期工作，在系统总自由能

中引入由外应力做功产生的弹性应变能项，同时，令

每个有序化参数表达一个具体的晶粒取向，晶体学取

向则通过三个欧拉角构成的欧拉空间表示，从而建立

了外应力场下晶粒长大的相场法模型，研究 AZ31 镁

合金在高温形变时弹性应变能对晶粒长大及织构形成

的影响。本文作者以期从理论上解释外应力对晶粒长

大和织构演化影响的机理，对于准确预测材料的晶粒

尺寸与织构的特性具有重要的参考价值。 
 

1  相场模型建立 
 

相场法是一种基于热力学和动力学的模型。组织

演变过程中任何瞬时微观组织结构都可以通过求解

Ginzburg-Landau 方程和 Cahn-Hilliard 扩散方程得到： 
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式中：L 为界面能动性系数；M 为扩散迁移率系数；t
为时间；r 为位置；ηp 为有序化参数，在本模拟中代

表晶粒的取向；c(r, t)为成分场变量；F 为系统总自由

能，系统总自由能可以用化学能 Fch和弹性能 Eel的和

表示： 
 

ch elF F E= +                                 (3) 
 

其中，化学能 Fch在单相体系中的表达式为 
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式中：K2为梯度项系数； 0f 为局域自由能密度函数。

基于课题组前期研究工作，本模型中局域自由能函数

表达式为 
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式中：c(r, t)为 Al 的成分；cl为在特定温度下自由能−

成分曲线上最低点位置的成分含量；A、A1、A2 为与

系统自由能有关的常数；B1和 B2 为系数；K1 为 ηp 与

ηq间耦合项系数。 
基于 KHACHATURYAN 提出的线弹性理论[22]，

均质各项异性系统的弹性能 Eel 可以用 ηp(r, t)的函数

表达： 
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式中： ( )L 表示 ( )L 的体积平均值；V 表示系统的总

体积；Cijkl表示弹性系数张量； 0 ( )ij pε  表示第 p 个取

向晶粒的转变应变张量； ijε 表示系统的弹性应变张

量。Bpq(n)表示两个取向晶粒间弹性能的相互作用势，

其表达式为 
 

lkljkijipq nqΩpnB )()()()( 00 σσ nn =                 (7) 
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式中： g/gn = 表示单位倒易空间矢量； gq )}({ 2 rη 和

∗
gp )}({ 2 rη 分别表示 )(2 rqη 和的傅里叶变换和 gq )}({ 2 rη

的复共轭。 
模型根据每个晶粒的取向，定义弹性应变张量 

ijε ，以实现对所研究系统施加外应力场。本模型将晶

体学坐标系定为 ]0110[=x 、 ]0121[=y 、 ]0001[=z ，

第 p 个取向晶粒的转变应变张量 0 ( )ij pε 可以通过对常

数张量在参考空间坐标系中进行如下张量旋转得到

的： 
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式中： ∗ε 为常数张量，其由外应力坐标系决定，本模

拟中将其定义为 
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a 为旋转矩阵，代表第 p 个取向的坐标系相对于固定

标准坐标系的旋转角度，这里用 3 个欧拉角 1ϕ 、Φ和

2ϕ 表示： 
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    (11) 
式中：3 个欧拉角的取值分别为 0≤ 1ϕ ≤2π、0≤Φ≤π
和 0≤ 1ϕ ≤2π。 

 本模型中，任意晶体学取向均可以用 3 个欧拉角

1ϕ 、Φ和 2ϕ 来表示，每一个有序化参数表示一个确定

的取向，对应关系如表 1 所示。模型中 AZ31 的弹性

模量取为：C11=65.6 GPa，C12=25.9 GPa，C13=19.3 GPa，
C33=69.0 GPa，C44=13.6 GPa，C66=19.85 GPa [23]。 
 
表 1  晶体坐标系中有序化参数与欧拉角所表达取向的对

应关系 

Table 1  Corresponding relationship between order parameters 

and Euler angles in crystal coordinate system 

Order parameter, ηp φ1/(°) Φ/(°) φ2/(°) 

η1 0 0 0 

η2 10 5 10 

η3 20 10 20 

M  M  M  M  

η35 340 170 340 

η36 350 175 350 

 
本工作研究了外应力对 AZ31 在高温下缓慢变形

时的影响。由于形变温度足够高，在形变过程中位错

通过攀移等方式泯灭，形变储能快速释放，故在本工

作的模拟条件下，认为由外应力产生的形变储能影响

较小。通过引入晶界作用域的概念，结合成分自由能

曲线和实验数据，参考本课题组前期工作[17, 19, 21]，合

理选取各个温度下模型的参数，结果如表 2 所列。所

有参数的选取，均基于以下的微观特征条件：晶界能

为 0.55 J/m2, 晶界处的 Al 成分偏析量为 1.033，晶界

作用域宽度为 1.172 μm。为了更接近镁合金在高温下

晶粒长大时的真实情况，本模型中将所有的晶界均假

定为随机大角度晶界。 
本模型选定 2563 个三维网格，单位网格尺寸为 

0.297μm，时间步长为 0.2 s。为最大限度减少晶粒长

大动力学的边界效应，系统的边界条件采用周期性边

界条件。本模拟中初始组织设定为给定的平均晶粒尺

寸为 11 μm 的组织，晶粒取向为随机分布。晶粒内部

的初始 Al 成分为 0.03，其他位置的成分为 0.031，以

表示晶界处成分场的偏析。本模型用 CHEN 等[24]提出

的半隐式傅里叶谱方法求解方程(1)和(2)。 
 

2  结果与讨论 
 

外应力加载方向的不同，会影响单个晶粒形态的

演变。但由于本模型的整个模拟系统由大量随机取向

的晶粒组成，外应力方向对于这种随机取向晶粒的系

统表现为各向同性。因此，本模拟中外应力的方向可

以取任意方向，为了方便表达，将应力类型选定为平

行于坐标系的 z 轴方向的单轴压应力。图 1 所示为相

场法模拟 400 ℃退火时，具有相同初始组织的 AZ31
镁合金，分别在无外应力和 400 MPa 外应力条件下，

晶粒形态的演变过程。从图 1 中可以看出，无外应力

时，在晶粒长大过程中，晶粒为大小均匀的等轴晶，

且始终保持相对比较细小；当加载单轴压应力后，比

较同一时刻下的组织，晶粒变得更为粗大，这表明外

应力会使晶粒的长大速率增加。 
为了定量地研究外应力对晶粒长大的影响，本工

作通过统计模拟系统内每个晶粒的体积，计算出平均

晶粒尺寸，得到不同外应力值条件下的晶粒长大曲线，

结果如图 2 所示。从图 2 中可以看出，随着外应力增

大，晶粒长大速率随之增加。退火 100 min 时，无外

应力时平均晶粒尺寸为 26.5 μm，外应力为 200 MPa
时平均晶粒尺寸为 32.2 μm，增加了 21.5%。当外应力

从 200 MPa 增加到 400 MPa，平均晶粒尺寸增加

10.8%。当外应力大于 400 MPa 之后，继续增加外应

力，其对晶粒长大的影响程度随之变小。KIM 等[12]

在研究不同外应变对柱状多晶铜晶粒长大影响的模拟 
 
表 2  不同温度下模型的参数取值 

Table 2  Values of model parameters at different temperatures 

Temperature/ 
℃ 

A/ 
(kJ·mol−1) 

A1/ 
(kJ·mol−1) 

A2/ 
(kJ·mol−1)

B1/ 
(J·mol−1)

B2/ 
(J·mol−1)

K1/ 
(102 J·mol−1)

K2/ 
(10−12 J·m2·mol−1) 

L/ 
(10−7 m2·mol·J−1·s−1)

300 −19.5 22.1 5.2 106.12 3414 4.0 3.0 0.61 

350 −22.1 22.5 13.0 106.12 3414 4.0 3.0 1.12 

400 −25.0 22.0 18.3 106.12 3414 4.0 3.0 1.72 
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图 1  在无外应力下和 400 MPa 外应力条件下 AZ31 镁合金在 400 ℃退火时晶粒长大过程组织图 

Fig. 1  Simulated results of grain growth in AZ31 alloy with and without applied stresses for different time at 400 ℃: (a), (b), (c) 

Stress-free; (d), (e), (f) 400 MPa 

 
研究中也得出相似结论：晶粒长大速率正比于外应变。 

图 3 所示为在不同外应力下，AZ31 镁合金晶粒

在退火 100 min 时晶粒尺寸的分布图。从图 3 中可以

看出，无外应力时，晶粒尺寸分布集中在尺寸为 10~  
20 μm 的区域，说明此时尺寸分布较为均匀；随着外

应力的增加，晶粒尺寸分布的峰向右移动并且逐渐消

失。当外应力从 0 增加到 200 MPa 后，小尺寸晶粒(≤
20 μm)数量急剧减少，大尺寸晶粒(≥50 μm)数量增

加；然而随着外应力继续从 600 MPa 增加到 1200 
MPa，小尺寸晶粒数量几乎不变而大尺寸晶粒数量增

加。值得注意的是，当外应力大于 600 MPa 时，出现

了少量超大尺寸的晶粒，这说明此时外应力可能会导

致晶粒的异常长大。 
本模型中的所有参数由物理分析或对照实验结果

得到，可以认为模拟结果使用真实的时间和长度坐标，

因此有必要论证本模型在工业尺度上的应用的可能

性。图 4 所示为处理温度 350 ℃时无外应力和不同外

应力条件下晶粒长大曲线的模拟结果，并且与实验结

果进行了对比[25−26]。实验中的中等挤压率和高挤压率

分别对应模拟中 400 MPa 和 600 MPa 的外应力。从图

4 中的曲线 1 可以看出，无外应力时，模拟结果与实 
 

 
图 2 不同外应力值作用下 AZ31 镁合金在 400 ℃退火时平

均晶粒尺寸随退火时间变化的模拟结果 
Fig. 2  Average grain size of AZ31 magnesium alloy by 
simulation as function of annealing time under different values 
of applied stress at 400 ℃ 
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图 3  不同外应力大小下 AZ31 镁合金在退火 100 min 时的晶粒尺寸分布 

Fig. 3  Grain size distributions of AZ31 magnesium alloy grown for 100 min at 673 K under different applied stress: (a) Stress-free; 

(b) 200 MPa; (c) 600 MPa; (d) 1200 MPa 

 
验结果符合得较好；然而，在有外应力时，实验结果

显示，随着外应力的增大，平均晶粒尺寸减小，与本

模型的模拟结果矛盾。AZ31 镁合金晶粒长大动力学

符合 Johnson-Mehl 动力学公式，本工作尝试用

Johnson-Mehl 公式来解释这一差异产生的原因。

Johnson-Mehl公式给出了晶粒尺寸(d)与再结晶形核率

( N& )，晶粒长大速率(G)之间的关系[27]： 

4
1

⎟
⎠
⎞

⎜
⎝
⎛=

N
Gkd
&

                                (12) 

式中：k 为只与晶粒长大时间有关的常数。由于本模

型为给定初始组织，模型参数中不涉及形核率，故认

为不同外应力下再结晶形核率均为 0.010/(μm2·min)。
不同外应力下的 G 可以通过图 4 中的模拟曲线得到。

根据 Johnson-Mehl 动力学公式的描述，本模拟中任意

时刻下的常数 k 可以通过图 4 中无外应力时的晶粒长

大曲线计算得到。由于模型假定不同外应力下形核率

相同，而 G 随着外应力的增大而增加，根据公式可知，

晶粒尺寸随外应力增加而越大。然而实验数据呈现出 

 
图 4  晶粒尺寸随退火时间变化的模拟结果与实验结果的

对比[25−26] 
Fig. 4  Simulated grain growth in AZ31 alloy with and without 
applied stress for comparison with experiments at 350 ℃[25−26] 
(Curves 1, 2, and 3 are simulations in nucleation rate of equal 
to 0.010 and the growth rates are different by fitting the 
simulation data to Eqn.(12); Curves 2 and 3 become curves 4 
and 5, respectively, if nucleation rate is varied accordingly) 
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相反的结论，即外应力越大晶粒尺寸越小。

SAINTOYANT 等[28]的研究指出，在锆合金中，外应

力会使再结晶形核率明显加大，并且随着应力的增加，

再结晶之后的晶粒更加细小。因此，本工作中将    
200 MPa 和 400 MPa 下的形核率分别修订为 0.049 和

0.101/(μm2·min) ， 然 后 将 修 订 后 的 形 核 率 代 入

Johnson-Mehl公式，重新计算外应力为 200 MPa和 400 
MPa 时的晶粒长大曲线，结果如图 4 中曲线 4 和 5 所

示。修订后的模拟曲线与实验数据符合得较好。由此

可见，外应力不仅加快晶粒长大速率，同时可能还增

加了再结晶过程中的形核率，而形核率增加可能对于

晶粒尺寸的影响更为巨大。这也就解释了为什么模拟

结果显示外应力会使晶粒尺寸增加而实验数据却呈现

出相反的 规律。 
为了研究外应力对织构形成的影响，本工作分别

模拟了无外应力和有外应力两种条件下，AZ31 镁合

金退火过程中织构的演化，模型中将应力方向设定为

平行于坐标系 y 轴的单轴压应力，如图 5(e)所示。模

拟的初始组织均为平均晶粒尺寸为 7 μm 且取向随机

的组织。本模型中织构用取向彩表示，即红色，蓝色

和绿色分别表示六方晶系中， 〉〈0001 ， 〉〈 0110 和

〉〈 0112 晶向平行于 y 轴的取向晶粒。图 5(a)所示为初

始三维组织在 y=120 处的二维截面图，此时晶粒的取

向为随机分布。图 5(b)和(c)分别所示为在无外应力和

600 MPa 外应力条件下，在 400 ℃退火 100 min 时在

相同位置的二维截面图。模拟结果显示，无外应力时，

晶粒在长大过程中不形成特定的织构；一旦加载 600 
MPa 的单轴压应力，会促进特定取向晶粒长大，即

〉〈0001 取向的晶粒长大，而 〉〈 0110 和 〉〈 0112 取向的

晶粒变小甚至消失，最终使初始随机晶粒取向的 AZ31
试样形成 〉〈0001 基面织构。产生织构的原因可能是由

于平行于 y 轴方向的压应力对不同取向晶粒做功不

同，导致 〉〈0001 取向晶粒产生的弹性应变能小于

〉〈 0110 和 〉〈 0112 取向晶粒的弹性应变能。材料微观

组织演化符合能量最低原理，所以弹性能较低的优势

取向晶粒会优先长大，最终使材料产生择优取向，形

成织构。DUDAMELL 等[29]报道了与模拟结果相似的

实验结果：在高温下，将 AZ31 试样在 ND 方向加载

压应力，随着变形量的增加，其形成了 〉〈0001 晶向平

行于 ND 方向的基面织构，其组织图如图 8(d)所示。

值得注意的是，当模型中外应力的方向改变时，不同

取向晶粒的演化行为也会随之发生变化。 
为进一步研究织构的演化过程，本工作分析了 3

种取向晶粒的体积随时间的变化。3 种取向晶粒的总 
 

 

图 5  AZ31 镁合金模拟织构的二维截面图与实验观察到织构图的比较 

Fig. 5  Simulated texture of AZ31 alloy before and after annealing at 400 ℃ for 100 min with and without applied stress: (a) Initial 

texture; (b) After annealing with stress-free; (c) After annealing under 600 MPa applied stress; (d) EBSD experiment texture 

corresponding to AZ31 samples dynamically loaded at 250 ℃ in compression along the normal direction to strains of 0.17[29];     

(e) Direction of applied stress 
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体积为 42.2×104 μm3。图 6(a)所示为 3 种取向晶粒

( 〉〈0001 、 〉〈 0110 和 〉〈 0112 )在无应力条件下退火 100 
min 过程中的变化。模拟结果显示，正常晶粒长大过

程中，3 种取向晶粒的总体积几乎无变化，退火 100 
min 时不产生特定织构。图 6(b)所示为 3 种织构在 600 
MPa 外应力条件下退火 100 min 过程中的变化，可以

看出， 〉〈0001 取向晶粒的总体积从 10 min 时的

15.4×104 μm3最后增加至 40.8×104 μm3，而 〉〈 0110 和

〉〈 0112 取向明显减少，最终使模拟试样形成 〉〈0001
基面织构。由此可见，外应力对织构的演化起到重要

影响。此外，本工作模拟了不同外应力对于织构演化

的影响，研究发现当外应力大于 400MPa 时，基体会

产生明显的 〉〈0001 基面织构。 
 

 
图 6  AZ31 镁合金晶粒长大过程中织构演化 

Fig. 6  Texture evolution upon grain growth in AZ31 alloy 

with and without applied stress: (a) Without applied stress;   

(b) 600 MPa applied stress 

 

3  结论 
 

1) 建立了一个模拟外应力作用下AZ31镁合金在

高温退火过程中晶粒长大和织构演化的三维相场模

型。模型定义不同取向晶粒所对应的刚度矩阵，计算

出弹性应力对不同取向晶粒做的功。将模拟结果结合

实验结果进行了讨论，模拟的织构与实验观察结果吻

合较好。 
2) 模拟研究发现，外应力的增加会加速晶粒长

大，当外应力大于 600 MPa 时，会发生晶粒的异常长

大。 
3) 模拟结果表明，当外应力大于 400 MPa 时，在

晶粒长大过程中，外应力会使 AZ31 镁合金产生

〉〈0001 晶向平行于外应力方向的基面织构。 
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Effect of applied stress on grain growth and texture in  
AZ31 magnesium alloy by phase-field simulation 

 
HE Ri, WANG Ming-tao, JIN Jian-feng, ZONG Ya-ping 

 
(Key Laboratory for Anisotropy and Texture of Materials, Ministry of Education,  

School of Materials and Engineering, Northeastern University, Shenyang 110089, China) 

 
Abstract: A 3D phase-field model was established to investigate the effect of applied stress on grain growth and texture 

evolution in AZ31 magnesium alloy at elevated temperatures. The order parameters were given a physical meaning of 

lattice orientation of grains represented by three angles in spatial coordinates. The stiffness tensor for different grains was 

suggested different because of elastic anisotropy of the magnesium lattice by transforming the standard stiffness tensor 

with different degrees of the (0001) plane angle with respect to the direction of applied stress so that different grains 

contributed different amounts of work under applied stress. The results reveal that the simulation results are explained 

using the limited existing experimental data, and the texture results are in good agreement with the experimental 

observation. The grain-growth rate increases with the applied stress, which may lead to abnormal grain growth when the 

stress is greater than 600 MPa. Moreover, the applied stress will also result in an intensive texture of the 〈0001〉 axis 

parallel to the direction of compressive stress when the applied stress is greater than 400 MPa. 
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