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基于ＣＡ模型的超细晶纯铜退火组织模拟

赵　鹏，赵玉峰，罗海波
（兰州理工大学 理学院，甘肃 兰州　７３００５０）

摘　要　通过基于静态再结晶（ＳＲＸ）修正的元胞自动机（ＣＡ）模型，模拟了经等通道转角挤压
（ＥＣＡＰ）挤压后超细晶纯铜退火过程，探索其微观组织演化规律。超细晶纯铜在不同退火条件下的
模拟与实验对比结果表明：相同退火时间后，微观组织平均晶粒尺寸随着退火温度的增加而变大；随
着ＥＣＡＰ挤压道次的增加而变小。
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　　随着社会对金属材料优异性能的刚性要求及细
化晶粒作为提高材料性能的重要手段，超细晶
（ＵＦＧ，ｕｌｔｒａｆｉｎｅ　ｇｒａｉｎｅｄ）材料成为热点研究方向。
剧烈塑性变形（ＳＰＤ，ｓｅｖｅｒｅ　ｐｌａｓｔｉｃ　ｄｅｆｏｒｍａｔｉｏｎ）因
其可制备大尺寸、无污染、无微孔隙和晶粒尺寸细小
均匀的纳米块体材料受到人们的广泛关注［３］。等通
道转角挤压（ＥＣＡＰ，ｅｑｕａｌ　ｃｈａｎｎｅｌ　ａｎｇｕｌａｒ　ｐｒｅｓｓ－
ｉｎｇ）因挤压后材料横截面保持不变、可重复多次挤
压、累积大量应变等特点而成为ＳＰＤ中极具发展前
景的一种方法［４］。其原理是将条状或棒状试样在一
定挤压力下通过两个轴线相交且成一定角度的等截

面通道，挤压后试样发生近似纯剪切变形，进而达到
细化晶粒的目的。
近年来大量研究成果主要集中在ＥＣＡＰ工艺

参数的缺陷影响，如挤压道次、模具夹角、挤压速度
等参数对ＥＣＡＰ后材料的微观组织演化和物理、力
学性能改善有着重要的影响。ＥＣＡＰ研究成果涉及

Ｌａｔｉｅｆ等［４］关于挤压路径对微观组织和强度的影
响；Ｙｕ等［５］研究了应变速率对微观组织和力学行为
的影响；Ｈａｎ等［６］研究了挤压道次对钛基复合材料
微观组织和力学性能的影响；Ｂｉｓｗａｓ等［７］考虑变形
温度对组织演化及均匀性的影响。

关于ＥＣＡＰ已有大量的研究工作及成果，但在

ＥＣＡＰ挤压后超细晶材料退火过程的组织演化方面
涉及较少，且退火参数对微观组织演化有重要影响。

因此研究拟用基于ＳＲＸ和 ＥＣＡＰ原理的修正的

ＣＡ模型模拟ＥＣＡＰ超细晶后退火过程的微观组织
演化过程，探索其演变规律。其中所用超细晶材料
由工业纯铜经六道次ＥＣＡＰ挤压所得。

１　元胞自动机模型

模拟模型以纯铜为试样，其相关材料参数［８］如
表１所列。

表１　纯铜材料参数

Ｔａｂｌｅ　１　Ｍａｔｅｒｉａｌ　ｐａｒａｍｅｔｅｒｓ　ｏｆ　ｐｕｒｅ　ｃｏｐｐｅｒ

参数
活化能Ｑａ

／（ＫＪ·ｍｏｌ－１）

伯格斯矢量ｂ
／ｍ

晶界扩散系数δＤｏｂ
／（ｍ３·ｓ－１）

熔解温度Ｔｍ
／Ｋ

晶界活化能Ｑｂ
／（ＫＪ·ｍｏｌ－１）

数值 ２８４　 ２．４９×１０－１０　 ３．５×１０－１５　 １　７２６　 １１５
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１．１　位错密度模型
剧烈塑性变形通常会使金属材料内部的位错密

度升高，导致金属存在热力学不稳定性。由于静态
再结晶过程的驱动力是塑性变形过程后以位错形式

存储在材料内部的形变贮能，因此计算退火过程位
错密度的变化很有必要。形变贮能ＥＤ 和位错密度

ρ的关系
［９］可近似表示为

ＥＤ ＝ＣＧｂ２ρ， （１）

其中：Ｃ为常量；Ｇ 为切变模量。

１．２　形核模型
再结晶形核速率是决定静态再结晶晶粒大小和

方向的基本要素。形核速率Ｎ
·
作为形变贮能和退

火温度Ｔ 的函数，可表示为

Ｎ
·

＝Ｃ１ＥＤｅｘｐ
－Ｑａ（ ）ＲＴ

， （２）

其中：Ｃ１ 是常量；Ｒ 为气体常数。
此外剧烈塑性变形条件下诸如过渡带、剪切带

等高位错密度区域下形核位置可能在其中任何地

方，因此我们假定静态再结晶成核现象可在基体内
部各处随机发生。

１．３　晶粒生长动力学
再结晶晶粒的生长驱动力主要由晶界两边位错

密度的差异来产生。生长速度Ｖ 可表示为［１０］

Ｖ＝
ＰＭ
４πｒ２

， （３）

其中：Ｐ 为生长驱动力；ｒ为再结晶晶粒半径；Ｍ 为
晶界迁移率；Ｍ 可表示为

Ｍ ＝Ｍ０ｅｘｐ
Ｑａ（ ）ＲＴ

， （４）

Ｍ０＝Ｃ４ｂ
δＤｏｂ
ｋＴｍ

ｅｘｐ－
Ｑｂ
ＲＴ（ ）

ｍ
， （５）

其中：Ｃ４ 为常量，取２．０；ｋ为玻尔兹曼常数。
假设再结晶晶粒是球形的，驱动力可由能量变

化推导得出。当晶粒半径ｒ增大ｄｒ时，能量变化［１１］

可表达为

ｄＷ ＝ｄＷＶ －ｄＷＳ， （６）

ｄＷＶ ＝
４
３π
（ｒ＋ｄｒ）３－

４
３π
ｒ（ ）３ τ（ρｍ －ρｄ）， （７）

ｄＷＳ＝（４π（ｒ＋ｄｒ）２－４πｒ２）γ， （８）

Ｐ＝
ｄＷ
ｄｒ ≈４πｒ

２τ（ρｍ －ρｄ）－８πｒγ， （９）

其中：τ＝Ｇｂ２／２为位错线能量；ρｍ 为基体位错密
度；ρｄ为再结晶晶粒位错密度；另外晶界能γ 可由

Ｒｅａｄ－Ｓｈｏｃｋｌｅｙ方程［１２］导出

γ＝γｍ
θ
θｍ
１－ｌｎθθ（ ）（ ）

ｍ
， （１０）

其中：θ为晶界取向差；θｍ 和γｍ 分别为大角度晶界
的取向差和晶界能。

另外等轴晶生长的距离Ｌ 可以表示为

Ｌ＝∫
ｔ

０
Ｖｄｔ。 （１１）

１．４　元胞自动机模型
模型采用二维元胞网格和Ｖｏｎ　Ｎｅｕｍａｎｎ邻近

规则。每一个单元格有四个状态变量：晶粒颜色变
量表示不同的晶粒；晶粒取向变量通常决定晶界能；

位错密度变量代表晶粒内部位错密度；距离变量反
映再结晶晶粒的生长速率。等轴晶生长过程用一个
固定的转换规则来模拟，当成核过程发生后，以新晶
核为中心元胞，其相应的生长距离为半径，逐一扫描
每个新晶核周围的元胞，如果该元胞位于母相组织
中，则该元胞的四个状态变量被中心元胞取代。

模型将实际模拟区域划分为２５０×２５０的正方
形二维元胞网格，以模拟实际试样中１．５×１．５ｍｍ２

的区域。模型中初始微观组织由常态晶粒生长算法
生成；初始平均晶粒直径设为２００μｍ。基体元胞直
径Ｄ０ 可由以下公式

［１０］近似得到：

ＥＤ０＝
３γＳ
Ｄ０
。 （１２）

２　模拟结果与讨论

Φ＝９０°，Ψ＝２０°，Ｔ＝６２３Ｋ时，纯铜经六道次

ＥＣＡＰ挤压后不同退火时间下其微观组织的模拟结
果如图１所示。从图１中可以看出，随着退火过程
的进行，母相组织上出现了大小不一的静态再结晶
晶粒，这主要是退火过程中再结晶晶核的形核时间
各异、生长速度不同以及晶粒间相互挤压共同作用
的结果，再结晶晶粒不断长大，晶粒生长过程中晶粒
间的相互挤压作用使得再结晶晶粒的几何形状趋于

多边形化，最终晶粒尺寸较小的母相组织完全被粗
化的静态再结晶晶粒取代。对比不同退火时间下的
微观组织模拟结果可以发现，退火过程开始时，再结
晶晶粒形核率高且生长速度较快，随着退火时间的
增加形核率和晶粒生长速度均会不断减小，这主要
是因为随着退火过程的进行，母相组织内高的位错
密度会因静态再结晶作用而不断降低，因此减小了
再结晶形核率和晶粒生长速度。

Φ＝９０°，Ψ＝２０°，Ｔ＝６２３Ｋ退火１ｈ时，平均
晶粒尺寸随 ＥＣＡＰ挤压道次的变化如图２所示。
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从图２中可以看出，相同退火温度和退火时间下，退
火过程中静态再结晶晶粒的平均尺寸会随着退火前

ＥＣＡＰ冷挤压道次的增加而不断减小，这与文献
［１３］中实验结果趋于一致。这主要是因为随着退火
前ＥＣＡＰ冷挤压道次的增多，材料内部位错密度会

不断增高，材料累积的应变能增大，这使得退火过程
中静态再结晶形核率增大，同时再结晶晶粒生长速
度加快，但再结晶晶粒生长过程中晶粒间的相互挤
压作用反而抑制了晶粒的粗化生长，促进了细小等
轴晶粒的出现。

图１　六道次ＥＣＡＰ挤压后不同退火时间下的纯铜微观组织变化

Ｆｉｇ．１　Ｍｉｃｒｏｓｔｒｕｃｔｕｒｅ　ｃｈａｎｇｅ　ｏｆ　ｐｕｒｅ　ｃｏｐｐｅｒ　ｕｎｄｅｒ　ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ　ａｎｎｅａｌｉｎｇ　ｔｉｍｅ　ａｆｔｅｒ　ｓｉｘ　ｐａｓｓｅｓ　ｅｘｔｒｕｓｉｏｎ　ｏｆ　ＥＣＡＰ

图２　平均晶粒尺寸随挤压道次的变化曲线

Ｆｉｇ．２　Ｖａｒｉａｔｉｏｎ　ｃｕｒｖｅ　ｏｆ　ｔｈｅ　ａｖｅｒａｇｅ　ｇｒａｉｎ　ｓｉｚｅ　ｗｉｔｈ　ｔｈｅ

ｅｘｔｒｕｓｉｏｎ　ｐａｓｓｅｓ

　　Φ＝９０°，Ψ＝２０°，纯铜六道次ＥＣＡＰ挤压后１ｈ
退火时，平均晶粒尺寸随退火温度的变化曲线如图

３所示。由图３可知，模拟结果和文献［１４］的结果
基本吻合，即静态再结晶晶粒的平均尺寸会随着退
火温度的升高而不断增大。这是因为静态再结晶现
象和动态再结晶现象类似，也是典型的热激活过程，
随着退火温度的升高晶界迁移率会不断增大，这将
加快再结晶晶粒的生长速度，导致了晶粒的粗化。
对比图２和图３中的模拟结果和实验结果可以

发现，模拟结果的平均晶粒尺寸均大于实验结果，这
主要是模拟模型所致。一方面该模型未考虑退火过
程中静态回复的影响，位错密度模型忽略了静态回
复过程中位错交滑移和攀移所引起的母相组织位错

密度的降低；另一方面模型忽略静态再结晶晶粒内

部的位错密度，这与实际情况尚有不符，相关研
究［１４］结果表明，即使退火良好的材料组织内部也存
在一定的位错密度。这两方面的原因使得静态再结
晶过程中晶粒生长驱动力增大，同时生长速度加快，

图３　平均晶粒尺寸随退火温度的变化曲线

Ｆｉｇ．３　Ｖａｒｉａｔｉｏｎ　ｃｕｒｖｅ　ｏｆ　ｔｈｅ　ａｖｅｒａｇｅ　ｇｒａｉｎ　ｓｉｚｅ

ｗｉｔｈ　ａｎｎｅａｌｉｎｇ　ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ

这导致了模拟结果略大于实验结果。因此要利用静
态再结晶元胞自动机模型精确模拟超细晶材料退火

过程中晶粒的尺寸变化。

３　结论

结合元胞自动机法和金属静态再结晶理论建立

了２－Ｄ元胞静态再结晶模型。动态地模拟材料经

ＥＣＡＰ冷挤压后退火过程中静态再结晶过程的形核
和长大现象以及相应微观组织的变化，模拟结果表
明，ＥＣＡＰ冷挤压后制备的超细晶晶粒在退火过程
中会逐渐粗化长大。分析了退火温度和挤压道次对
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静态再结晶平均晶粒尺寸的影响，模拟结果表明，相
同道次的ＥＣＡＰ冷挤压后，退火过程中退火温度越
高材料内部晶粒粗化现象越明显；相同的退火温度
和退火时间下，材料内部晶粒的平均尺寸会随着

ＥＣＡＰ挤压道次的增加而减小。
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