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单一晶粒长大过程的元胞自动机模拟 
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摘  要：基于 Moore 型邻居及其相关转换准则的元胞自动机，分别对与多个晶粒相邻的单一正四边形、六边形、

八边形小晶粒在晶粒长大过程中的形态变化进行模拟。结果表明：单一小晶粒形态变化规律与总体晶粒形态变化

规律一致，即随着晶粒长大过程的延长，晶界边数大于 6 的晶粒会不断长大且边数趋于 6；晶界边数小于 6 的晶

粒则不断变小直至消失。所用模型具有较好的物理机制，可以模拟材料晶粒长大过程。 
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Cellular automata simulation of single grain growth 
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Abstract: Based on the cellular automata (shortly called CA) made up of Moore neighbor type and its translation rules, 

the variation of shape and size of three kinds of single and smaller grains was simulated in the process of grain growth. 

The grains are quadrilateral, hexagonal or octagon surrounded with a few grains, respectively. The results show that the 

changes of grains correspond to the general law of grain growth, that is, as extending the progress of grain growth, the 

grain whose boundary is more than six continues to grow and its boundary number approaches six, and the grain whose 

boundary is less than six continues to diminish until disappear. The model used has better physical basis to suit for 

simulating the progress of grain growth. 
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1991 年，Hesselbarth 和 Göbel 首先采用元胞自动

机(Cellular automata，CA)进行了材料再结晶形核及其

晶粒长大的动力学模拟，得出与 JAMK 理论相同的结

果[1]。随后，国际上基于 CA 的晶粒长大和再结晶过

程模拟方法、理论以及与其相关的耦合方法的研究十

分活跃[2−10]。其中，Davies 等做了大量工作，研究了

元胞邻居对静态再结晶动力学的影响，指出模型结构

并不会影响 JMAK 公式的时间因子和常数[2]；在再结

晶晶核长大的 CA 模拟中，采用实验数据转换方法将

模拟时间−空间与真实时间−空间联系起来 [3]；进行冷

轧 AA1050 铝合金静态再结晶 CA 模拟研究时，模拟

结果与实验结果在再结晶动力学、平均晶粒尺寸和体

积分数方面基本一致[4]；探讨了析出物粗化对再结晶

CA 的影响[5]。Rabbe 等[7]应用三维 CA 对包括位向变

化和晶界运动在内的微观再结晶转变现象进行了预 

测[6]；还以铝为研究对象，采用 CA 与塑性有限元耦 
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合模型进行了初始静态再结晶模拟研究[7]；并研究再

结晶模拟的 MC 和 CA 的混合方法，考虑曲率和储存

能共同驱动晶界迁移，保证了再结晶的物理本质，进

一步提高了模拟与实际的拟合度[8]。 
近年来，国内应用 CA 进行材料晶粒长大过程的

模拟研究刚刚起步，仅限于二维晶粒长大过程[11−12]、

钢坯加热期间奥氏体晶粒粗化过程等[13]。这些研究都

是针对材料组织的总体晶粒变化，未涉及材料组织的

单一晶粒变化。实际上，材料组织的总体晶粒变化源

于大量的单一晶粒变化的集合，研究材料组织的单一

晶粒变化规律对于全面认识其晶粒长大的微观过程是

必要的。因此，本文作者在前期创建的反映总体材料

晶粒组织变化的 CA 基础上，重点模拟了晶粒长大期

间材料微观区域不同形貌的单一小晶粒的形态变化规

律，展示了晶粒长大的微观过程，进一步验证了所建

CA 的物理本质及其合理性，为后续研究奠定基础。 
 

1  模拟原理和方法 
 

CA 是一种随机的数学模型，由元胞，元胞空间，

邻居和转变规则这 4 个基本要素构成。 
元胞空间可依据研究需求采用不同形状的网格划

分，本文作者采用四边形网格，每一个网格代表一个

元胞且由不同参数来表示其状态(晶粒取向)。时间单

位为一个模拟时间步(简称为 1CAS)，定义为所有元胞

都尝试了一次状态转变的时间间隔。 
邻居定义为任一时刻所考察元胞的周围元胞。本

文采用如图 1 所示的 Moore 型邻居定义。 
 

 

图 1  Moore 型邻居定义 

Fig.1  Definition of Moore neighbor type 

 
每一个元胞在 t+1 时刻的状态由其相邻元胞在 t

时刻的状态所决定，即 
 
e(t+1)=F{a(t), b(t), c(t), d(t), e(t), f(t), g(t), h(t), i(t)} 

式中  e(t+1)为元胞 e在 t+1时刻的状态， a(t), b(t), …, 

i(t)分别为元胞 e 及其相邻元胞在 t 时刻的状态，F 为

元胞状态转变规则。在本文每一模拟时间步(1CAS)

内，网格内每个元胞状态都按以下规则判断其是否转

换。 

1) 如元胞 e 周围的 8 个元胞 a、b、c、d、f、g、

h、i 的状态均与其相同，则在下一个 CAS 时，元胞 e

的状态保持不变。 

2) (a)如元胞 b、d、f、h 中任意 3 个同为 A 状态，

则在下一个 CAS 时，元胞 e 的状态转变为 A；(b)如元

胞 a、c、g、i 中任意 3 个同为 A 状态，则在下一个

CAS 时，元胞 e 的状态转变为 A。 

3) 假设晶界能均质分布，元胞 e 必须克服能量壁

垒而随机转变为任意邻居的状态，转变概率为 P。 

具体判断、转换过程为：首先，选定一个元胞进

行规则判断，顺序为规则(1)→规则(2a)→规则(2b)→ 

规则(3)，当满足任意规则的条件时进行相应转换，后

续判断步骤可略去；同样，依次进行所有元胞状态转

换的判断，完成 1CAS 的元胞状态判断、转换过程。 

在上述规则中，规则(1)判断晶界是否稳定或元胞

是否在晶粒内部。如果晶界稳定或元胞在晶粒内部，

继续判断下一元胞；规则(2)模拟曲率对晶界迁移的影

响，由于表面张力的作用，晶界总是向其曲率中心运

动且趋向于形成一直线。规则(2a)先进行、(2b)后进行

的原因在于考虑最近邻居和次最近邻居影响的不同；

规则(3)模拟了热激活条件和晶界能的影响，这对于保

持晶界运动和促使小晶粒的消失尤为重要。本模拟中，

晶界定义为联结两个状态不同的元胞之间最小长度单

元。 
 

2  模拟的初始和边界条件 
 

为了研究方便，模拟中仅分别对单一的正多边形

小晶粒与 4 个、6 个、8 个晶粒相邻的局部区域的晶粒

变化过程进行模拟，相应的初始和边界条件如下。 

采用 100×100 四边形网格，并应用非周期性边界

以反映有限区域的相邻晶粒组织；分别对该晶粒及其

相邻晶粒的元胞集合初始状态赋予不同的取向数 qi (i 

=1, 2, …, 5; 或 i =1, 2, …, 7; 或 i =1, 2, …, 9)，最大

取向数 Q 为 1 000；元胞状态随机转变概率 P 取为

0.02，以代替晶界能和热激活条件的综合影响；总模

拟时间为 2 000 CAS。 
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3  模拟结果分析 
 
随着模拟时间不断增加，正四边形晶粒不断缩

小、形状基本不变直至消失，相邻晶粒不断增大，结

果如图 2~4 所示；正六边形晶粒及其相邻晶粒的形状

和大小基本保持不变；正八边形晶粒逐渐长大、形状

趋于正六边形，相邻晶粒逐渐减小、形状变化不大。 
由晶粒长大理论可知[14]，晶粒长大过程中，在晶 

 

 

图 2  四边形小晶粒形态变化过程 

Fig.2  Process of shape change of quadrilateral and small grain: (a) t = 0 CAS; (b) t = 200 CAS; (c) t = 900 CAS; (d) t = 1 100 CAS; 

(e) t = 1 300 CAS; (f) t = 1 650 CAS 
 

 

图 3  六边形小晶粒形态变化过程 

Fig.3  Process of shape change of hexagonal and small grain: (a) t = 0 CAS; (b) t = 100 CAS; (c) t = 300 CAS; (d) t = 500 CAS; (e) 

t = 900 CAS; (f) t = 1 100 CAS 
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图 4  八边形小晶粒形态变化过程 

Fig.4  Process of shape change of octagon and small grain: (a) t = 1 CAS; (b) t = 200 CAS; (c) t = 600 CAS; (d) t = 800 CAS; (e) t 

= 1 000 CAS; (f) t = 2 000 CAS 
 
界曲率的作用下，稳定的晶界之间夹角应该趋于 120°
且晶界边数趋于 6，总晶界能减小。正四边形晶粒的 4
个内角均小于 120°，曲率相对较大，首先收缩，随后

导致各外凸晶界相应收缩，晶粒自身不断缩小；不同

的是，相邻的 4 个晶粒相互作用，它们的晶界发生相

应变化，但仍趋于原始位向，致使该晶粒形状基本不

变，总晶界长度减小。正八边形晶粒的 8 个内角均大

于 120°，在晶粒生长过程中，一些内角会变小，使晶

界内凹，并在曲率驱动下不断向外移动；另一些内角

会变大至180°，使相交的两条晶界成为一条平直晶界，

致使该晶粒形状趋于正六边形；同时，相邻的 8 个晶

粒相互作用，它们的晶界亦发生相应变化，但仍趋于

原始位向，总晶界长度减小。正六边形晶粒符合稳定

晶界的条件，其形状、大小和总晶界长度基本保持不

变；相邻的 6 个晶粒相互作用，导致该晶粒形状有些

畸变。 
由此可知，在理想状态下，随着模拟时间增加，

晶界边数大于 6 的晶粒会不断长大且边数趋于 6，总

晶界能减小；晶界边数小于 6 的晶粒则不断变小直至

消失，总晶界能亦减小；正六边形晶粒的尺寸和形状

以及总晶界能基本上保持不变。因此，随着晶粒长大

过程的进行，晶粒组织趋于稳定状态，最终材料组织

中六边形晶粒及其邻近边数晶界的晶粒应居多，采用

CA 法模拟的材料总体晶粒长大拓扑特征(图 5)及实际

材料退火期间总体晶粒长大演变过程(图 6)都证实了

这一点[12, 15]。可见，该 CA 所模拟的材料微观区域单

一晶粒变化规律不仅符合晶粒长大理论，而且反映了

实际材料的总体晶粒变化规律，进一步表明该模型选

择的邻居类型及其转换规则是合理的，具有较好的物

理基础，为后续进一步改进模型以进行具体材料晶粒

长大过程的模拟研究创造了条件。 
 

 
图 5  CA 法模拟的材料晶粒长大过程总体晶粒拓扑学  

特征[12] 

Fig.5  General characteristic of topological structure of grain 

in process of grain growth simulated by CA method 
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图 6  超低碳高强度烘烤硬化钢板退火期间晶粒长大阶段

组织演变[15] 

Fig.6  Simulated images of microstructures for grain growth 
when steel sheet was annealed: (a) Grains grew for 90 s; (b) 
Grains grew for 120 s (Thickness of an extra low carbon and 
high strength bake-hardened steel sheet is 2 mm, cold rolling 
reduction is 46%, and soaking temperature is 910 ℃) 
 

4  结论 
 

采用 CA 模拟的单一小晶粒形态变化规律与模拟

材料和实际材料的总体晶粒形态变化规律一致，即随

着晶粒长大时间增加，晶界边数大于 6 的晶粒会不断

长大且边数趋于 6；晶界边数小于 6 的晶粒则不断变

小直至消失；晶粒长大过程遵循能量降低原则和晶粒

长大理论。这表明，本实验所用模型具有较好的物理

机制，进一步改进后可以模拟实际材料的晶粒长大过

程。 
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