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钨动态回复过程的相场模型建立及其仿真模拟 
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摘  要：本文通过耦合 Estrin-Mecking(E-M)位错密度模型，建立了金属动态回复微观组织演变的多相场模

型，并研究多晶钨在温度 1523~1723 K 和应变率 0.001~1 s−1范围内发生动态回复过程的力学响应行为，分

析其应力−应变曲线、平均晶粒尺寸和动态回复体积分数等变化规律。结果表明：在不同温度和应变率条件

下模拟获得的应力−应变曲线和位错密度分布与实验研究相吻合；随着温度升高，动态回复过程中晶界存在

细微移动，平均晶粒尺寸相应地增大，且温度越高愈显著。通过量化分析动态回复体积分数，发现提高温

度或应变率均可加速动态回复进程，这与已有理论和实验结果一致。 
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钨因具有高熔点、高强度、高密度等优异性能，

广泛应用于航空航天、武器制备等国防工业领域[1−3]。

由于纯钨的再结晶温度和层错能较高，在较低温变

形过程中，扩展位错很窄，位错的攀移、交滑移等

回复过程较容易进行，因而其在变形过程中动态回

复占主导作用。动态回复和再结晶均为金属变形过

程中两类软化效应，动态回复过程伴随着位错密度

的变化，强烈影响动态再结晶的形核。若动态回复

较强，位错密度大幅度减低，缺乏足够的能量驱动

再结晶形核，使得动态再结晶难以发生。因此，研

究动态再结晶的前一阶段—动态回复，对认识材料

整个热变形过程的微观组织和力学响应行为变化

具有重要的意义。 

针对金属动态回复现象，大量研究者基于不同

角度提出了动态回复过程中应力−应变曲线的数学

物理等模型[4−6]。其中 E-M 模型[5]被广泛应用于描

述高层错能金属变形回复过程的流变行为。

CHALIMBA 等[7]采用这一模型研究 VN 和 Nb-Ti

微合金钢在热压缩变形过程中的高温流变行为，分

析其动态回复软化动力学和临界值等，所得结果和

实验研究相吻合。LI 等[8]通过建立基于 E-M 位错密

度理论、加工硬化和动态回复理论的本构方程，输

入实验数据，定量研究了贝氏体钢回复过程中的位

错密度变化。MOSTAFAEI 等[9]基于这一模型提出

一种描述动态回复过程动力学的新方法，研究了

Al-Mg 合金高温流变动态回复行为动力学。然而，

这些数学模型均未与材料具体的微观组织结合起

来，只处于数学解析层面，无法同步再现动态回复

过程中的微观组织演变完整过程。 

近年来，随着各类微观组织演变的数值模拟方 
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法出现，例如蒙特卡罗法(MC)[10−11]、元胞自动机  

法(CA)[12−13]以及相场法(PF)[14−16]等，为研究微观组

织演变过程提供了新的思路。GOETZ 等[17]采用 CA

模拟金属动态回复过程，考虑每个时间步长随机选

取一定数量的元胞，将其位错密度降低二分之一。

但这一方法与材料实际位错变化存在一定差别，计

算结果误差较大。而相场法因模型更准确、对界面

处理更方便、参数物理意义更清晰等优点，在模拟

材料凝固[18]、相变[19]、变形等方面得到了广泛的应

用，成为材料微观组织演变研究强有力的手段之

一。TAKAKI 等[20]通过建立多相场和位错密度耦合

的模型模拟了纯铜在不同热变形参数下动态再结

晶过程，证明了基于位错密度建立的多相场模型研

究动态回复、动态再结晶过程是可行的。然而，由

于目前还未有研究动态回复的相场模型，使得当前

金属动态回复的相场模拟研究仍非常少见。 

因此，针对目前实验上在研究不同热变形参数

对回复过程的影响规律和微观组织演化全过程所

面临的技术困难，本文在已有多相场模型的基础

上，耦合描述回复过程位错密度变化的 E-M 模型，

建立的相场模型将位错密度的变化和微观动态组

织演化全过程相结合，可将实验数据输入相场模

型，实时考察不同热变形参数(不同温度和应变率等)

对动态回复过程微观组织演变的影响，并分析其动

态回复动力学，模拟所得到的结果和实验一致。 

 

1  模型与方法 
 

1.1  相场模型耦合塑性变形 E-M 模型 

本文采用 STEINBACH 等[21]提出的多相场模

型耦合描述动态回复过程位错密度变化的 E-M 模

型。通过引入一系列连续场变量 1 2 3, , , , n    来描

述多晶体中的微观组织，界面设置为具有一定厚度

的弥散界面。在含有 N 个晶粒的体系当中， i 代表

第 i 号晶粒的相场值，在晶粒的内部 i =1，晶粒的

外部 i =0，界面处的相场变量值在 0 到 1 之间连续

变化。并且在计算区域的每个格点上的所有相场变

量总和均满足： 
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使用的自由能泛函表达式为 
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式中： kinf 、 potf 、 ef 分别代表梯度能、势能和晶

粒内部的自由能密度；V 是体积。根据 Ginzburg- 

Landau 动力学方程： 
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求解得到 

1

2n
ij

i
j i j

M F F

n

  
 

 
    

 
                    (4) 

将式(2)代入式(4)中，化简得到如下相场演化方

程： 
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式中：aij 是晶粒 i 和晶粒 j 之间的界面梯度系数；

Wjk 为能垒值大小； ijM  为相场迁移率。 ija 、 jkW 、

ijM  与界面厚度 、界面能  和晶界迁移率 ijM 有

关，分别满足  
2
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πij ija  , 
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晶界迁移率为 
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式中： b 和 D 分别为晶界厚度和晶界自扩散系数，

k 是玻尔兹曼常数，Qb 是晶界扩散激活能。 

    晶界迁移驱动力等于两个相邻晶粒之间的储存 

能之差，即 21
( )

2ij j iJ G    b 。 

本文采用的 E-M 模型具体如下： 

d d d
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                (7) 

假设初始位错密度为 0 ，对式(7)两边同时积

分，则 

0 exp( ) [1 exp( )]
h

r r
r

                     (8) 

式中： 为位错密度；等式的右边第一项代表加工

硬化部分，第二项代表动态回复过程的贡献，h、r

分别是加工硬化速率和给定条件(温度和应变率)下
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的动态回复速率。通过式(8)即可求得任意时刻下每

个格点的位错密度值。变形过程中流变应力与平均

位错密度满足 G   b 。 

同时在本文开发的程序中考虑了 KIM[22]提出

的优化算法，将在含有 N 个晶粒体系中每个格点需

要存储 N 个相场变量简化为只需要存储 5 个相场变

量值，这样在不影响计算结果精度的前提下，既节

约资源，也提高了计算效率。 

 

1.2  计算参数的获取设置 

本文采用上述的多相场模型与 E-M 模型相耦

合技术，以多晶钨为研究对象，模拟其在不同的热

变形参数条件下的动态回复过程。计算区域大小为

800×800 个格子，网格尺寸为 dx=dy=0.5 μm。初始

微观组织通过传统理想晶粒长大获得，整个区域内

每个格点赋予相同大小的初始位错密度 0  1×

109/m2 。应变随着时间的不断增加而增加即

( )t t   。对应体系的位错密度也随之改变。计

算时间步长 2 2/(8 )t x a M    ，其余参数设置详见

表 1。 

在 E-M 模型中 h、r 两个参数的数值均可由实

验数据求得，具体获取方法详见文献[23]。通过计 

算拟合实验数据 2d

d

 

 曲线，得到斜率−0.5r 和 

截距 0.5r 2
RV ，将不同条件下计算得到的 r 和 RV 代

入式(9)，即可得到加工硬化速率 h： 

2

RVh r
MG



   
 b

                            (9) 

此外，为了计算不同条件下的 h、r 值，考虑剪 
 
表 1  模型中的参数取值 

Table 1  Value of simulation parameters 

Parameter Value Property 

γgb/(J∙m−2) 0.869 Grain boundary energy[24] 

b/m 2.74×10−10 Burgers vector[25] 

K/(J∙K−1) 1.381×10−23 Boltzmann constant 

δbD/m 2.7×10−13 
Grain boundary thickness 

and self-diffusion coefficient 

Qb/(kJ∙mol−1) 400 
Boundary diffusion 
activation energy[26] 

G1523 K /GPa 357.05 Shear modulus[27] 

α 0.5 Taylor constant 

v 0.28 Poisson’s ratio[27] 

切模量是与温度相关的函数，不同温度(K)条件下的

剪切模量由
2(1 )

E
G

V



计算得到，其中弹性模量 E

为 
3 5 2413.3 7.8396 10 3.6582 10E T T          

9 35.4849 10 T                         (10) 

 

2  结果与讨论 
 

2.1  不同热加工条件下的力学响应行为 

通常在实际的变形过程中，材料的变形速率和

温度均对材料的性能和微观组织产生较大的影响。

图 1 所示分别为固定温度 1523 K 在不同应变率和

固定应变率 0.01 s−1 在不同温度条件下模拟所得的

应力−应变曲线，模拟结果与实验数据[28]相比较整

体误差小于 5%，吻合较好，这同时也验证了模型 

 

 

图 1  温度1523 K时不同应变率下和应变率 0.01 s−1时不

同温度下多晶钨的应力−应变曲线实验值和模拟结果对比 

Fig. 1  Comparisons between simulated and experimental 

stress−strain curves of polycrystalline tungsten under different 

deformation conditions: (a) T=1523 K,  =0.001, 0.01, 0.1 

and 1 s−1; (b)  =0.01 s−1, T=1523, 1573, 1623 and 1723 K 
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的准确性。可以看出，在回复过程中主要是加工硬

化占主导作用，随着应变的不断增加，应力先快速

增长，最后逐渐趋于稳态值，且最终稳态应力随着

变形温度升高或应变率减小而减小。这可能是由于

温度越高，使得变形材料中存在的各类点缺陷、位

错等较快地发生移动和湮灭，而应变率越小则在变

形过程中有充足的时间进行动态回复，内部能量降

低更多，最终稳态应力越小。 

 

2.2  晶粒组织 

在温度和变形量的共同作用下，外界力学响应

变化的同时，势必造成内部微观组织发生变化。因

此，为探究动态回复过程中晶粒大小和微观组织的

变化情况，分别固定应变率和温度的条件下，系统

观察平均晶粒尺寸的变化。图 2(a)所示为应变率

0.01 s−1 时在不同温度条件下平均晶粒尺寸的变化。

由图 2(a)可知，在动态回复阶段平均晶粒尺寸略有

增大，且随着变形温度升高，变化越明显。图 2(b)

所示为在温度 1623 K 时应变率为 0.01 s−1 不同时刻

下的晶粒尺寸分布高斯拟合曲线，横坐标为每个晶

粒尺寸大小和平均晶粒尺寸大小的比值，纵坐标为

对应的频率；可以看出，随着晶粒不断演化，晶粒

尺寸分布曲线的半高宽(FWHM)呈不断增大的趋

势，对应材料内部显微组织具体表现为小晶粒变

小，大晶粒长大，存在大晶粒吞噬小晶粒的现象。 

同时，结合图 3 所示在不同时刻下相场模拟所

得的晶粒微观组织的演化过程，从黄色圈中观察可

知，在动态回复阶段存在一些小角度晶界细微移

动，但变化较小且缓慢。再者由于本文在设置位错

密度时晶粒内部和外部给予不同的权重，使得晶界

上的位错密度普遍高于晶粒内部，由图 4 所示在

2000 dt 时刻下的晶粒位错密度分布图发现，模拟结

果较为理想，晶界附近的位错密度高于晶内，多个

晶粒的晶界交点处位错密度最高，这和已有经典动

态回复过程中的晶粒形态、大小和初始状态基本相

同的现象一致。 

 

2.3  动态回复动力学 

在动态回复过程中，应变率为  

0( ) / t                                (11)  
式中： 0 表示动态回复开始时对应的应变值，t 为 

 

 
图 2  应变速率 0.01 s−1时不同温度下平均晶粒尺寸的变

化和温度 1623 K、应变率 0.01 s−1时不同时刻的晶粒尺寸

分布规律 

Fig. 2  Average grain size versus true strain when strain 

rate  =0.01 s−1 at different temperatures(a) and grain size 

distribution curves at different times with T=1623 K and 

 =0.01 s−1(b) 

 

应变由 0 变化至 所需的时间。 

动态回复体积分数可通过式(12)求得 
 

DRV 0 s 0( ) /( )X                         (12) 
 

动态回复体积分数表示为任一时刻应力的增

量和总增量值之间的比值，动态回复体积分数可直

接通过模拟所得的应力−应变曲线得到。图 5 所示

为应变率 0.01 s−1 时在不同温度下和温度 1573 K 时

不同应变率下动态回复体积分数分别随时间变化

的情况。由图 5 可知，在一定温度或者应变率下，

初期的回复速率很大，之后随着时间增加，回复速

率逐渐趋于零，但总动态回复体积分数则不断增

大，最终接近于 1，证明此时回复处于稳定的动态 
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图 3  温度 1623 K、应变率 0.01 s−1条件下微观组织演变过程 

Fig. 3  Time evolution of microstructure when T=1623 K and  =0.01 s−1: (a) Initial; (b) 2000 dt; (c) 4000 dt 
 

 

图 4  温度 1623 K、应变率 0.01 s−1条件 2000 dt 时刻的晶粒位错密度分布图 

Fig. 4  Dislocation density distribution map(a) and its partial map(b) obtained when T=1623 K and  =0.01 s−1 at 2000 dt 
 

 

图 5  应变率 0.01 s−1时不同温度下和温度 1573 K 时不同应变率下的动态回复体积分数曲线 

Fig. 5  Dynamic recovery fraction curves under different conditions: (a)  =0.01 s−1, T=1523, 1573, 1623 and 1723 K;    

(b) T=1573 K,  =0.001, 0.01, 0.1 and 1 s−1(b) 

 

阶段。温度为 1523 K 的回复速率明显低于其他温

度，以及应变率为 0.001 s−1 的回复速率比其他更高

速率的回复缓慢很多，因此，通过提高温度或者增

大变形应变率，将有利于动态回复进程。这可为在

实际生产中控制金属材料在变形过程中发生动态

回复的工艺参数选择提供理论参考。 
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3  结论 
 

1) 通过耦合 Estrin-Mecking 位错密度模型，建

立了模拟金属变形动态回复过程的多相场模型。 

2) 在固定温度为 1523 K 不同应变率和固定应

变率为 0.01 s−1不同温度两种情况下得到的应力−应

变曲线和实验结果吻合较好。 

3) 在不同温度下，动态回复过程中晶界存在细

微移动，随着温度升高，平均晶粒尺寸相应增大，

且温度越高愈显著。位错密度大小分布满足晶粒内

部＜两晶界处＜多晶界交点的规律。 

4) 变形温度和应变率的增大加速动态回复的

进程。 
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Establishment and simulation in dynamic recovery process of 
tungsten using phase field model 

 

LI Zuo-sheng, TANG Sai, LIANG Chao-ping, LIU Wen-sheng, MA Yun-zhu 
 

(National Key Laboratory of Science and Technology for National Defense on High-strength Structural Materials, 

Central South University, Changsha 410083, China) 

 

Abstract: Coupling with the Estrin-Mecking(E-M) dislocation density model, a multiphase field model was 

established to simulate the dynamic recovery process of tungsten in this work. The mechanical response behavior 

of polycrystalline tungsten during the dynamic recovery process was studied under the circumstances that strain 

rate ranging from 0.001 s−1 to 1 s−1, and temperature ranging from 1523 K to 1723 K. The dependences of the 

stress−strain curves, average grain size and dynamic recovery volume fraction on strain rate and temperature were 

carefully analyzed. The results reveal that stress−strain curves and dislocation density distribution at different 

temperatures and strain rates are in good agreement with experimental observations. As the temperature increases, 

the grain boundaries moves slightly, and the averaged grain size increases accordingly. Moreover, by quantifying 

the volume fraction of dynamic recovery, it is found that increasing the temperature or strain rate can accelerate the 

dynamic recovery process. This agrees well with previous theories and experimental results. 

Key words: dynamic recovery; phase-field method; dislocation density; tungsten; microstructure evolution 

simulation 
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