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基于元胞自动机AZ31镁合金固溶处理研究
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摘　要:镁合金具有导热导电性好、电磁屏蔽性能优越、与环境相容性良好等诸多优点。但是镁合金在室温下塑

性较差，导致其在轧制过程中易出现裂纹从而影响其质量。为了有效提高其可塑性，在加工前往往需要对其进行

固溶处理。基于此，通过金相实验，得到AZ31镁合金管材原始晶粒组织，基于晶粒长大的热力学机制、曲率驱动

机制和能量耗散机制，建立元胞自动机模型，针对镁合金建立了三大晶粒演变规则，研究AZ31镁合金在不同温

度和不同时间下晶粒演变规律与边数变化情况，最终获得晶粒均匀分布且以六边形为主的微观组织。通过晶粒

长大拓扑学分析与晶粒尺寸分布统计，得出晶粒尺寸在不同温度和时间内呈正态分布，其中六边形晶粒最多；在

此基础上，建立固溶情况下的晶粒长大数学模型，合理预测并控制AZ31镁合金固溶后的晶粒尺寸和最终性能，

分析了晶粒长大动力学，得出镁合金生长指数为0.87，并通过实验验证了元胞自动机模型的正确性和合理性，为

研究镁合金在变形过程中的晶粒演变奠定基础。
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Abstract: Compared with traditional steel, magnesium alloy has many advantages such as small density, lightweight, high specific strength, high

specific stiffness, good thermal conductivit and comprehensive performance and it has good application and broad prospects in petrochemical and

information industry. However, it is poorly plastic at room temperature, which leads to cracks in the rolling process and affects their quality, there-

fore it is required to be solution-treated to improve its plasticity before processing. Taking into account this, the original grain structure of AZ31

magnesium alloy tube was obtained by metallographic experiment. Based on the thermodynamic mechanism of grain growth, the mechanism of

curvature driving and the energy dissipation mechanism, a cellular automata model and three major grain evolution rules was established. And the

grain evolution and edge number of AZ31 magnesium alloy at different temperatures and different times were studied. Finally, the microstructure

with uniform grain distribution and hexagonal shape was obtained. Through the topological analysis of grain growth and grain size distribution

statistics, it was found that the grain size is normally distributed at different temperatures and times, with hexagonal grains being the most. On this

basis, the mathematical model of grain growth under the solid solution condition was established, and its grain size and final properties after solid

solution were reasonably predicted and controlled. The analysis of the kinetics of grain growth showed that the growth index of magnesium alloy

is 0.87. The correctness and rationality of the cellular automaton model were verified by experiments, which laid a foundation for studying the

grain evolution of magnesium alloy during deformation.
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镁合金管材由于轻质和可回收等特点可以作为

一种新兴环保材料，满足节能环保新形势的发展[1]，

但是，镁合金在室温下塑性较差，导致其在轧制过程

中易出现裂纹从而影响其质量，在加工前往往需要

对其进行固溶处理，以提高镁合金的塑性，因此，研

究和控制镁合金在固溶过程中晶粒演变对成品镁合

金的晶粒尺寸及最终性能具有重要意义，为研究镁

合金在变形过程中的晶粒演变奠定了基础。

近几年来，很多学者运用元胞自动机对金属在

挤压、拉拔、轧制和锻造等方面的晶粒演变模型进行

了大量研究。Goet等[2]运用元胞自动机模型研究单相

合金的静态再结晶和动态再结晶；Kugler等[3]运用元

胞自动机模型研究材料在热变形时的晶粒变化；

Timoshenkov等[4]运用元胞自动机模型研究钢的动态

再结晶行为；Raabe等[5]结合有限元法和元胞自动机

法研究铝合金的静态再结晶；Chen等[6]运用元胞自

动机模型预测了30Cr2Ni4MoV钢的晶粒演变；Jin
等 [7]运用统计学方法改进元胞自动机模型，并预测

Q235钢的动态再结晶行为。以上研究大部分侧重于

采用元胞自动机研究金属在变形过程中的晶粒变

化，对金属在热处理过程中晶粒演变的研究较少。

作者结合生产实际情况，研究镁合金在固溶过

程中的晶粒变化，建立元胞自动机模型，模拟固溶过

程中的晶粒演变，对控制固溶后的晶粒尺寸和最终

性能具有重要意义[8]。

1   实验的建立

采用银光镁业提供的AZ31镁合金管材作为坯

料，其化学成分见表1。

将镁合金管材在温度为200、300、400 ℃下分别

保存6、8和12 h，固溶前对镁合金管材进行金相实验，

得到原始晶粒组织，如图1所示。

2   元胞自动机模型的建立

2.1   元胞自动机模拟方法的原理

元胞自动机将晶粒在连续时间和连续空间内的

复杂变化过程离散，具体采用元胞实现对空间的离

散，采用时间步实现对时间的离散，通过在时间步之

间、元胞与元胞之间采用确定性或者概率性的转变

规则实现模拟晶粒复杂变化过程[9]。

元胞自动机由5个主要部分组成，其中包括元

胞、元胞状态、元胞空间、元胞邻居类型和转变规则，

5部分之间关系如图2所示[10]。

1）元胞

元胞是组成元胞自动机的基本要素，按照几何

形状，可以分为三角形元胞、四边形元胞和六边形元

胞，研究中采用四边形元胞，以便于计算机计算和显示。

2）元胞状态

元胞可以承载多个元胞变量。元胞采取两种状

态，第1种状态是晶粒取向，用1～180的随机整数表

示，相同的晶粒取向代表相同的晶粒，元胞通过晶粒

取向的改变模拟原子在不同晶粒间的跃迁；第2种状

态是晶界变量，晶界变量可以判断元胞是否处在晶

界，或者是否属于晶界元胞，从而识别出元胞空间内

所有晶界，晶内元胞的晶界变量为0，晶界元胞的晶

界变量为1；采用的元胞边长为2 μm。

3）元胞空间

元胞空间就是元胞所处空间的集合，元胞空间

可以分为1维空间、2维空间和3维空间，采用2维空间

模拟晶粒变化；采用512×512个2维正方形元胞，由于

晶粒尺寸要比工件尺寸小多个数量级，所以模拟工

件全部晶粒演变会导致计算量过大而停止运算，因

此必须设置边界条件以模拟局部晶粒变化。常用的

边界条件有周期性边界条件、反射性边界条件和定

值性边界条件，周期性边界条件上下连接、左右连

接，这样使得边界晶粒也会相互影响，如图3（a）
所示，作者采用周期性边界条件。

4）元胞邻居类型

采用Moore邻居类型，如图3（b）所示，Moore邻居

中元胞Ci, j在下一时间步的状态取决于本时间步内周

 

表 1　铸态AZ31镁合金化学成分

Tab. 1　 Chemical composition  of  as-cast  AZ31  magnesi-
um alloy

 

m(Al)/
%
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%
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%

m(Ca)/
%

m(Ni)/
%

m(Fe)/
%

m(Si)/
%

m(Mg)/
%

2.5～3.5 0.15～0.5 0.6～1.4 0.05 0.005 0.005 0.1 余量
 

 

20 μm

图 1　原始晶粒组织

Fig. 1　Original grain structure
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图 2　元胞自动机主要组成部分

Fig. 2　Main component of cellular automata
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围上、下、左、右、左上、左下、右上、右下8个邻居的

状态，即Ci–1, j–1、C1–1, j、C1–1, j+1、Ci, j–1、Ci, j+1、Ci+1, j–1、

Ci+1, j和Ci+1, j+1的状态[11]。

5）转变规则

元胞自动机中的转变规则是指本时间步内元胞

Ci, j如何根据邻居元胞状态判别下一时间步内元胞

Ci, j的状态，转变规则在元胞自动机中至关重要，直

接决定最终的模拟形态。

2.2   元胞转变规则及物理意义的描述

∆GA

∆GA ∆G ∆G=GB1−GB2 GB1 GB2

规则1：晶粒长大的过程实际上是晶界原子不断

跃迁的过程。图4表示一个原子从一个晶粒跃迁到另

一个晶粒的能量转化过程，原子从晶粒1跃迁到晶粒

2所需要的能量是 ，从晶粒2跃迁回到晶粒1所需

要的能量为 + ，其中 ， 和 分

别是晶粒1和晶粒2的晶界能[12]。

P1

P2

原子从晶粒1跃迁到晶粒2的概率为 ，原子从晶

粒2跃迁到晶粒1的概率为 ，原子从晶粒1跃迁到晶

粒2的最终概率为P，可以由式（1）表示：
P1=exp(−∆GA/RT ) ,
P2=exp(−∆GA+∆G/RT ) ,
P=P1−P2=P1 (1−P3)

（1）

P3 = exp(−∆G/

RT )

式中，T为绝对温度，R为气体常数，其中，

。在元胞自动机的每一步迭代过程中，每个元胞

按照概率P进行转化。

规则2：一般认为，晶粒达到稳定的条件是晶粒

晶界平直且内角成120°，此时的晶粒为六边形晶粒，

如图5（a）所示，处于最稳定状态；对于大于六边的晶

粒，如图5（b）所示，晶界内角为了达到120°，晶界必

须形成内凹形，而晶粒稳定还需晶界平直，于是晶界

又会自发的向外扩张，扩张后内角大于120°，为保证

内角120°便又形成内凹形，如此反复，使大于六边的

晶粒逐渐长大，直到达到稳定状态；对于小于六边的

晶粒，如图5（c）所示，晶界内角为了达到120°，晶界

必须形成外凸形，而晶界为了达到平直又会自发地

向内收缩，收缩后内角小于120°，为保证内角120°便
又形成外凸形，如此反复，使小于六边的晶粒逐渐

缩小最终消失，基于此，制定了元胞转变规则2–1～
2–3。

规则2–1：根据晶界平直原则，规定本时间步内

如果Ci,j周围8个邻居中有5个连续邻居的状态一致，

那么在下个时间步内，Ci,j的状态转变为该连续5邻居

的状态，如图6（a）所示。

规则2–2：根据晶界平直原则，规定本时间步内

Ci–1, j–1、Ci–1, j+1、Ci+1, j–1和Ci+1, j+1这4邻居中有任意

3个处于相同的状态，则在下一个时间步内，Ci, j的状

态转变为该3邻居的状态，如图6（b）所示。

规则2–3：根据晶界平直原则，规定本时间步内

Ci–1, j、Ci, j–1、Ci, j+1和Ci+1, j四邻居中有任意3个处于相

同的状态，则在下一个时间步内，Ci,j的状态转变为该

3邻居的状态，如图6（c）所示。

 

(a) 周期性边界条件

C3 C1 C2 C3 C1

A3 A1 A2 A3 A1

A3 A1 A2 A3 A1

B3 B1 B2 B3 B1

C3 C1 C2 C3 C1

(b) Moore邻居类型

Ci−1, j−1

Ci+1, j−1 Ci+1, j+1Ci+1, j

Ci, j−1 Ci, j+1Ci, j

Ci−1, j+1Ci−1, j

图 3　边界条件及邻居类型

Fig. 3　Boundary conditions and neighborhood types
 

 

晶粒1 晶粒2

G
A

ΔG
A

G
B2

G
B1

ΔG

晶
界
能

图 4　原子在跃迁过程中的能量转化

Fig. 4　Energy transformation of the atom during the
transition process

 

 

(a)

(c)

120°
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图 5　不同边数晶粒的扩张方向

Fig. 5　Expanded direction of grain with different edges
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规则3：一些三叉晶粒交界的元胞，往往不满足

规则2，因此，根据晶粒长大过程中能量的变化，制定

规则3。
元胞自动机模型将晶粒的晶界能离散到各元胞

之中，每个元胞的晶界能采用Hamilton函数表示，元

胞Ci, j的晶界能可以表示为：

Ei j =J
n∑

k=1

(1−δS i jS k ) （2）

δ

式中，n为元胞Ci, j的邻居数，本文取8；J是晶界能量

度，假设晶粒长大为各向同性，所以J取1；Si, j为元胞

Ci, j的取向数，不同取向数代表不同的晶粒；Sk为元胞

Ci, j第k个邻居的取向数； 为Kronecker符号，具有以

下特征：

δS i jS k=

{
0, Si j , S k;
1, Si j = S k

（3）

因此整个系统的能量变化可以表示为：

E=
m∑

i=1

n∑
j=1

Ei j （4）

式中，E为系统总能量，m、n分别为所有元胞的总行

数和总列数。

晶粒长大过程中逐渐达到稳定状态，系统总能

量逐渐降低，而元胞自动机中每次微观转变都是只

有一个元胞的取向数发生变化，整个系统中只有该

元胞的晶界能发生变化而其他元胞的晶界能不变，

因此系统晶界能的变化与该元胞晶界能的变化一

致，这给编程带来了很大的方便，系统晶界能的变化

可以表示为：

∆E = Et+1
i j −Et

i j=J
n∑

k=1

(
1−δS i jS k

)
t+1
− J

n∑
k=1

(
1−δS i jS k

)
t

（5）

∆E Et
i j

Et+1
i j

∆E ≤ 0

∆E ≤ 0

∆E > 0

式中， 为系统能量变化量， 为t时间步内元胞Ci, j

的晶界能， 为t+1时间步内元胞Ci, j的晶界能。由于

系统总能量逐渐降低，因此元胞的晶界能也是逐渐

降低。当元胞转变过程中不满足规则2时，需要计算

元胞Ci,j取向数分别转变为8个邻居元胞后，系统晶界

能的变化。当 时，转变的概率为1，如果元胞

Ci,j在转变为8个邻居元胞的过程中，有不止1个邻居

元胞可以使 ，则随机选取1个邻居元胞进行转

变；当 时，元胞Ci, j不发生转变[12]。

图7为规则3在三叉晶粒交界处的应用。图7（a）
表示在t时间步内元胞自动机模型所形成的晶粒示意

图，此时带框元胞不满足规则2，因此采用晶界能判

断是否发生转变。该元胞的晶界能按式（5）计算为6，
将其向8个邻居转变后并计算转变后的晶界能，发现

取向数转变为3后，此时晶界能为4，则晶界能变化量

为–2，因此在下一时间步内，带框元胞的取向数由

2转变为3，如图7（b）所示。

2.3   晶粒正常长大程序框图

图8为某一时间步下晶粒长大流程图。

第1步：元胞在生成过程中会被赋予一定的元胞

空间和元胞状态变量，元胞空间用于确定要模拟实

际空间的尺寸，元胞状态需要区分不同晶粒及确定

晶内和晶界元胞。

第2步：根据规则1确定某一元胞的转变概率P3，

借助计算机得到0～1的随机数，通过比较随机数和

P3的大小，确定该元胞是否可能发生转变。

第3步：由第2步确定的可能发生转变的元胞，依

次判断该元胞是否满足规则2–1、规则2–2、规则2–3、
规则3。
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图 6　规则2晶界移动示意图

Fig. 6　Rule 2 schematic diagram of grain boundary move-
ment

 

 

(a) t时刻晶粒示意图 (b) t+1时刻晶粒示意图 
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图 7　规则3晶界移动示意图

Fig. 7　Rule 3 schematic diagram of grain boundary move-
ment
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第4步：遍历所有元胞，每个元胞都要经过第2步
和第3步的所有判断；判断结束后，将满足规则的元

胞实现转变，开始进入下一时间步进行判断；在晶粒

长大过程中，要不断调用该程序，使晶粒逐渐长大。

3   模拟结果与结果分析

3.1   模拟结果分析

图9展示了不同温度下镁合金晶粒的长大过程。

从图9中可以看出，随着迭代步数的增加，大晶粒逐

渐吞噬小晶粒而长大，小晶粒则逐渐消失，如图9（a）
中温度为200 ℃时，n晶粒在晶粒演变过程中逐渐被

吞噬，而m晶粒在晶粒演变过程中逐渐长大。因此，

随着迭代步数的增加，平均晶粒尺寸逐渐增加，而且

晶界逐渐变平直，在同一时间步下，晶粒尺寸随着温

度的增加而变大，整个模拟过程中，晶粒等轴长大，

没有出现超大晶粒，属于理想晶粒正常长大的过程[13]。

图10为不同边数的晶粒在演变过程中的变化。

通过晶粒周围的晶粒数来定义晶粒的边数，八

边形晶粒的体积在演变过程中逐渐长大，六边形晶

粒的体积基本不变，四边形晶粒的体积逐渐变小并

消失，同时晶粒逐渐平直，这不仅符合规则2中晶粒

逐渐达到稳定的条件，也符合Mullins于1956年提出

的晶粒拓扑特征[14]，如式（6）所示:

dA
dt
=
πµ
3

(n−6) （6）

 

否

否

是

是

是

是

开始

输入参数: 元胞空
间、元胞状态变量

随机分配给每个元胞一个晶界变量

根据规则1计算元胞转变的概率 P
3

通过程序得到0~1的随时数 rand

对所有元胞依次进行判断

rand<P
3

满足规则2−1

满足规则2−2

满足规则2−3

满足规则3

判断下一个元胞

所有元胞判断完毕

将所有可以转变的元胞进行转变

计算平均晶粒尺寸, 统计晶粒边数

输出参数: 转变后的元
胞空间和晶界变量

结束

否

是

否

否

否

是

图 8　晶粒长大流程图

Fig. 8　Flow chart of grain growth
 

 

(b) 温度为 300 °C

(a) 温度为 200 °C

(c) 温度为 400 °C

m

n

图 9　不同温度下镁合金晶粒生长过程

Fig. 9　Grain growth process of magnesium alloys at dif-
ferent temperatures

 

 

(b) 八边形晶粒

(a) 四边形晶粒 

(c) 六边形晶粒

图 10　元胞自动机模拟不同边数晶粒演变图

Fig. 10　Cellular automata simulation of grain evolution
with different edge numbers
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µ式中：n为所研究晶粒的边数； 为晶界能与晶界迁移

率之间的比例常数；A为晶粒面积，将晶粒所包含的

元胞数作为晶粒的面积。

3.2   晶粒长大拓扑学分析

图11（a）为不同温度和时间下的晶粒边数的分

布情况。由图11（a）发现，晶粒边数分布基本符合正

态分布，大于九边的晶粒和小于四边的晶粒在各种

温度和时间步下都比较少，六边晶粒最多，所以在研

究晶粒长大动力学中通常只研究四到九边数的晶

粒；同时，发现晶粒边数分布基本不受温度和时间的

影响。图11（b）为晶粒在整个演变过程中不同边数晶

粒的变化趋势。由图11（b）可见，大于六边的晶粒在

演变过程中逐渐长大，小于六边的晶粒在演变过程

中逐渐减小，而六边晶粒在演变过程中基本保持不

变，这一结论更全面地证明了本文所建元胞自动机

的合理性。

3.3   晶粒尺寸分布

≈ 1.0

>

晶粒尺寸分布是描述微观组织均匀性的一个重

要参数[15]，图12为不同温度和不同时间下的晶粒尺

寸分布。由图12可知，随着时间步的增加，平均晶粒

尺寸增多，基本符合正态分布。其中：R/Rm 的晶

粒分布最大，意味在晶粒演变的过程中，晶粒尺寸接

近于平均晶粒尺寸的晶粒在整个晶粒中占比最多；R/Rm

2.0的晶粒占比很少。这一结果符合李旭等[16]建立的

晶粒演变最小能量准则。

3.4   晶粒长大动力学分析

文献[17]中根据实验结果提出了晶粒演变过程

中平均晶粒尺寸随时间变化的关系，晶粒长大动力
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图 11　晶粒边数变化

Fig. 11　Evolution of grain edge numbers
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学可以表示为：

Rm = Btn （7）

式中，Rm为平均晶粒尺寸，B为常数，n为生长指数，

t为时间。由于元胞自动机中时间被离散成了时间

步，因此用式（8）描述晶粒演变过程中平均晶粒尺寸

随时间步变化的关系。

Rm = Btn
CAS （8）

式中，tCAS为时间步。对式（8）两边取对数，得到：

ln Rm = ln B+η ln(tCAS ) （9）

计算ln Rm–ln（tCAS）在不同温度下曲线的斜率，

将其斜率平均，得到生长指数为0.87。
3.5   建立晶粒长大预测模型

为了将所建立的元胞自动机模型运用到镁合金

实际固溶过程中，需要建立模拟步数和实际时间之

间的关系，如：

T =
B

ln A+ ln(tr/CAS )
（10）

tr式中，T为温度， 为实际时间，CAS为模拟步数，A和

B为常数。

A= 0.007, B= 69 523.2

选取不同温度下的模拟结果和实验情况，对其

进行拟合，得到 。

3.6   实验验证

图13是在保温时间为12 h，温度为200、300、400 ℃
下，模拟和实验中镁合金固溶处理后的晶粒情况。

由图13可知，实验中所得晶粒尺寸及分布规律

与模拟结果接近。

表2是在温度分别为200、300和400 ℃时晶粒尺

寸的实验值和预测值。由表2数据可知实验所得晶粒

尺寸与模拟所得晶粒尺寸非常接近，误差很小。在

200 ℃时，晶粒尺寸较小；随着温度的升高，晶粒尺

寸变大，因为晶粒在高温下容易长大，也符合晶界迁

移率随温度上升而变大的理论。

4   结　论

1）构建AZ31镁合金的元胞自动机模型，针对固

溶处理，建立了三大元胞转变规则。

2）研究了不同边数的晶粒在长大过程中的演变

及分布情况，得出晶粒尺寸在不同温度和时间内呈

正态分布，其中六边形晶粒最多，分析了晶粒长大动

力学，得出镁合金生长指数为0.87。
3）建立可以预测镁合金在固溶过程中晶粒演变

的数学模型，模拟镁合金在不同温度下晶粒的长大

过程，获得AZ31镁合金在不同温度条件下晶粒演变

规律，并通过实验验证了本模型的正确性。
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