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( 2016年 11月 10日收到; 2017年 1月 11日收到修改稿 )

利用多相场模型模拟了奥氏体 (γ)-铁素体 (α)相变过程中不同晶界特征下铁素体晶粒的形貌与生长动力
学. 模型中通过能量梯度系数和耦合项系数的协同变化定量表达晶界能与晶界迁移率的各向异性, 同时固定
相场界面宽度来保证计算精度. 模拟结果显示: 随着原奥氏体晶界能与铁素体 -奥氏体晶界能比值σγ,γ/σα,γ

的增加, 三叉相界面处的平衡角β减小, 铁素体晶粒沿原奥氏体晶界与垂直于奥氏体晶界方向的生长速率差
变大. 铁素体与奥氏体晶粒间的晶粒取向越接近, 铁素体生长越缓慢. 模拟结果可描述铁素体晶粒生长形貌
的多样性, 与实验结果符合.

关键词: 相场法, 奥氏体 -铁素体相变, 晶界各向异性, 铁素体晶粒形貌
PACS: 07.05.Tp, 81.10.Aj, 81.30.–t DOI: 10.7498/aps.66.070701

1 引 言

多晶材料中晶界特征会影响材料的力学行为,
如韧脆性 [1]等. 而在微观组织演化过程中, 晶粒的
取向性生长也往往与晶界特征密切相关. 晶界特
征是指由于不同结构的晶体中原子按照特定的对

称性排列, 晶粒间界面上物理性质出现的差别 [2].
在固态相变过程中, 新相的生长过程有别于一般的
晶粒长大过程, 化学驱动力和晶界能是控制新相生
长过程的主要因素 [2]. 若化学驱动力远大于晶界
能, 晶粒的取向生长较为不明显; 但如果化学驱动
力较小, 晶粒的生长对晶界的各向异性就显得较为
敏感. 多相多晶粒系统中晶粒间的晶界特征 (包括
晶界能和晶界迁移率)的影响更复杂, 不仅相与相
之间存在不同类型的晶界, 而且晶粒与晶粒之间也
存在不同的取向关系, 故形核于不同奥氏体晶界处
铁素体晶粒的生长形貌容易出现多样性. 近年来,

为了描述晶粒的长大过程, 研究者开发出许多模
型 [3−5]来研究晶粒的形貌演变和生长动力学. 然
而, 这些模型大多仅考虑了晶界各向同性或有限条
件下的各向异性的影响, 与实际晶界特征相比存在
较大差别. 在这些模型中介绍的方法众多, 相比较
而言, 相场法在真实和定量模拟上具有一些独特的
优势 [6−9].

相场法是一种通过系列场变量描述多晶组织

的微观结构和成分的介观尺度研究方法, 相场模
型以相场变量在相邻结构或晶粒之间的离散范围

来隐式地表达界面的宽度. 如此, 晶界能在模型
中则表现为界面宽度范围内局部界面能密度的集

合. 近年来, 相场法模拟单相多晶系统中晶粒生长
取得了明显的进展. Kazaryan等 [10]利用相场法研

究了各向异性的晶界能和晶界迁移率对晶粒尺寸

及取向差分布的影响, 发现其有别于各向同性系统
中的晶粒生长动力学和微观组织特征. Chang和
Moelans [11]采用相场法研究了不同程度的晶界各
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向异性对高织构化组织演化的影响, 探讨了界面多
交叉点存在的稳定性. Miyoshi和Takaki [12]通过

在多相场模型 [13]中添加序参量的高阶耦合项, 避
免了三叉晶界处界面能不同带来的计算不稳定性

问题, 模拟了晶粒异常长大现象.
相场模拟的关键之处在于能把材料真实物性

参数以唯象参数的形式有效地表达在模型中, 这也
是相场发展领域的研究热点 [14]之一. 但是, 这些
唯象参数的表达并不是简单的解析解 [15]. 为准确
地表达整个系统中不同的晶界特征, 需要利用系列
模型参数, 包括能量梯度系数与耦合项系数等, 同
时考虑协调变化, 否则容易导致计算过程中界面处
相场变量的离散范围 (即相场界面宽度)出现混乱.
在薄界面近似的相场模型中, 相场界面宽度会影响
模拟的计算精度 [16,17], 故模拟过程中有必要保持
相场界面宽度固定以保证计算精度.

本文采用多相场模型模拟奥氏体 -铁素体相变
过程中铁素体晶粒的生长行为. 相场模型通过协
调界面处模型参数定量表达晶界的各向异性特征,
研究不同晶界特征下铁素体晶粒的形貌特征和生

长动力学. 最后, 实现多相多晶粒组织相变的模拟,
并与实际组织比较, 分析不同奥氏体晶界处铁素体
晶粒形貌的形成原因.

2 相场模型

2.1 相场方程

在多相多晶粒系统中, 采用非保守场变量
η(r, t)和保守场变量x(r, t)分别描述不同晶粒的取
向与溶质浓度. 选择两组序参量η1i(r, t)和η2i(r, t)

分别表示奥氏体相和铁素体相的不同晶粒, 其中η

的第一个下标 “1”和 “2”分别表示奥氏体相和铁素
体相, 第二个下标 i则表示晶粒取向, n为取向数, r
与 t分别表示空间位置与时间.

体系内系统总自由能F为 [16,18]

F (η, x) = Fs(η, x) + Fc(η, x), (1)

式中, Fs和Fc分别为界面自由能和化学自由能, 均
为序参量η和溶质浓度x的函数. 在多相多晶粒系
统中, 界面自由能Fs的计算引入了各向异性的影

响, 化学自由能Fc则通过计算各相的化学自由能

与势阱函数的耦合而得到.

Fs(η, x) + Fc(η, x)

=

∫
V

fs(η, x) + fc(η, x)dV, (2)

式中, fs为界面自由能密度, fc为化学自由能密度,
V 为系统体积. fs由序参量η构建, 在晶粒内部值
为0, 而界面区域不为0, 可表述为 [15,16]

fs = mf0(η) +
κ

2

2∑
k=1

n∑
i=1

(∇ηki)
2, (3)

式中, f0为局部界面自由能密度, 可表达为序参量
的四阶多项式:

f0(η11,η12, · · · ,η1n;η21,η22, · · · ,η2n)

=
2∑

k=1

n∑
i=1

(
η4
ki

4
− η2

ki

2

)

+ ε

2∑
k=1

n∑
i=1

[ 2∑
s=1

n∑
j=1;ki ̸=sj

η2
kiη

2
sj

2

]
+

1

4
. (4)

对于任意序参量, f0在晶粒内部取最小值 0. 在多
晶体系中, 能量梯度系数κ、耦合项系数 ε和参数m

受到各向异性晶界能的影响, 具体论述见2.2节.
化学自由能密度 fc为η与x的函数 [18,19]:

fc =

2∑
k=1

Gk(x)wk(η)

+ µC

(
xC −

2∑
k=1

xk
Cwk(η)

)
, (5)

式中, wk(η)为势阱函数
[18], 其物理意义为相k在

某处的体积分数; xC为某处的C浓度; xk
C和Gk分

别为k相的C浓度和化学自由能 (相k为奥氏体相

γ或铁素体相α). 考虑C原子的长程扩散过程, 界
面处C浓度可表示为两相的混合 [18]:

xC = wαx
α
C + wγx

γ
C, (6)

µC为C的扩散化学势, 模拟中假设在相界面范围
内奥氏体相的C扩散势与铁素体相的C扩散势相
等 [18]:

∂Gα(x
α
C)

∂xα
C

=
∂Gγ(x

γ
C)

∂xγ
C

. (7)

奥氏体相与铁素体相化学自由能Gk可采用规则溶

体双亚点阵模型 [20−22]计算.
C浓度场变量xC(r, t)的演化采用保守场的

Cahn-Hilliard动力学方程 [16]描述:

∂xC
∂t

= ∇
[ 2∑
k=1

wkMk∇
(
∂Gk

∂xk
C

)]
, (8)
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式中, 参数Mk为Mγ或Mα, 它们分别为相场模型
中奥氏体相和铁素体相中C原子的扩散迁移率, 其
与两相中C原子的物理扩散迁移率Mγ

C和Mα
C有

关, 可参考文献 [18].
序参量ηki(r, t)的演化采用非保守场的Allen-

Cahn动力学方程 [16]描述:
∂ηki

∂t
= − L

δ[F (η, x)]

∂ηki
,

∂ηki

∂t
= − L

{
m

(
η3
ki − ηki + 2εηki

2∑
s=1

n∑
j=1;
ki̸=sj

η2
sj

)
− κ∇2ηki

+
2ηki

2∑
s=1

n∑
i=1

η2
si

[
(1− wk)

(
Gk −

∂Gk

∂xk
C
xk

C

)

− ws,s̸=k

(
Gs,s̸=k −

∂Gs,s̸=k

∂xs,s̸=k
C

xs,s̸=k
C

)]}
,

(9)

式中, L为与界面迁移率相关的模型参数, 与各向
异性界面迁移率M相关.

2.2 界面模型参数

相场法模拟铁素体晶粒生长的过程中, 为了准
确描述界面各向异性对相变过程的影响, 需要在相
场模型中确定界面处模型参数的物理意义, 并对其
进行定量表达.

从唯象理论上看, 平直界面处界面能σ的计算

可描述为 [15]

σ =

∫ +∞

−∞
{mf0(ηi,ηj)

+
κ

2

[(
dηi

dy

)2

+

(
dηj

dy

)2]
}dy. (10)

(10)式可直接从 (3)和 (4)式得到, 式中 y表示坐标,
而能量梯度系数κ、耦合项系数 ε和参数m均与各

向异性的界面能相关. 通过变分原理和系列变量变
换 [15], (10)式可转化为

σ =
√
2mκ

∫ 1

0

√
f0(ηi,ηj(ηi))

×

√
1 +

(
dηj(ηi)

dηi

)2

dηi, (11)

式中, 场变量ηi与ηj(ηi)的分布及离散范围受能量

梯度系数κ 和耦合项系数 ε的影响, 局部界面自由

能密度 f0的分布也受κ和 ε的影响. 通常能量梯度
系数κ和耦合项系数 ε越大, 局部界面自由能密度
f0越大

[15]. 但对于序参量的离散范围 (即实际计算
得到的相场界面宽度 δ), κ和 ε的作用不同: κ越大,
序参量的离散范围越大; 而 ε越大, 序参量的离散
范围则越小. 直接求解 (11)式中序参量ηi的积分

并不容易, 但可以推导出
√
mκ ∝ σ, 并且, (11)式

中的积分部分也仅与耦合项系数 ε相关, 故 (11)式
可简化为

σ = g(ε)
√
mκ, (12)

式中, g(ε)为耦合项系数 ε的函数. 当然, (12)式未
考虑对序参量离散范围的约束, 模拟计算过程中相
场界面宽度 δ 可能会发生变化, 从而影响模拟结果
的准确性. 为避免此问题, 模型中利用模型参数对
相场界面宽度进行约束 [15]:

δ =
1

|(dηi/dy)y=0|

=

√
κ

mf0,interf(ηinterf,ηinterf)
, (13)

式中, (dηi/dy)y=0表示 y = 0处 (相界面中心
位置)的序参量梯度, 此处序参量相交, 存在
ηi = ηj = ηinterf, f0取得最大值 f0,interf, ηinterf

值的大小与耦合项系数 ε的大小成反比. 结合 (12)
式和 (13)式, 可得到界面能和相场界面宽度与能量
梯度系数和耦合项系数的关系. 模型参数κ和m可

表达为

κ = σδ

√
f0,interf(ε)

g(ε)
, (14)

m =
σ

δ

1

g(ε)
√
f0,interf(ε)

, (15)

耦合项系数 ε隐式地包涵在 (14)和 (15)式中, 而
g(ε)和 f0,interf(ε)则可通过离散序参量 (ηi,ηj)进

行求解, 可参考文献 [15], 其结果如图 1所示. 对此
结果进行多项式拟合, 即可得到关于 ε的函数关系

式 g∗(ε), f∗
0,interf(ε)和反函数 g∗(ε)−1, 将用于模型

参数的求解过程中. (14)和 (15)式体现了模型参
数κ和m对相场界面宽度 δ的约束. 对于多晶体系,
采用普适计算公式求解模型参数并不合适, 需要
根据不同晶界特征进行协调. 此外, 固定相场界面
宽度 δ有利于求解过程中数值计算的稳定性和准

确性.
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图 1 (网刊彩色) g和 f0,interf与耦合项系数 ε 的关系

Fig. 1. (color online) Values of the parameters g and
f0,interf as functions of ε.

针对不同的晶界特征, 结合 (14)和 (15)式, 采
用迭代方法求解 (9)式中的模型参数κ, ε, L和m,
过程如下 [15].

1)初始化过程
(a1) 参数初始化: 各向异性界面能σ和界面迁

移率M , 设置相场界面宽度 δ, 初始化界面能σinit,
初始化耦合项系数 εinit, 参数σinit和 εinit可以设置

为各向同性的界面参数, 如 εinit = 1.5.
(a2)利用图 1中拟合的多项式由 εinit求解

g∗(εinit)和 f∗
0,interf(εinit), 计算

ainit =
√
f∗
0,interf(εinit)/g

∗(εinit).

(a3)计算

m =
σinit
δ

1

g∗(εinit)
√
f∗
0,interf(εinit)

.

2)循环迭代过程
迭代参数: κ1, ε1, a1和ainit, 待求解模型参数

κ, ε和L.
(b1)计算κ1 = σδainit.
(b2)计算 g(ε1) = σ/

√
mκ1.

(b3)利用图 1中拟合的多项式由 g∗(ε1)
−1求

解 ε1, 再由 ε1求解 f∗
0,interf(ε1), 计算

a1 =
√
f∗
0,interf(ε1)/g(ε1).

(b4)如果a1 ̸= ainit ⇒ ainit = a1, 返回步骤
(b1);

否则, 得出κ = κ1, ε = ε1, a = a1, L =

M/(δainit), 计算终止.
本文主要讨论晶界能与晶界迁移率的各向异

性对奥氏体 -铁素体相变的影响, 其大小受不同晶

界取向的影响. 相对于一个参考取向角, 每个晶粒
存在一个取向角 θi(θi = [0,π]), 并假定其在相变过
程中不发生变化. 各向异性晶界能σi,j可通过晶粒

间的取向差∆θi,j = θi − θj来计算
[23]:

σi,j(∆θi,j) = σi,j
∆θi,j
∆θm

(
1− ln

∣∣∣∣∆θi,j
∆θm

∣∣∣∣)
(∆θi,j < ∆θm,∆θm = 15◦),

σi,j(∆θi,j) = σi,j (∆θi,j > ∆θm), (16)

式中, σi,j为 i/j相之间相界面的最大晶界能, 如
σα,γ等. 本文假设晶粒间晶界取向差∆θi,j < ∆θm

时, 该界面为小角度晶界; 当∆θi,j > ∆θm时, 该界
面为大角度晶界; ∆θm在此取15◦.
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图 2 (网刊彩色)晶界能 σ和晶界迁移率M与取向差∆θ

之间的关系

Fig. 2. (color online) Scaled grain boundary energy σ

and mobility M as functions of the misorientation ∆θ.

晶界迁移率与取向差之间的关系可用如下近

似模型 [23−25]来确定:

Mi,j(∆θi,j) = Mi,j

(
1− exp

(
− 5

(
∆θi,j
∆θm

)4))
(∆θi,j < ∆θm,∆θm = 15o),

Mi,j(∆θi,j) = Mi,j (∆θi,j > ∆θm), (17)

式中, Mi,j为 i/j相之间相界面的最大迁移率, 如
Mα,γ 等. 图 2为不同取向差∆θ下的晶界能与晶界

迁移率. 在小角度晶界下, 随着取向差∆θ的增加,
晶界能与晶界迁移率均增大.

2.3 模拟条件

本文以Fe-0.1C-0.5Mn (wt.%)合金为原型材
料模拟 1123 K等温过程中发生的奥氏体 -铁素体
相变. 模拟所用的物性参数 [26]列于表 1 .
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表 1 模拟所采用的物性参数 [26]

Table 1. The physical parameters used in simulations.

物性参数 标示 取值

α/γ晶界能/J·m−2 σα,γ 0.4

γ中C原子迁移率/m2·mol·J−1·s−1 Mγ
C

1

RT
1.5× 10−5 exp(−142000/RT )

α中C原子迁移率/m2·mol·J−1·s−1 Mα
C

1

RT
2.2× 10−4 exp(−125000/RT )

α/γ界面迁移率/m·mol·J−1·s−1 Mα,γ 0.5 exp(−140000/RT )

整个模拟区域离散成规则正方形网格. 计
算时间步长∆t与空间步长∆y间满足关系∆t <

∆y2/(4Mα,γ). 边界条件设置为周期性边界条件,
采用有限差分和迭代方法对动力学方程 (8)和 (9)
进行求解. 为避免网格形状带来的误差和满足计
算精度的要求, 预设相场界面宽度 δ与∆y的关系

为 [16]: δ = n∆y (4 6 n 6 6), ∆y = 0.4 µm. 模拟
中固定相场界面宽度 δ = 6∆y, 并利用 2.2节中介
绍的迭代方法计算出不同晶界能的能量梯度系数κ

和耦合项系数 ε, 结果如图 3所示. 可以发现κ和 ε

都随着晶界能的增加而增大, 意味着界面处的序参
量分布会发生变化, 如图 4所示.
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图 3 (网刊彩色)能量梯度系数 κ和耦合项系数 ε 与晶界

能 σ之间的关系

Fig. 3. (color online) The model parameters κ and ε

as functions of the interfacial energy σ.

图 4 (a)和图 4 (b)分别为铁素体晶粒α在奥氏

体晶粒γ1和γ2之间生长的相场值和序参量沿图中

虚线的分布. 模拟设置晶界能σα,γ1 < σα,γ2 . 从
图 4 (a)和图 4 (b)中可以看出, 不同晶粒间界面处
的相场值和序参量的大小及变化范围均收敛较好,
图 4 (a)中α/γ2界面处的最低相场值 (序参量相等
时, 即ηinterf = ηα = ηγ)要小于α/γ1界面处的最
低相场值, 此结果也能从图 4 (b)中α/γ1和α/γ2界
面处ηinterf值大小得出, 这表明晶界能在模型中得

到了正确的反映. 此外, 图 4 (b)显示α/γ1和α/γ2
界面宽度保持不变, 界面处序参量的离散范围保持
一致, 表明该模型能有效控制计算精度. 引入不同
晶界能时, 虽然会改变界面处序参量大小的分布,
但不会改变相场界面宽度而引起误差.
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图 4 (网刊彩色)(a)铁素体生长过程中相场值的分布情
况; (b) 序参量沿图 4 (a)中虚线的分布情况
Fig. 4. (color online) (a) Distribution of the phase-
field values during ferrite growth; (b) profile of the
order parameter along the dashed line in Fig. 4 (a).

3 结果分析与讨论

3.1 原始奥氏体晶界能对铁素体生长的

影响

已报道的相场模型大多仅考虑了奥氏体相与

铁素体相之间的晶界能σα,γ 在相变过程中的影响,
而对奥氏体与奥氏体相之间晶界能σγ,γ的影响则
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少有关注, 但事实上, σγ,γ也是影响相变过程的一

个重要因素. 为讨论原始奥氏体晶界能对相变的
影响, 模拟中保持σα,γ不变, 设置不同的σγ,γ值进

行模拟, 考察铁素体晶粒形貌和转变动力学. 随
着σγ,γ取值的变化, 相场模型中奥氏体与奥氏体

界面处的能量梯度系数κ和耦合项系数 ε随之改

变. 从图 3的结果可以看出, σγ,γ/σα,γ ∈ [1.0, 2.0]

时, κ ∈ [0.9 × 10−7, 1.8 × 10−7]且 ε ∈ [1.5, 10].
σγ,γ/σα,γ增大, κ和 ε也将增大, 界面处自由能密
度 fs升高, 会加快界面处相场变量的演化.

lwidth

llength

(b)(a) (c) (d) (e)

10 µm

α

β

σγ,γ

σγ,ασγ,α

γ2 γ1

图 5 (网刊彩色)(a)铁素体晶粒α与奥氏体晶粒 γ1 和 γ2之间的相界面轮廓示意图, β为三叉界面平衡角; (b)—(e)不同 σγ,γ/σα,γ

值对α/γ相界面轮廓的影响: (b) σγ,γ/σα,γ = 1.0; (c) σγ,γ/σα,γ = 1.25; (d) σγ,γ/σα,γ = 1.5; (e) σγ,γ/σα,γ = 2.0

Fig. 5. (color online) (a) Schematic of the interface profile between the ferrite α and austenite γ1 and γ2; (b)–(e) the simulated
α/γ interface profiles under different σγ,γ/σα,γ ratios: (b) σγ,γ/σα,γ = 1.0, (c) σγ,γ/σα,γ = 1.25, (d) σγ,γ/σα,γ = 1.5, (e)
σγ,γ/σα,γ = 2.0. The equilibrium angle β is determined from the intersection of the grain boundaries.
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图 6 不同 σγ,γ/σα,γ 值下相界面平衡角 β的变化情况

Fig. 6. The equilibrium angles β at the triple junction
under different σγ,γ/σα,γ ratios.

图 5为不同σγ,γ/σα,γ比值下的α/γ相界面轮
廓的模拟结果. 模拟中设置单一铁素体晶粒α

在两个奥氏体晶粒 γ1和 γ2间生长, 设置α/γ1界

面能为σα,γ1
, α/γ2 界面能为σα,γ2

, 并假定此处
σα,γ1

= σα,γ2
= σα,γ , σγ,γ/σα,γ值分别取为 1,

1.25, 1.5和 2. 从图 5可以发现, 不同σγ,γ/σα,γ值

下三叉晶处平衡角β不同. 图 6为β值随σγ,γ/σα,γ

值的变化情况, 图中不同σγ,γ/σα,γ值下β值的大

小经过多次统计而确定, 存在误差. 从图 6中可以
发现, 当σγ,γ/σα,γ值从 1逐渐增加到 2时, β值从

115◦逐渐减小到 80◦. 这表明晶界能的变化将导致
三叉界面处平衡角β发生改变, 从而影响铁素体晶
粒的生长形貌. 需要说明的是, 当σγ,γ/σα,γ = 1时,

β值小于 120◦, 这是因为铁素体晶粒的生长是由化
学驱动力和晶界能共同控制, 三叉晶界处平衡角会
偏离120◦.

σγ,γ/σα,γ ratio
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图 7 (网刊彩色)不同 σγ,γ/σα,γ 值下铁素体晶粒生长距

离 llength的演化情况

Fig. 7. (color online) Variation of the ferrite thickness
llength with time under different σγ,γ/σα,γ ratios.

从图 5中还可以看出, 铁素体晶粒沿原始奥氏
体晶界方向与垂直于奥氏体晶界方向的生长距离

不同. 由于σα,γ不变, 晶粒α垂直于奥氏体晶界方

向的生长距离 lwidth基本相同, 而沿原奥氏体晶界
生长的距离 llength则随σγ,γ/σα,γ值的增大而增加.
图 7给出了晶粒α初期生长过程中 llength的演化情

况. 可以发现, 对单一曲线, llength与时间 t成线性

关系, 即铁素体沿原奥氏体晶界生长的速率基本
不发生变化. 但各曲线的斜率不一样, σγ,γ/σα,γ值

越大, 曲线斜率越大, 铁素体晶粒的生长速率越快.
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清晰地认识不同类型晶界对铁素体生长动力学的

影响, 将有助于分析不同晶粒形貌的形成原因. 上
述结果表明晶界能的提高会加快相界面迁移, 改变
相界面轮廓, 从而影响铁素体晶粒的生长形貌.

3.2 α/γ晶界取向差对铁素体生长的影响

新相形核于母相之间的晶界上, 会与紧邻
的母相存在着不同取向关系, 产生不同大小的
晶界能和晶界迁移率, 导致铁素体晶粒向不同
奥氏体晶粒内的生长速率不同. 模拟中设定晶
界能比值σγ,γ/σα,γ为 2, 为方便对比, 将α相晶

粒与 γ2母相晶粒之间的界面设置为大角度晶界

(∆θα/γ2
> 15◦), 而与 γ1母相晶粒之间的界面设

置为不同取向差的小角度晶界 (∆θα/γ1
6 15◦), 进

而模拟不同∆θα/γ1
值对α晶粒生长形貌的影响.

图 8为 t = 40 s 时不同取向差∆θα/γ1
下铁素体晶

粒形貌的模拟结果. 可以看出, 当α/γ1与α/γ2的

取向差相等且其界面均为大角度晶界时, 铁素体晶
粒向奥氏体晶粒γ1和γ2内部生长的距离 lwidth相

同, 铁素体晶粒呈椭圆形状 (图 8 (a1)); 而当α/γ1

的界面为小角度晶界时, 铁素体晶粒向γ1内部的

生长明显被抑制, 而且取向角差∆θα/γ1
越小, 其

生长距离 lwidth越小. 这是因为取向差∆θα/γ1
值

减小, 晶界能随之变小, 界面处的自由能密度 fs降

低, 延缓了界面处相场变量的演化. 图 9统计了不
同∆θα/γ1

值下铁素体晶粒向奥氏体晶粒γ1内部生

长的距离 lwidth随时间的演化情况. 可以看出, 当
∆θα/γ1

较大时, 相界面的迁移速率较快, α晶粒向
母相γ1内部生长明显. 取向差对相变过程的影响
主要表现在对晶界能和晶界迁移率的影响上, 如
图 2所示. 因此, 如果新形成的铁素体晶粒的取向
与母相奥氏体晶粒取向相近, 即使能提供足够高
的化学驱动力, 铁素体晶粒生长也会被抑制, 如
图 8 (a4)所示. 故考虑晶界各向异性时, 新相晶粒
的生长存在多样性, 在某些方向上正常生长, 而在
某些方向上缓慢生长, 晶粒的局部生长形貌受到晶
粒间取向的影响. 晶粒间取向越接近, 相对生长越
缓慢.

(a2)(a1) (a3) (a4)

10 µm

γ2
γ1

α

图 8 (网刊彩色) t = 40 s时不同取向差∆θα/γ1
下铁素体晶粒的生长形貌 (a1) ∆θα/γ1

= 15◦; (a2) ∆θα/γ1
=

10◦; (a3) ∆θα/γ1
= 5◦; (a4) ∆θα/γ1

= 1◦

Fig. 8. (color online) The simulated morphology of ferrite α at t = 40 s with different misorientations
∆θα/γ1

: (a1) ∆θα/γ1
= 15◦; (a2) ∆θα/γ1

= 10◦; (a3) ∆θα/γ1
= 5◦; (a4) ∆θα/γ1

= 1◦.
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图 9 (网刊彩色)不同取向差∆θα/γ1
下铁素体晶粒生长

距离 lwidth(α/γ1)的演化情况
Fig. 9. (color online) Evolution of the ferrite thickness
lwidth(α/γ1) with different misorientations ∆θα/γ1

.

3.3 三叉晶界处铁素体晶粒的生长特征

为了更清楚地描述晶粒取向对铁素体晶粒生

长形貌的影响, 对三叉晶界处铁素体晶粒的生长形
貌进行了模拟, 如图 10所示. 考虑了三叉晶界处铁
素体晶粒与 3个奥氏体晶粒间之间的 3种不同的取
向关系:

1)铁素体晶粒与相邻 2个奥氏体晶粒保持取
向近似 (取向非常接近, θα/γ 6 1◦), 这种情况下
铁素体晶粒仅向保持大取向差的奥氏体晶粒内部

生长, 向另外两个奥氏体晶粒的生长被抑制, 如
图 10 (a)所示.
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图 10 三叉晶界处铁素体晶粒的生长情况 (a) ∆θα/γ1
= ∆θα/γ2

6 1◦,∆θα/γ3
> 15◦; (b) ∆θα/γ1

6
1◦,∆θα/γ2

= ∆θα/γ3
> 15◦; (c) ∆θα/γ1

= ∆θα/γ2
= ∆θα/γ3

> 15◦

Fig. 10. Evolution of the ferrite morphology at the triple junctions with different grain-boundary structures:
(a) ∆θα/γ1

= ∆θα/γ2
6 1◦,∆θα/γ3

> 15◦; (b) ∆θα/γ1
6 1◦,∆θα/γ2

= ∆θα/γ3
> 15◦; (c) ∆θα/γ1

=

∆θα/γ2
= ∆θα/γ3

> 15◦.

2)铁素体晶粒与其中 1个奥氏体晶粒保持取
向近似, 此时铁素体晶粒向此晶粒内的生长被抑
制, 如图 10 (b)所示.

3)铁素体晶粒不与任何晶粒存在近似取向, 此
时铁素体进行等轴生长, 如图 10 (c)所示.

3.4 与实验结果的对比

为实现与真实组织的比较, 应用此模型模拟多
相多晶粒系统中不同奥氏体晶界处铁素体晶粒的

生长形貌. 模拟过程假设σγ,γ/σα,γ = 2不变, 并随
机设置新形成的铁素体相晶粒与近邻奥氏体相晶

粒之间的取向差. 图 11 (a)为模拟得到的微观组织
形貌, 图中白色区域为新形成的铁素体相, 灰色区
域代表原奥氏体相, 黑色表示相场界面. 从图中可

以看出不同奥氏体晶界处的铁素体晶粒形貌表现

出明显差异. 作为对比, 图 11 (b)给出了Fe-0.1C-
0.5 Mn (wt.%)合金在1123 K等温后淬火的金相组
织, 白色晶粒为铁素体相, 其他区域为马氏体相 (即
高温时的奥氏体相). 对比图 11 (a)与图 11 (b)可以
发现, 模拟的铁素体晶粒形貌能很好地反映实验中
所观察到的现象. 实验组织中观察到不同奥氏体晶
界处铁素体晶粒展现出几种不同形貌, 在模拟中也
能找到相应的晶粒形貌.

1)形核于原奥氏体晶界: 类型A和B.
2)形核于原奥氏体三叉晶界: 类型C, D和E.
A类: 铁素体晶粒仅向紧邻某个奥氏体晶粒内

生长.
B类: 铁素体晶粒向紧邻奥氏体晶粒内生长.

A

B

C

D

E

B

C

A

A

B

C

D

E B

C
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E
10 µm 50 µm

(a) (b)

图 11 (网刊彩色)模拟结果 (a)与金相组织 (b)的比较
Fig. 11. (color online) Comparison of the microstructure between the simulation (a) and the micrograph
(b) in the given Fe-C-Mn alloy.
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C类: 铁素体晶粒仅向紧邻某个奥氏体晶粒内
生长.

D类: 铁素体晶粒向紧邻某两个奥氏体晶粒内
生长.

E类: 铁素体晶粒向紧邻奥氏体晶粒内生长.
以上不同类型的晶粒形貌反映出铁素体晶粒

生长受到不同晶界特征的作用. 模拟组织能很好
地再现实际组织中铁素体晶粒生长形貌的多样性,
表明了该模型的有效性和正确性. 更重要的是该
相场模型在物理和数学方面对界面模型参数进行

了精细化处理, 把物性参数准确地表达在相场模型
中, 故相场模拟结果具有明确的物理基础, 并成功
地反映到模拟结果中, 能描述铁素体相变真实组织
的特征.

4 结 论

1)所建立的多相场模型通过协调能量梯度系
数和耦合项系数定量表达晶粒的晶界特征, 且能固
定相场界面宽度以保证必要的计算精度. 本文相场
模型可用于描述各向异性晶界作用下的相变行为.

2)相场模拟结果显示, 晶界类型的变化会影响
相变中三叉界面处的平衡角与新相晶粒的生长速

率. 晶粒间取向差会影响铁素体向紧邻奥氏体内的
生长速率, 晶粒间取向越接近, 新相的生长越缓慢.

3)通过与实验结果对比, 本文相场模型可成功
描述奥氏体 -铁素体相变过程中铁素体晶粒生长形
貌的多样性, 从而为相变过程中的复杂晶粒生长行
为提供机理解释.
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Abstract
The morphology of proeutectoid ferrite in steels has attracted much attention in view of its close correlation with the

fundamentals about the phase transformation theory as well as its potential practice relating to the final microstructure
and properties of the steel product. With the recent development of mesoscale microstructure-based transformation
models, the approach to integrated microstructural simulation is ideally suited to provide a more in-depth insight into the
mechanism and morphology complexity for this problem. Among the various mesoscopic models, the phase-field method
can readily be used to simulate the complex morphological phenomena during the austenite-to-ferrite transformation
in steels in view of its convenience to include the material properties, especially the grain boundary properties, in a
phenomenological way, and thus to model the microstructural process in an anisotropic system. In this study, a modified
multi-phase-field (MPF) model that takes into account various anisotropic interfacial conditions is developed to simulate
the growth morphology of ferrite during the austenite-to-ferrite transformation in a Fe-C-Mn alloy. In this model, a
quantitative relation between the MPF model parameters and the physical anisotropic interfacial properties, including
the grain-boundary energy and the mobility, is carefully considered, which allows the identical width of the diffuse
interface regarding arbitrary interfacial anisotropies in the MPF simulations. In this way, both the accuracy and the
numerical stability of the model can be ensured. Using this model, the effects of the grain boundary anisotropy on
the ferrite growth are studied. The simulation results indicate that apart from the interfacial energy of σα,γ , the grain
boundary energy between the initial austenite grains, σγ,γ ; does also significantly influence the growing morphology of
ferrite. The ferrite growth along the initial austenite grain boundaries is facilitated when increasing the ratio of σγ,γ/σα,γ ,
and hence leading to a smaller equilibrium angle at the triple junction. The results also indicate that misorientation-
dependent grain boundary energy and mobility play important roles in determining the ferrite growth behavior. The
growth of ferrite with a low misorientation α/γ interface is greatly inhibited. The ferrites nucleated at the triple junctions
of the initial austenite grains present different growth scenarios while assigning different orientation relationships. Finally,
the simulated ferrite morphologies in a polycrystalline structure are compared with the optical micrograph and are found
that they are in good consistence with each other. This MPF model can replicate the morphology diversity of the ferrite
grains in the austenite-to-ferrite transformation.

Keywords: multi-phase-field, austenite-to-ferrite transformation, anisotropic grain boundary, ferrite
morphology
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