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第二相颗粒对多晶材料晶粒生长影响的 
元胞自动机(CA)模拟 

 
柯常波，张新平 

 
(华南理工大学 材料科学与工程学院，广州 510640) 

 

摘  要：采用Moore型邻域定义的元胞自动机模型模拟研究第二相颗粒对多晶材料晶粒生长的影响。结果表明：

第二相颗粒的体积分数及尺寸对基体晶粒组织特征的影响很大；第二相颗粒含量增加可以提高晶粒尺寸分布的均

匀性，而颗粒尺寸增大则导致晶粒尺寸分布的均匀性降低。通过对模拟数据的回归分析获得极限晶粒尺寸(D)与

颗粒尺寸(d)和颗粒含量(f)之间的关系；不同的颗粒尺寸(d)对应不同的拟合指数(n)。 
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Cellular automata modeling of influence of second-phase particles 

on two-dimension grain growth in polycrystalline materials 
 

KE Chang-bo, ZHANG Xin-ping 
 

(School of Materials Science and Engineering, South China University of Technology, Guangzhou 510640, China) 

 

Abstract: The influence of second-phase particles on matrix grain growth was simulated by the cellular automata method 

based on the Moore type neighborhood definition. The modeling results show that the volume fraction and size of the 

second-phase particles have significant influence on the grain morphology. The increase of volume fraction of 

second-phase particles can improve the grain size uniformity, while the increase of the particle size deteriorates the 

uniformity of the grain size distribution. By regression analysis of the simulation data, the correlation among the 

parameters of limited grain size, mean particle size and particle volume fraction is obtained. Different particle sizes 

correspond to different fitting exponents. 
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在对金属材料进行强化时，一种非常有效的方法

是向其基体中引入不同尺寸及含量的第二相。该强化

功效一是通过弥散分布具有特定性质的第二相颗粒实

现，二是通过第二相颗粒对基体相晶粒长大过程的抑

制来实现(即细晶强化)。然而，第二相颗粒的几何参
数(尺寸及形状)、含量及分布状态等对基体材料的性
能影响显著，尤其是第二相颗粒对基体材料晶粒长大

过程的影响非常复杂。采用实验研究时存在较多局限

性，例如，难以对第二相颗粒弥散强化的动态过程进

行观察和调制，不易获得理论意义上的第二相的最优

几何和体积分数设计，且实验周期长、成本高。目前，

从理论和计算模拟方面阐明第二相颗粒的性质和数量

对基体材料晶粒演化过程和长大动力学的影响不仅在

金属学方面具有重要的研究意义，而且能为材料设计

和制备及后续各种热加工提供重要的理论参考，具有

很好的工程应用价值。 
ZENER[1]首先提出了第二相颗粒对晶粒长大影响

的理论模型，建立了极限晶粒尺寸与第二相颗粒尺寸、 
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体积分数间的一种定量关系，即经典的 ZENER 理论
公式；该经典公式随后被 HELLMAN 和 HILLERT[2]

等进行了修正。然而一些实验研究结果[3−4]与上述理论

模型存在不符；主要原因是由于 ZENER 模型中一些
过于简化或不合理的假设以及复杂的实验过程本身所

导致的误差。由于理论模型本身的局限性和实验研究

工作的复杂性，目前采用计算机模拟研究第二相颗粒

对晶粒生长过程的影响以及预测材料的组织形态和性

能已愈来愈受到重视。 
目前，利用计算机模拟研究第二相颗粒对晶粒长

大过程影响的工作还不多见，一直以来采用的主要方

法是 Monte Carlo 法[5−9]；例如，SROLOVITZ 等[5]运

用MC方法研究了第二相颗粒对晶粒长大的影响，发
现处于钉扎状态的晶粒尺寸分布与颗粒的体积分数无

关，且验证了 ZENER 公式的准确性，并随后研究了
第二相颗粒含量对最终晶粒尺寸的影响[6]；还有研究

者运用MC法研究了处于钉扎状态的晶粒的平均尺寸
与第二相颗粒含量 f 和处于晶界的颗粒数占体系颗粒
总数的百分比φ之间的关系[7]，以及第二相颗粒含量

和尺寸对基体晶粒长大的影响[8−9]。最近，研究人员运

用近年发展起来的相场法(Phase field method, PFM)研
究弥散分布的第二相颗粒对晶粒长大的影响[10−11]，主

要采用基于扩散界面模型模拟不同尺寸、不同含量的

第二相颗粒对具有不同初始尺寸的晶粒长大过程的影

响。虽然采用上两种模拟方法所得的研究结果不尽相

同，但均能很好地再现存在第二相颗粒情况下极限晶

粒尺寸、颗粒尺寸和体积分数之间的一种定量关系。 
需要指出的是，基于扩散界面理论的相场模型由

于涉及多场耦合，如何提高计算效率问题一直以来困

扰着研究者；MC 法与元胞自动机(CA)法均采用局域
的相互作用原则模拟结构的演变，两者都以一种概率

性的方式进行状态的转变；CA 法适用于多尺度问题
的描述，而MC法局限于微观领域；相对于MC模型，
CA法具有更大的优越性。然而，国际上对 CA法的应
用研究远不及最早发展起来的MC方法，虽然也有一
些关于 CA 法的早期研究，但利用其模拟晶粒长大则
是最近几年才出现，其优越性还没有被研究者们充分

认识。与上述研究工作所采用的模型和方法不同，本

文作者尝试运用基于Moore型邻域定义的元胞自动机
模型(Cellular automata model)模拟不同含量及不同尺
寸的第二相颗粒对晶粒长大的影响，主要研究第二相

颗粒对基体组织和晶粒生长动力学的影响，并运用此

模型探索极限晶粒尺寸、颗粒尺寸和颗粒体积分数之

间的关系，为模拟第二相颗粒对晶粒长大的影响提供

一种新的思路和方法。 

 

1  元胞自动机模型 
 
基于近邻模型的元胞自动机首先由 LIU 等[12]提

出，关小军等[13]在此基础上将近邻扩展到次近邻，称

之为Moore型。模拟采用Moore型邻域定义元胞模型，
其示意图如图 1 所示。元胞(e)由 a，b，c，d 这 4 个
近邻元胞和 f，g，h，I这 4个次近邻元胞接邻；元胞
e在 t+1时刻的状态 e(t+1)由其本身在上一时刻 t的状
态及其近邻元胞和次近邻元胞在时刻 t 的状态按照确
定的规则共同决定：  
 

=+ )1(te  
)}(),(),(),(),(),(),(),(),({ tithtgtftetdtctbtaF       (1) 

 
式中：F 为元胞状态的转变规则，在每一元胞自动机
时间步(Cellular automata step, CAS)按照以下规则顺
序判断是否转变[12−14]。 
 

 

图 1  元胞模型示意图 

Fig.1  Schematic diagram of cellular model 

 

规则 1 若时刻 t时元胞 e周围的近邻和次近邻 8
个元胞的状态均与其相同，则 e的状态在下一时间步
(CAS)保持不变。 
规则 2 若时刻 t 时元胞 e 的最近邻元胞 a、b、c

和 d中任意 3个同时为 A状态，则在下一个 CAS，元
胞 e的状态转变为 A。 
规则 3 若时刻 t 时元胞 e 的次近邻元胞 f、g、h

和 i中任意 3个同时为 B状态，则在下一个 CAS，元
胞 e的状态转变为 B。 
规则 4 模拟中假设晶界能均匀分布，元胞 e还必

须要克服能量壁垒而随机转变为任意邻居的状态，转
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变概率为 P。 

上述规则的判断顺序为：先判断规则 1，若符合，

则后续规则即可省略，若不符合，转为判断规则 2，

以此类推，若符合其中一个规则，则此规则后续判断

即省略，不符合则进行下一规则判断。 

其中，规则 1用于判断元胞是否在晶粒内部，规

则 2和 3用于判断晶界的稳定性以及判断曲率对晶界

迁移的影响，规则 4则用于模拟能量壁垒的影响，转

换概率 P采用以下再取向概率模型[14−15]： 
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式中： ijE∆ 为元胞 i 的取向转变为元胞 j 的取向后晶
界能量的变化。若晶界能各向同性，则元胞 i 的晶界
能 Ei可以表示为

[16] 
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式中： k

iJ 为元胞 i和邻居 k之间的晶界能量度。参考

文献[16]， k
iJ 取值为 1；k为元胞 i的第 k个邻居；nn

为元胞 i 的邻居总数；包括最近邻和次近邻；δ 为

Kronecher 符号；Si为元胞 i 的取向；Sk为邻居 k 的    

取向。 

模拟中，每个元胞的状态用取向值表示，采用一

个特定的取向值表示第二相颗粒；本模拟中元胞的取

向数为 500，其值在 1~500 之间，第二相颗粒的特定

取向值设为−100。模型中还需假定整个过程中元胞的

状态和第二相颗粒的状态不相互转变，以保证第二相

颗粒的含量及尺寸的不变。 

本模拟工作采用 500×500的四边形网格，采用周

期性边界条件以模拟无限大的区域，P=1 以模拟理想

状态下的无限高温情况；模拟开始前随机赋予每个元

胞 1~500之间的取向值，并按照第二相颗粒的含量以

及尺寸随机分布第二相，为便于区分第二相颗粒与基

体晶粒，设定被第二相颗粒占据的格点的值，不同于

模拟开始前随机赋予格点的初始值，本实验中赋值为

−100。模拟中具有相同取向的相邻格点同属一个晶

粒。由于 CA模型具有一定的随机性，本研究取 5次

模拟结果的平均值作为统计的最终结果，为获得一定

的初始组织，每次模拟都取第 1 000时间步作为统计

的初始时间步。 

 

2  结果及分析 
 
2.1  第二相颗粒对晶粒组织特征的影响 

    第二相颗粒对多晶材料的强化作用主要通过其对
晶界迁移(及位错移动)的钉扎而实现，颗粒倾向于分
布在晶界处且晶界趋向于平直化。图 2所示为模拟所 
 

 
图 2  不同尺寸(r)第二相颗粒作用下晶粒长大处于停滞状

态时的模拟晶粒组织 

Fig.2  Simulated grain structures in stagnated state with 

constant particle volume fraction of f = 0.03 at different 

second-phase particle size of 2−7: (a) r = 2; (b) r = 3; (c) r = 7 
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得的晶粒长大至停滞状态的模拟晶粒组织。模拟条件

为第二相颗粒体积分数恒定(即 f = 0.03)而尺寸 r (采用
网格的格点数为计算单位)不同。由此可见，当第二相
颗粒尺寸较小时，最终停滞状态下晶粒的数目较多、

尺寸较小，且存在部分第二相颗粒在晶界脱离的情况；

当第二相颗粒尺寸增大时，晶粒长大停滞时其数目减

小而尺寸较大，第二相颗粒在晶界脱离的现象很少，

且处于多晶交接点的第二相颗粒比例也较高。 
图 3所示为与图 2对应的第二相颗粒体积分数恒

定而尺寸不同时平均晶粒尺寸随时间的变化关系。由

图 3可知，第二相颗粒尺寸对晶粒尺寸有较大影响，
颗粒尺寸越小，相同时刻下平均晶粒尺寸也越小，最

终的晶粒尺寸也越小，晶粒长大达到停滞状态所需的

时间也越短。这表明在第二相颗粒体积分数不变的情

况下，虽然单个大尺寸颗粒的钉扎效果强于单个小尺

寸颗粒，但是大量小颗粒的整体钉扎效应则非常明显，

对晶粒长大的阻碍效果显著，钉扎效应更取决于颗粒

的数量。 
 

 
图 3  第二相颗粒含量恒定(f=0.03)而尺寸不同时平均晶粒

尺寸随时间的变化曲线 

Fig.3  Changing curves of average grain size with time for 

particles with different sizes at constant particle volume 

fraction of f = 0.03 

 
图 4所示为第二相颗粒尺寸恒定(r=2)而含量不同

时(f=0.01~0.10)平均晶粒尺寸随时间的变化关系。由
图 4 可知，随颗粒含量增加，晶粒长大过程达到饱   
和及停滞所需的时间缩短，最终晶粒尺寸减小，钉   
扎效应越明显；这与其它模拟方法所得出的结论一  
致[5−7, 9]，并与实验研究结果相符[2−3]。 
 
2.2  第二相颗粒对晶粒长大动力学的影响 
众所周知，在第二相颗粒钉扎作用下的晶粒长大 

 

 

图 4  第二相颗粒尺寸恒定(r=2) 而含量不同时平均晶粒尺

寸随时间的变化关系 

Fig.4  Changing curves of average grain size with time for 

particle with different volume fractions at constant particle size 

of r = 2 

 
过程具有不均匀性，但并不十分清楚第二相颗粒含量

如何影响晶粒尺寸的均匀性。本文作者模拟了第二相

颗粒含量(f)变化情况下晶粒长大至停滞状态时其尺寸
的分布特征，结果如图 5 所示。由图 5 可知，随着 f
的增加，晶粒尺寸分布均匀性提高，分布宽度减小，

这与Monte Carlo方法模拟出的结果相似[9]；当 f变化
时，具有最高出现频率的晶粒尺寸均处于 R=Ra 附近

(其中 R 为当前时刻系统中各晶粒对应时间的晶粒尺
寸，Ra为一定体积分数的第二相颗粒作用下，当前时

刻体系对应的平均晶粒尺寸)，这与Monte Carlo 方法 
 

 
图 5  第二相颗粒含量不同时晶粒长大至停滞状态下的尺

寸分布概率(r = 2) 

Fig.5  Grain size distribution frequency in stagnated state for 

particles with different volume fractions (r = 2) 
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模拟出的结果一致[5−6]。图 6所示为第二相颗粒尺寸变
化时晶粒长大至停滞状态所对应的晶粒尺寸分布。由

图 6可看出，显然，颗粒尺寸增大时，晶粒尺寸分布
的均匀性有所降低；这一方面是由于大尺寸颗粒对晶

粒长大的钉扎作用强于单个小颗粒，造成被钉扎的基

体晶粒长大受较大抑制，另一方面是因为当颗粒含量

相同时大尺寸颗粒分布的均匀性(或弥散性)较低，造
成晶粒长大组织的不均匀性，这也与 Monte Carlo 方
法的模拟结果[8]一致。此外，从图 6 的模拟结果还可
知，第二相颗粒的尺寸变化并不影响晶粒尺寸分布的

峰值位置，即出现频率最高的晶粒尺寸同样均处于

R=Ra左右。但颗粒尺寸增大时，其对应的最高频率值

增加，这主要是由于数量较少的大尺寸颗粒的总体综

合钉扎效果弱于数量较多的小尺寸颗粒的，因而当晶

粒长大至停滞状态时出现大尺寸晶粒的几率较高。 
 

 
图 6  第二相颗粒尺寸不同时晶粒长大至停滞状态下的尺

寸分布概率(f=0.03) 

Fig.6  Grain size distribution in stagnated state for particles 

with different sizes (f=0.03) 

 
2.3  D/d与 f n的关系 

Zener 首先提出了第二相颗粒对晶粒长大影响的
理论模型，即著名的 Zener公式： 
 

1

3
4 −= f

r
D                                   (4) 

 
式中：D 为系统中平均晶粒尺寸；r 为第二相颗粒    
的平均半径；f为第二相颗粒的体积分数。但一些研究
认为 Zener 公式中的指数 n=−1 偏小，如 HELLMAN
和 HILLERT 等[2]基于“韧窝”模型得出 n=−0.93，
HAROUN[14]得出 n=−0.5，MOELANS 等 [11]运用相   
场模型得出 n 值处于−0.5~−0.4 之间，而 OLGAARD
等[3]由实验得出的 n 值处于−0.5~−0.33 之间。迄今为

止，关于 Zener 公式中的指数 n 的确切值仍存在争  
议。 

本研究运用元胞自动机方法模拟得到在不同体积

分数及颗粒尺寸的第二相作用下晶粒长大过程中 D/r
与 f 的关系，其结果如图 7 所示。对模拟数据进行回

归处理后得出的 Zener型表达式也标注在图 7中。显 
 

 
图 7  运用元胞自动机模型得到的 D/r与 f的关系 

Fig.7  Relationship between D/r and f based on CA model:  

(a) r=2; (b) r=3; (c) r=7 
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然，拟合具有很好的相关性，相关系数在 0.987至 0.997
之间。从图 7 可见，由不同第二相颗粒半径得到的 n
值不同；颗粒半径增大，则 n值也变大，对应的比例
系数也增大，当 r值分别为 2、3和 7时，对应的 n值
则分别为−0.53、−0.45和−0.39。计算出的 n值虽然大
于 Zener 公式中的 n 值，但与 Olgaard 的实验结果
(n=−0.5~ −0.33)[3]和 MOELANS等的相场法模拟结果
(n=−0.5~ −0.4)[11]十分接近。 
 

3  结论 
 

1) 晶粒尺寸分布的均匀性随着第二相颗粒含量
的增加而提高；第二相颗粒尺寸越大，晶粒尺寸分布

的均匀性越低；体系中出现频率最高的晶粒尺寸为平

均晶粒尺寸，其不随第二相颗粒含量及尺寸的改变而

变化。 
2) 基于 CA模型得到的晶粒长大指数 n值为随第

二相颗粒尺寸变化的常数，当颗粒尺寸增加时，n 值
也随之增大。 

3) 采用元胞自动机模型模拟出的含第二相颗粒
多晶材料晶粒长大规律与 Monte Carlo 方法和相场法
模拟结果具有很好的一致性。 
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