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基于改进转变规则的晶粒长大 CA 模型 
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摘  要：为建立一个具有更好物理基础的晶粒长大仿真模型，采用 CA 法，基于热力学和能量机制，提出元胞取

向状态转变的二次判断方式，制定相应的转变规则，并对不同温度和材料迁移激活能条件下晶粒长大过程进行模

拟研究。模拟结果较准确地反映正常晶粒长大规律以及温度和材料迁移激活能的影响规律，且得到实际观察和相

关理论的验证。 
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Abstract: In order to set up a CA model that has a better physical significance, a new second criterion, considering the 

effects of the thermodynamic mechanism and the activation energy, was appended for the transition of cellular state. The 

grain growth processes were investigated for different temperatures and activation energies, respectively. The results are 

in accordance with the normal grain growth kinetics and reflect the both effects of temperature and the activation energy. 

Key words: cellular automaton (CA); computer simulation; grain growth; transition rule 
                      

 
材料科学和计算机技术的进步，使得材料研究的

方法正在发生变化。通过组织及其演变过程的建模和

可视化仿真[1−12]可实现材料的微观组织设计及其工艺

优化，开发高性能材料。晶粒度是金属材料重要的组

织指标，与晶粒长大过程有密切联系，其大小直接影

响到材料的塑性、韧性、强度等性能。晶粒长大过程

组织演变的计算机模拟研究是材料科学与工程领域日

益活跃的课题，也成为今后的主要研究方向。 
正常晶粒长大是指晶粒尺寸保持相对均匀，晶粒

形状保持相对稳定，平均晶粒尺寸平稳增加的晶粒长

大过程。正常晶粒长大动力学方程为 Beck 公式[13]。

实验结果表明，正常晶粒长大组织中晶粒尺寸分布

F(R)服从对数正态分布[14]。 

近年来，元胞自动机(CA)方法在材料模拟领域得

到了广泛的应用[2−10]，在模拟晶粒长大方面，Liu 等[4]

提出了二维晶粒长大模型，该模型利用元胞自动机的

邻居关系和转变规则来处理晶界处元胞在相邻晶粒之

间的迁移。GEIGER 等[5]则提出了一种基于热力学思

想的元胞自动机方法来模拟晶粒的二维长大行为。YU
等[6]、花福安等[7]、焦宪友等[2, 8]也分别对晶粒长大过

程进行了仿真模拟，描述了晶粒长大的动力学行为和

晶粒尺寸的分布规律。 但是，这些研究中所用模型往

往只考虑影响晶粒长大过程的某一种机制，多采用单

一机制的转变规则。实际上，晶粒长大是一个复杂的

物理过程，受到多种因素的影响，采用单一机制的转

变规则难以准确地对其进行模拟。 
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结合以上模型，本文作者建立了耦合激活能和温

度的正常晶粒长大的二维元胞自动机模型，并对不同

温度和不同激活能条件下的晶粒长大过程进行了模

拟，模拟结果较全面地反映了晶粒长大的各种现象，

与理论预测相符合。 

 

1  改进的元胞自动机晶粒长大模型 

 

1.1  对元胞取向状态转变规则的改进 

合理的元胞取向状态转变规则是 CA 模型的关

键，因此，本研究对现有的 CA 模型转变规则进行了

改进，采用对应两次判断方式的双机制转变规则对晶

粒长大过程进行系统、全面的模拟。该模型综合考虑

了温度和激活能对晶粒长大过程的影响，并且把曲率

作为晶粒长大过程的驱动力，具有更好的物理基础。 

1.1.1  第一条规则(热力学机制) 

晶界的迁移是一个热激活过程，晶界处的原子必

须克服能量势垒才能跃迁到新的状态，即元胞的热能

必须超过材料的迁移激活能Q才可能发生取向状态的

转变。如果元胞的热能达不到激活能的要求，则保持

原来的状态不变。根据热力学统计理论，元胞的热能

符合 Maxwell-Boltzmann 分布[5]，因此，研究假设在每

一个模拟步(简称 CAS)中，在一定的热激活条件下，

只有一部分能量足够的元胞可能跃迁到新的状态。这

部分元胞采用以下概率公式随机抽取[5]： 
 

)]/(exp[1 RTQP −=                            (1) 
 
式中  Q 为材料迁移激活能；R 为摩尔气体常数；T

为温度。即在每一个 CAS 步中，系统中热能超过迁移

激活能 Q 的元胞概率为 P1。 

该规则的物理意义在于：从热力学角度考虑，在

特定的温度 T 下，系统中所有元胞并不都能发生状态

改变，只有能量超过迁移激活能的元胞才有可能发生

状态改变，即晶界可能迁移。其实际意义为：从系统

的所有元胞中筛选出满足激活能条件且可能发生状态

转变的元胞，按照第二条规则进行第二次判断。 

1.1.2  第二条规则(能量机制) 

晶粒长大的驱动力源于晶界能，晶界能与晶界曲

率密切相关，它们的变化决定了晶界运动。本研究假

定晶界能各向同性条件，元胞 i 的晶界能由哈密顿函

数给出： 
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式中  J 为晶界能的一个量度，本文中 J=1；δ 为

Kronecher 符号；k 为元胞 i 的第 k 个邻居；nn 为元胞

i 的邻居总数，在本研究中取为 8；Si为元胞 i 的取向

数；Sk为元胞 i 的第 k 个邻居的取向数。 
元胞 i 的取向数转变为元胞 j 的取向数后，晶界

能改变记为∆Ei, j，即 
 

ijji EEE −=Δ ,                               (3) 

 

 
图 1  摩尔邻居定义 

Fig.1  Moore’s definition of neighbourhood 

 

参考相关文献所用模型的转变规则[7−8]，本研究改

进了其中的转变概率，改进后的转变规则如下： 

1) 如果 G5 的 8 个邻居元胞具有和 G5 相同的状

态，则 G5 在下个时间步将保持它的状态不变。 

2) (a)如果 G2、G4、G6、G8 中的 3 个具有相同

的状态，例如都等于整数 A，那么 G5→A；如果(a)的

条件不满足，则判断规则(b)，即如果 G1、G3、G7、

G9 中的任意 3 个状态相同，例如都等于整数 B，那么

G5→B。 

3) 如果以上条件都不满足，则从 8 个邻居元胞中

随机选择一个元胞，并且计算转变之后系统的晶界能

改变∆Ei, j，根据概率公式(4)判断该元胞是否发生状态

改变[9]。 
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上述改进规则的物理意义在于：首先，发生取向
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状态转变的所考察元胞 i(i = 5)位于晶界；其次，该元

胞的取向状态转变应优先考虑曲率影响，若存在，则

计算元胞取向状态转变之后晶界能的改变，如果元胞

取向状态转变之后系统的晶界能降低，则该元胞进行

状态转变(转变概率为 1)，否则元胞保持原来的状态；

最后，晶界曲率影响难以判断时，则从其周围八个元

胞中随机选择一个元胞，再根据晶界能改变判断其否

能够发生状态改变。即如果元胞状态转变之后系统的

晶界能降低，则转变概率为 1，相反，本研究认为该

元胞不发生状态的改变。 

 

1.2  模型建立及其模拟过程 

基于文献[8]所建模型，引入上述改进的元胞取向

状态转变规则，本研究建立了对应的晶粒长大模型。

该模型的特点在于：包含了对应两次元胞取向状态转

变判断的转变规则，综合考虑了热激活和能量两种机

制对晶粒长大的影响。 

在本研究模拟的每一个 CAS 步中，元胞取向状态

转变的具体过程为：首先，按照第一条规则进行判断，

随机选取热能大于激活能的元胞；其次，在所选定元

胞范围内随机选定一个元胞，按照第二条规则进行判

断，顺序依次为条件 1)→条件 2(a)→条件 2(b)→条件

3)，当满足任一条件时进行相应取向状态转换，后续

判断步骤可略去；最后，依次进行其余所有元胞取向

状态转换的判断，完成 1CAS 的元胞状态判断、转换

过程。 
 

2  模拟初始条件及其参数 

 

为了检验所建模型的效果，本研究进行了不同激

活能和温度条件下晶粒长大过程的模拟。 

模拟时，所选定的元胞总数目均为 200×200=  

40 000。在模拟开始前，给每个元胞随机赋于一个取

向数 Si(1≤Si≤S)，代表该元胞所在晶粒的晶体学取

向，取向数相同的元胞被认为是处于同一晶粒内部，S

为最大取向数，在本研究中设定为 1 000。 

鉴于多数材料晶粒长大温度在 600~1 300 K 之

间，迁移激活能在 100×103~400×103 J/mol 之间，分

别设定了两组研究温度和材料迁移激活能影响的模拟

初始参数，如表 1 和表 2 所列。考虑到模拟结果的随

机特点，取 10 次模拟结果的统计平均值作为模拟定量

结果。 

表 1  研究温度影响的模拟参数 

Table 1  Simulated parameters of first group 

n×n S T/K Q/(J·mol−1) CAS 

200×200 1 000 
800 

1 000 
1 200 

270 000 4 000 

 
表 2  研究材料迁移激活能影响的模拟参数 

Table 2  Simulated parameters of second group 

n×n S T/K Q/(J·mol−1) CAS 

200×200 1 000 1 000 240 000 4 000 

200×200 1 000 1 000 300 000 4 000 

 

3  模拟结果与分析 
 
3.1  晶粒长大拓扑学分析 

图 2 所示为温度 T＝1 000 K、激活能 Q＝270 000 
J/mol 条件下晶粒长大组织演变图像。可以看出，随着

模拟时间 t 的增加，晶粒数量不断减少，大晶粒逐渐

长大，小晶粒逐渐缩小，总的晶粒数目不断减少，晶

粒逐渐转变为规则的等轴晶，晶界趋于平直，三晶界

交角趋于 120˚，具有 5~7 条边晶界的晶粒数量增多。

此结果说明，在模拟过程中晶界向着曲率中心移动，

晶界的界面张力趋于平衡，这与晶粒长大动力学理论

以及实验观察结果[11]相吻合。 
图 3 所示为不同模拟时间步的相对晶粒尺寸分

布。可见，在模拟初期 t＝1 000 CAS，晶粒尺寸分布

不是很稳定；随着模拟时间的增加，相对晶粒尺寸呈

对数正态分布，最大的晶粒尺寸为平均晶粒尺寸的

2.5~3 倍。在不同时刻，相对晶粒尺寸的分布在一定

误差范围内是相互吻合的，并没有出现特别大的晶粒；

同时，晶粒尺寸分布具有时间不变性，是理想的正常

晶粒长大过程。 
 

3.2  晶粒长大动力学分析 
对 Beck 公式[13]Rm=Btn两边取对数，由 lnRm—ln t

的线性斜率可以求出晶粒长大指数 n 的理论值。晶粒

长大动力学曲线及其对数分析曲线如图 4 所示。从图

4(a)中可以看出，曲线 Rm—t 近似呈 S 形关系，平均

晶粒尺寸随着模拟时间的增加而增大，符合 Beck 公

式所描述的变化规律。从图 4(b)可以看出，曲线 lnRm

—lnt 基本呈一条直线，其线性拟合的斜率即晶粒长大

指数 n 值为 0.48，接近理论值 0.5。 
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图 2  晶粒长大组织演变图像 
Fig.2  Simulated images of grain growth microstructure evolution at different CA steps (CAS) (T＝1 000 K, Q＝270 000 J/mol):  
(a) t=1 000 CAS; (b) t=2 000 CAS; (c) t=3 000 CAS; (d) t=4 000 CAS 
 

 

图 3  不同模拟时间步的相对晶粒尺寸分布 
Fig.3  Relative grain size distributions at different CAS (T＝1 000 K, Q＝270 000 J/mol) 
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3.3  温度对晶粒长大过程的影响 
图 5 和图 6 所示为不同条件下晶粒长大组织演变

图像。可见，在激活能不变的条件下，同一模拟时间

下，温度越高，晶粒数量越少，晶粒尺寸越大，晶粒

生长速度越快。图 7 所示为 3 种温度时平均晶粒尺寸

随模拟时间的变化。从图中可以看出，曲线 Rm—t 均
近似呈 S 形关系，温度越高，曲线越偏向右上方；在

同一模拟时间时，温度越高，平均晶粒尺寸越大。这

些规律已由材料高温加热期间晶粒易粗化的现象而证

实。显然，温度越高，晶界处原子获得更多的动能， 

 

 
图 4  平均晶粒尺寸随模拟时间的变化及其对数分析曲线 

Fig.4  Evolution of average grain size with time(CAS) and simulated lnRm—lnt curve (T＝1 000 K, Q＝270 000 J/mol) 
 

 

图 5  T=800 K、Q=270 000 J/mol 条件下晶粒长大组织演变图像 

Fig.5  Simulated images of grain growth microstructure evolution at different CA steps(CAS): (a) t=1 000 CAS; (b) t=2 500 CAS; 

(c) t=4 000 CAS 
 

 

图 6  T=1 200 K、Q=270 000 J/mol 条件下晶粒长大组织演变图像 

Fig.6  Simulated images of grain growth microstructure evolution at different CA steps(CAS): (a) t=1 000 CAS; (b) t=2 500 CAS; 

(c) t=4 000 CAS 
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图 7 不同温度条件下平均晶粒尺寸随模拟时间的变化 
Fig.7  Evolution of average grain size with time(CAS) at 
different temperatures 
 

更容易跃迁到新的状态，从而加速了晶界的迁移速率，

导致晶粒长大速度加快。 

3.4 激活能对晶粒长大过程的影响 

如图 8 和图 9 所示，模拟时间相同时，激活能越

大，晶粒数量越多，晶粒尺寸越小，晶粒长大速度越

慢。如图 10 所示，曲线 Rm—t 均近似呈 S 形关系，激

活能越大，曲线越偏向右下方；在同一模拟时间    

内，平均晶粒尺寸随着激活能的增加而减少。实际表

明，不考虑升温速度影响时，在同一加热温度或退火

温度条件下，激活能较高的合金钢比激活能较低的碳

钢具有更弱的晶粒长大趋势。这是因为在同一温度条

件下，激活能的升高即原子跃迁势垒的增大导致了晶

界迁移困难，从而减慢了晶界迁移的速率，导致晶粒

长大速度减缓。 

综上所述，本研究模型所模拟的晶粒长大拓扑学

特征、相对晶粒尺寸分布、平均晶粒尺寸变化都与晶

粒长大理论和实验观察结果[15]相吻合，模拟反映的温

度和材料迁移激活能对晶粒长大的影响规律也有相应

的实际验证和金属物理基础。 

 

 

图 8  T=1 000 K、Q=240 000 J/mol 条件下晶粒长大组织演变图像 

Fig.8  Simulated images of grain growth microstructure evolution at different CA steps(CAS): (a) t=1 000 CAS; (b) t=2 500 CAS; 

(c) t=4 000 CAS 

 

 

图 9  T=1 000 K、Q=300 000 J/mol 条件下晶粒长大组织演变图像 

Fig.9  Simulated images of grain growth microstructure evolution at different CA steps(CAS): (a) t=1 000 CAS; (b) t=2 500 CAS; 

(c) t=4 000 CAS 
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图 10  不同激活能条件下的平均晶粒尺寸随模拟时间的 
变化 
Fig.10  Evolution of average grain size with time(CAS) 
 

4  结论 
 

1) 参考已有的晶粒长大 CA 模型，基于热力学和

能量机制，提出了元胞取向状态转变的二次判断方式

且制定了相应规则，由此建立的晶粒长大 CA 模型具

有更好的物理基础。 
2) 该模型将晶界能作为晶粒长大的驱动力，考虑

了温度和材料迁移激活能的影响，模拟结果较准确地

反映了正常晶粒长大规律，如晶粒组织的拓扑特征、

平均晶粒尺寸分布规律及其时间不变性、晶粒长大速

度与温度和材料迁移激活能之间的关系等，并且与晶

粒长大理论和实际观察结果相吻合，对应了明确的物

理机制。 
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