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界面扩散控制晶粒生长动力学的计算机模拟
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摘 要
: 建立

`

个模拟晶粒
·

卜长过程的 维计算机模型
.

利用该模型 可以方便地模拟不同条

件下 的晶粒 生 长过程
.

对 小 同温度
、

体积分数和 激活 能条件 下的生长过程进行了模拟运算
,

结果表明
: 几

维 品粒尺 寸
:

随 时问 t 演化的月 长过程满足关系 --lr
’ / ” , n

的值约为 6
,

该模型的计

算机模拟对纳米相生 长动 力学等实验 具有
一

定的理论预 见和指导意义
.
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90 年代以来
,

纳米学科 的研究得到广泛的重视
,

成 为物理
、

化学 及材 料学科交叉研

究热点〔’
,

2 」
.

实际应用中希望 长时间地保持纳米相的小尺寸
,

如利用纳米相钉扎磁通可以

有效地提高超导体临界电流密度曰
,

所 以纳米团聚相的长大动力学问题备受关注
.

占堂生

等从实验角度研究纳 米 S n O: 在 高温 850 ℃
,

超长时 间下长大 动力学
,

得出的一 个结论

为 4 ] : 纳米团聚尺 寸
,
·

随时间 : 演化的生长过程满足关系
,一 , ’ / IJ , , ; 的值在不同的生长机制下

分 别从 1 一 12 不等
.

本文尝试用计算机模拟实现纳米 团聚相 长大的动力学过程
,

重点考察

在不同基体
、

不同纳米 团聚相 卜
,

各种体积百分比纳米团聚相的长大过程中
,

经过不同温

度和时间演化后的尺 寸变化及某一 即 刻尺 寸分布
,

粒子个数
,

单位体积的粒 子密度
,

粒子

间的平均间跄等
.

最后分析计算结果
,

力图揭示纳米团聚相 的生长动力学规律
.

本文出发

点是模拟纳米 团聚相的生长动力学
,

但其模拟结果也适用于一般晶粒的生长
.

1 模型介绍

1
.

1 理论原理 菲克第一定律

了 = 一 D (丙 /八 ) ( l)

D = D o e x p (
一
口/ R T ) ( 2 )

式 ( l) 说明只要存在浓度 c( ) 差
,

物质就会从高浓度区域向低浓度 区域扩散 ;在纳 米材料制

备
、

保存和应用 中
,

纳米相沉淀后各相粒子 的半径并不均一
,

由汤姆逊公式囚

In
(
。 r

/ 。 二

)
= a / :

( 3 )

( 3) 式可简化为
。 : 二 。 二 + a / :

.

可知 曲率半径小 (
:

大 )的纳米相其表面上的固溶体平衡浓度

小
,

曲率半径大 (
:

小 ) 的纳米相其平衡浓度也大
,

因而在沉淀相 中纳米相 的生 长会出现团

基金项 目
:
国家 自然科学从金资助项 } ] ( 5 97 ()2 仪砰 )

收稿日期
: l性冷工()7

一

22 作者简介
: }制冬} ( 19 77

一
)

,

男
,

硕 士生



第 2期 蓝 图等
:

界面扩散控制晶粒生长动力学的计算机模拟

聚效应
,

即水的纷米相会逐渐变小
,

直至消失
,

大的纳来相会诬渐长大
,

表砚为纳来极较

的粗化现象
.

实验上希望扼制这种粗化现象
,

希望知道在某种条件下
,

经过一段时间的生

长后纳米相的团聚程度
,

所 以本文的计算机模拟对实验具有指导意义
.

1
.

2 计算模型的建立 本模 型采用以下的一些简化及近似
:

( l) 采用 1
.

1部分描述的
“

粒 子曲率半径差导致粒子界面迁移
”

的生长机制
.

( 2 ) 本文只考虑各向同性的基体
.

( 3) 晶粒的形状虽然实际 上可能不规则
,

但是考虑到生长一段时间后
,

曲率半径大的

部分很快扩散走
,

粒子很快地发生球化
,

所以选择了球形晶粒
.

( 4) 由于现代纳米材料制备工艺 「J臻完善
, ,耳以认为纳米相均匀分布于基质 中

,

所以

令纳米相均匀分 布十 三维立 方网格 上
,

只是尺 寸大小则是随机分布
.

( 5 ) 大的纳米相粒子吞 片周围的小粒 子后
,

更远 的粒子其扩散及其缓慢
,

所以本模型

只考虑到人粒 子吞并第三近邹的小粒 子后
,

即达到生 长平衡
.

! 826447434J296

一
2 模拟结果

本文选择碳 在 羊 F 。 中打
一

散 的情况进 行 12

字\统门l
u屯匕亡计算

,

其激活能 为 84 kJ / n l()] ! 5二 计
一

算 犷儿

种情况 下的晶粒 长大过程
.

图 l 是体积百分

比 ( 爷 ) 为 0
.

5 %
,

T 为 l , 洲) K 的条件 「得

到的不同时刻各种尺
一

寸粒 子占总粒
一

尹数的 比

例的图形
.

图 2是不 同条件 卜的晶粒生长曲

线图
、

密度曲线图以及 坛
r 一

19 1 图
.

3 结论与讨论

由上面计算得到的结果
,

可以得出以 卜

结论
:

一
~

- 一丫一
~

一

~
淤

~

—
一

( ) 2 0 4() 印 80 1X()
R /公u

图 l 不同时刻 (任意单位 ) 粒子的尺寸分布

卜
’

19
.

工 S i z e (! i、 t石l)u * i朋
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f
v

葫
o u s a r

l
〕i*m叮 it毗

( l) 由图 1知
,

随着生 长的进行大粒子比例越来越多
,

粒子平均尺度越来越大
,

在实

验上这是 晶粒的粗化现象
,

粒子向着总表面积减小 (即能量降低 ) 的方向生长
.

(2 ) 由图
.

2 知
,

在初期阶段生长十分迅速
,

这 是由于各个纳米 相粒子之 间距离 比较

近
,

由 ( 1 ) 式可知生长速度很大
,

随着生长的进行
,

近邻的小粒子被吞并 了
,

远处的粒

子扩散比较慢
,

所以长大的趋势渐缓
.

`

s() 对 比图 2 (
a

) 和图 2 ( d) 的生长曲线可知
,

温度升高对晶粒生长具有很大的促进

作用
,

事实上
,

T 产生的影响的具体表式由 ( 2 ) 式给出
.

(4 ) 由图 2 知
,

粒子半径与时间之间存在关系 -rt
’ n/

,

计算结果表明 l/ 。
为 0

.

172
, 。 约

等于 6
.

实验中测得
n
值是变化的图

,

现在公认的观点认为不同的
n

值对应不同的生长机制
.

本文对不同的激活能 口
,

不同的生长温度 T和不同的沪下的团聚相生长过程进行模拟计算
,

其结果
n
都约为 6

,

这是因为本模型所模拟的生长过程其生长机制为粒子曲率半径差导致

粒子界面迁移
.

如果将影响颗粒生长的其它因素考虑进去
,

提出各种模型并从动力学角度去研究晶粒

的生长行为
,

将计算机模拟结果与实验结果印证
,

将会极大地丰富颗粒生长的理论
.
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