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单调载荷下Q345B晶粒与晶界强度协调
数值模拟研究
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摘　要：由于金属材料晶粒与晶界的微观力学性能存在差异，导致其在低应力循环载荷下首先易在晶粒内产生

塑性累积滑移，直至扩展至晶界附近，最终形成初始裂纹。为了深入理解其微观力学行为，采用晶体塑性有限元

方法，构建了考虑微观晶粒与晶界强度差异的微观组织模型，并开展了单调载荷下的数值模拟研究。研究基于微

观组织结构电镜照片，通过拓扑几何建立了微观组织有限元模型，并利用晶粒与晶界差异强度比例构建了晶粒与

晶界的协调本构关系。晶粒强度为宏观强度 90% 左右时，晶界与晶粒协调强度下数值模拟的结果与实际拉伸试

验结果更为接近。研究揭示了晶粒与晶界强度协调机制对材料力学性能的影响，为后续循环载荷下材料的疲劳

性能研究奠定了基础。本研究将晶粒与晶界强度差异引入数值模型，并通过模拟结果与试验数据的对比验证了

模型的准确性，为深入理解材料微观结构与宏观性能之间的关系提供了新的视角。
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Abstract: Due to the differences in the microscopic mechanical properties of metal material grains and grain boundaries, 

plastic cumulative slip first occurs within the grains under low-stress cyclic loading until it extends to the vicinity of the 

grain boundaries, eventually forming initial cracks. In order to deeply understand their microscopic mechanical behaviors, 

the crystal plastic finite element method was adopted to construct a microstructure model considering the strength differ‐

ences between micro-grains and grain boundaries, and numerical simulation studies under monotonic loading were carried 

out. Based on the scanning electron microscope (SEM) images of the microstructure, a microstructure finite element model 

was established through topological geometry, and a coordinated constitutive relationship between grains and grain boundar‐

ies was constructed by using the ratio of the difference in strength between grains and grain boundaries. When the grain 

strength is about 90% of the macroscopic strength, the numerical simulation results under the coordinated strength of the 

grain boundary and the grain are closer to the actual tensile test results. This study reveals the influence of the strength coor‐

dination mechanism between grains and grain boundaries on the mechanical properties of materials, laying a foundation for 

subsequent research on the fatigue properties of materials under cyclic loading. This research innovatively introduces the 

strength difference between grains and grain boundaries into the numerical model, and verifies the accuracy of the model 
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through the comparison between simulation results and experimental data, providing a new perspective for deeply under‐

standing the relationship between the microstructure and macroscopic properties of materials.
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0 引言

材料在循环扰动作用下，随着时间的推移其局

部的性能会发生变化，在经历足够多的循环次数后

这些部位会出现损伤、开裂一直到完全破坏的现

象。疲劳破坏已经成为工程部件的主要失效形式

之一，为准确评估工程部件的使用年限，需要对材

料的疲劳行为进行研究。

材料内部的晶粒是具有相同晶体取向的区域，

晶界则是相邻晶粒之间的界面。这些微观结构特

征对材料的强度、韧性、延展性等关键属性具有重

要影响。目前针对晶粒晶界微观尺度研究，学者们

主要采用数值模拟方法，如分子动力学（MD）模拟、

晶体塑性有限元（CPFE）模拟等，在研究材料微观结

构与宏观性能的关系方面取得了重要进展。这些

方法能够模拟不同晶粒尺寸和晶界结构下的材料

变形行为，为揭示晶粒和晶界强度的协调机制提供

了有力工具。

一些学者通过试验和理论研究揭示了晶粒尺

寸、晶界结构以及它们对材料强度的影响。Hall-

Petch 关系揭示了晶粒尺寸与材料屈服强度之间的

关系，指出材料强度随晶粒尺寸减小而增加［1］。这

种强化效应主要归因于晶界对位错运动的阻碍作

用。然而，随着晶粒尺寸的进一步减小，材料可能

会表现出不同的力学行为，甚至出现软化现象。在

织构演化方面，Kim 等人［17］采用晶体塑性有限元法

（CPFEM）模拟了无间隙钢体心立方多晶材料压缩

过程中的微观组织和织构演变。通过将 CPFEM 数

值预测结果与 EBSD 试验测量结果进行对比，研究

了 IF 钢在沟道模压缩过程中的织构演变。在力学

行为方面，Shao 等人［18］在各种固溶热处理条件下进

行的一系列单轴拉伸试验，并以应力-应变曲线为

特征的力学行为为前提，采用晶体塑性有限元将影

响强度和延展性的微观因素考虑进去，研究了铝合

金 6082 的热处理条件、晶粒微观结构和相关力学性

能之间的关系。杨浩等人［19］通过晶体塑性模型模

拟了 QP980 钢相变前后对材料力学性能的影响，结

构表明，相变提高了 QP980 的强度和加工硬化率。

本文将在以上的基础上，基于晶体塑性有限元

方法，进行晶粒晶界强度协调数值模拟，进而对晶

粒晶界强度协调系数的探究。揭示材料微观结构

与相关力学性能的关系，为后续循环载荷下材料的

疲劳性能研究打下基础。

1 硬化方式相关理论

本文以 Q345B 结构钢为研究对象，是典型的弹

塑性材料研究。Q345B 钢的硬化准则取决于多个

因素，包括材料的化学成分、热处理工艺以及应变

速率等。由于其晶粒结构较为均匀，当材料受到外

部加载时，内部的晶粒会呈现出较为均匀的变形，

这使得材料的硬度在各个方向上变化相对一致。

基于以上特点，本文选择各向同向硬化作为研究的

硬化方式。

图 1 为线性弹塑性体的应力-应变曲线，该曲线

揭示了材料在受力过程中应力与应变之间的内在

图1　线性弹塑性体应力-应变曲线

Fig. 1　Stress-strain curves of linear elastoplastics
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关联，具体表现为：

ε = εe + εp （1）

σ =Eεe =E (ε - εp ) （2）

式中　ε为总应变；εε-弹性应变；εp为塑性应变；σ为

应力。

弹性本构采用广义胡克定律：
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式中　λ =
μE

(1 + μ)(1 - 2μ)
，G =

E
2 ( )1 + u

张量记法：

σij = δij λεkk + 2Gεij （4）

式中　σi、τij 为应力分量；εi 为应变分量；E 为弹性模

量；μ为泊松比；λ为 Lame 常数，描述材料各向同性

条件下的体积性能；G 为剪切模量，材料的刚度模量

或剪切刚度，描述了材料对剪切形变的抵抗能力。

塑性本构采用 J2-塑性变形模型，通常用于描

述金属等材料在加载过程中的行为。在这个模型

中，材料的应力-应变关系通过一个描述应力的函

数来表示，这个函数取决于材料的弹性和塑性性

质。J2-塑性模型基于 von Mises 屈服准则，它假定

材料在超过屈服点后会发生等效应力的增加，而不

考虑材料在不同加载方向上的应变差异。这个模

型在工程领域中被广泛应用，可以帮助预测材料在

复杂加载条件下的行为。

σe =
é
ë
êêêê3

2 (σ 2
11 + σ 2

22 + σ 2
33 + 2σ 2

12 + 2σ 2
23 + 2σ 2

31 )ùûúúúú
1/2

（5）

σe =
1

2
[ (σ1 - σ2 )2 + (σ2 - σ3 )2 + (σ3 - σ1 )2 ] 1/2

（6）

屈服函数：

f = σε - σy(εp ) = 0 （7）

增量理论：

dεp
ij = dλσ 'ij （8）

各向同性硬化模型的基本公式：

σyield = σyield0 +H(εp ) （9）

式中　σyield 为材料当前的屈服强度；σyield，0 为初始屈

服强度； H（εp）为硬化函数，通常依赖于塑性应变 εp。

2 晶粒模型建立

2.1 材料数据

采用 Q345B 钢作为研究对象，该钢主要化学成

分及力学性能（GB/T1591—2008）如表1、表2所示。

2.2 二维模型建立

为了获得在微观结构方面具有统计代表性的

计算模型，根据图 2a 的晶粒电镜图，通过拓扑几何

建立微观组织有限元模型，绘画网格模型如图 2b 所

示，红色区域为晶粒，黄色区域为晶界。

表1　Q345B化学成分（质量分数，%）

Table 1　Chemical composition of Q345B（wt. %）

C

≤0.20

Si

≤0.50

Mn

≤1.70

S

≤0.035

P

≤0.035

Cr

≤0.30

Ni

≤0.50

Mo

≤0.10

Cu

≤0.30

表2　Q345B力学性能

Table 2　Mechanical properties of Q345B

抗拉强度

Rm/MPa

470~630

屈服强度

Rel/MPa

≥305

断后伸长率

A/%

≥19

冲击吸收能

量 KV2/J

≥34（纵向）

硬度

HBW/750

—

（a）晶粒电镜

（b）网格模型

图2　二维模型

Fig. 2　Diagram of the 2D model

57



2025 年

2.3 边界条件设置

模型位置如图 3 所示。对此模型进行 X 正方向

的单轴拉伸仿真模拟试验，边界条件如表 3 所示。

2.4 晶粒与晶界强度协调定义

在常规室温情况下，由于晶界由高位错密度原

子排列构成，晶界强度通常高于晶粒强度。因此在

较低应力作用下，尽管晶界的支撑作用使材料未发

生屈服，但晶粒内部可能已经存在位错滑移。随着

材料变形的进展，晶粒内部的位错滑移会迁移至晶

界附近，最终引起材料宏观上的塑性变形。这种材

料内部微观力学行为的循环作用是导致材料在低

应力高周循环疲劳下产生裂纹的根本原因。基于

上述，为了探究晶粒与晶界强度差异下的微观力学

行为，本研究在有限元模型的晶粒与晶界网格中选

取了不同的强度值进行仿真计算。鉴于目前对晶

粒与晶界强度的定量研究有限，采用变化参数的方

法进行研究。所选用的晶粒晶界强度配比如表 4 所

示。表 4 中，以 Q345B 拉伸试验的宏观强度为基准，

晶粒与晶界强度值分别乘以相应的比例系数。其

中晶粒强度分别为 0.7B、0.8B 与 0.9B，并于每个晶

粒强度下设计 4 组晶界强度，分别为 1.1B、1.2B、

1.3B 与 1.4B，其中 B 为拉伸试验的宏观强度。基于

这些假设的晶粒晶界强度配比，分别进行了 3 组仿

真模拟试验。

3 模拟结果

3.1 结果取点示意

提取模拟结果中的特定区域进行分析，如图 4

所示。考虑了晶粒大小不同对晶粒整体变形的影

响，由于晶界强度较大，晶粒小时，晶界对晶粒的拘

束度大；晶粒大时，晶界对晶粒拘束力小。因此本

研究提取不同大小晶粒的模拟结果进行研究。在

此模型上，对单个晶粒及其周围的晶界进行了取

点，整体模型面积为 7.812e-2 mm2，晶界与晶粒的面

积比为0.101，其中粗晶粒的区域面积为3.088e-3 mm2，

晶 界 晶 粒 面 积 比 为 0.29；细 晶 粒 的 区 域 面 积 为

1.401e-2 mm2，晶界晶粒面积比为 0.125。

3.2 不同晶粒晶界强度比例模拟结果对比

图 5 为在晶粒强度设定为 0.9B 的条件下，不同

图3　模型位置示意

Fig. 3　Schematic diagram of the location of the model

表3　边界条件设置

Table 3　Boundary condition settings

位置

X1

X2

Y1

Y2

设置

进行 XY 轴固定

沿 X 轴正方向移动

进行 Y 轴固定

进行 Y 轴固定

表4　晶粒晶界强度配比

Table 4　Grain boundary strength ratio table

晶粒强度比例

0.9B；0.8B；0.7B

0.9B；0.8B；0.7B

0.9 B；0.8B；0.7B

0.9B；0.8B；0.7B

晶界强度比例

1.4B

1.3B

1.2B

1.1B

（a）粗晶粒取点区域

（b）细晶粒取点区域

图4　模拟结果提取区域

Fig. 5　Area where the simulation results are extracted
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晶界强度配比下的模拟分析结果。以晶界强度配

比为横坐标，以产生不同塑性应变变形量时对应的

应力值作为纵坐标。其中，点划线代表材料拉伸试

验中不同塑性应变阶段的实测应力值，而不同颜色

的曲线则对应相应条件下的模拟应力计算结果。

通过对图中数据的系统分析可知，当晶界强度

配比处于 0.9B~1.3B 区间时，模拟计算结果与试验

测量数据呈现出最佳的吻合度。这一结果表明，在

晶粒强度固定为 0.9B 的前提下，晶界强度配比在

0.9B~1.3B 范围内时，模拟模型能够更准确地反映

实际材料的力学行为，其计算结果与试验结果具有

更高的一致性。单轴拉伸试验过程中，各宏观塑性

应变阶段所对应的应力实测数值如表 5 所示。

通过对图 5 数据的系统性对比分析发现，晶粒

尺寸对晶界强度与试验结果的匹配度存在显著影

响。当晶粒尺寸较小时，晶界面积占比相应增大，

在此条件下，晶界强度配比处于 0.9B~1.2B 区间时，

模拟结果与实际试验数据呈现出较高的吻合度。

这表明在晶界占比较大的微观结构中，较低的晶界

强度更能准确反映材料的实际力学行为。反之，在

晶粒尺寸较大的体系中，由于晶界面积占比相对减

小，较高的晶界强度配比更有利于模拟结果与试验

测得的屈服应力值相契合。

进一步结合定量分析可知，当晶粒强度设定为

试验数据的 0.9B 时，微观结构特征与晶界强度的匹

配关系呈现明显的尺度效应：在粗晶粒体系中，晶

界强度比例为 1.3B 时的模拟结果与试验数据最为

接近；而在细晶粒体系下，1.2B 的晶界强度配比则

展现出更好的一致性。对应于晶界强度比例为

1.2B 和 1.3B 构建的多晶体模型，其预测的应力-塑

性应变曲线与试验实测曲线在关键特征点上实现

了良好的吻合，验证了该参数区间的有效性。由此

可以确定，当晶界与晶粒的面积比处于 0.125~0.29

之间，且晶粒强度为 0.9B 时，晶界强度的合理取值

范围为 1.2B~1.3B。

从材料力学行为的角度分析，在相同塑性应变

条件下，粗晶粒体系达到该应变所需的应力值显著

低于细晶粒体系。这一现象揭示了晶粒尺寸与材

料强度之间的内在关联：随着晶粒尺寸的减小，材

料的强度呈现出显著提升的趋势，这与经典的 Hall-

Petch 关系所描述的细晶强化机制相吻合，表明微观

结构特征对材料宏观力学性能具有决定性作用。

根据图 6a，经过数据拟合可得到晶粒强度为

0.8B，塑性应变为 0.05 时，随晶界强度变化的方程：

y = 64.93x + 279.39 （10）

（a）粗晶粒

（b）细晶粒

图5　局部晶粒应力-晶粒晶界强度配比曲线（晶界强度

0.9B）

Fig. 5　Local grained stress-grain boundary strength ratio curve 

（Grain boundary strength 0.9B）

表5　试验数据中塑性应变-应力

Table 5　Plastic strain-stress in the test data

塑性应变

0.05

0.1

0.15

0.2

0.23

应力/MPa

408.14

498.07

594.74

682.90

702.87
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基于数值模拟与力学性能计算分析，当晶粒强

度设定为 0.8B 时，在相同塑性应变条件下，为使模

拟应力值与试验结果达成一致，需将晶界强度参数

设定为晶粒强度的两倍以上。该参数设定不仅偏

离材料本征力学特性，同时会导致模拟模型的力学

参数体系失衡，造成计算结果与实际物理意义相

悖。考虑到此类极端参数设定缺乏实际物理意义

及工程应用价值，因此在本研究现阶段暂不将 0.8B

作为晶粒强度的可行参数进行深入探讨。

通过分析图 7 可知，当晶粒强度取 0.7B 时，即使

在相同塑性应变状态下，若要使模拟应力值与试验

数据相匹配，晶界强度需达到远超过晶粒强度两倍

的数值范围。这种异常的参数配比不仅与材料微

观结构的力学传递机制存在显著冲突，且在现有材

料科学理论框架下难以合理解释，无法形成具有实

际指导意义的力学模型。基于此，本研究在后续分

析中将不再考虑 0.7B 作为晶粒强度的有效取值。

4 协调比例模拟结果与试验结果对比
验证

图 8 为相同晶粒强度比例下，且晶粒强度比例

为 0.9B 时，不同晶界强度的多晶体模型加载后得到

的应力-塑性应变曲线。

（a）粗晶粒

（b）细晶粒

图7　局部晶粒应力-晶粒晶界强度配比曲线（晶界强度

0.7B）

Fig. 7　Local coarse-grained stress-grain boundary strength ratio 

curve （Grain boundary strength 0.7B）

（a）粗晶粒

（b）细晶粒

图6　局部晶粒应力-晶粒晶界强度配比曲线（晶界强度

0.8B）

Fig. 6　Local grained stress-grain boundary strength ratio curve 

（Grain boundary strength 0.8B）
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由图可知，不同晶界强度比例的应力-塑性应

变曲线皆符合线性弹塑性体的应力-塑性应变曲

线。在细晶粒中，晶界强度为 1.1B、1.3B、1.4B 的多

晶体模型的应力-塑性应变曲线与试验数据的应

力-塑性应变曲线之间的偏差较大；在粗晶粒中，晶

界强度为 1.2B、1.3B 的多晶体模型的应力-塑性应

变曲线与试验数据的应力-塑性应变曲线相符合。

由此可见，晶界晶粒面积比 0.125~0.29 之间时，晶粒

强度为 0.9B 时，晶界强度取值范围为 1.2B~1.3B。

上述整体模型的晶界晶粒比为 0.101，与面积比为

0.125 相接近，故整体模型的协调比例应选为 0.9B~

1.3B。

同时，随着晶界强度的增强，所要达到相同的

塑性应变，其应力值相应增大，即晶界的强度增大，

材料的强度随着增大，此符合实际，故该模型符合

事实。且两个曲线与线性弹塑性体的应力-应变曲

线的趋势相符合，即此模拟试验符合现实。

5 结论

本文以微观组织结构电镜照片为基础，运用拓

扑几何方法建立微观组织有限元模型。利用晶粒

与晶界强度的差异比例，构建晶粒与晶界协调本

构，并对单调载荷下微观组织力学性能进行模拟。

基于 Q345B 钢在单调载荷下的宏观强度，深入研究

其 晶 粒 与 晶 界 强 度 的 协 调 数 值 ，得 出 以 下 主 要

结论：

（1）晶粒强度筛选：当晶粒强度设定为 0.7B 和

0.8B 时，若想匹配试验数据中的应力值，晶界强度

需远大于晶粒强度的两倍，这种情况不符合实际材

料力学特性，故暂不考虑这两种晶粒强度设定。而

当晶粒强度设定为 0.9B 时，能够找到与试验数据相

契合的晶界强度比例，因此确定晶粒强度为试验数

据的 0.9B。

（2）晶界强度确定及影响分析：在晶粒强度为

0.9B 的条件下，成功找出符合试验数据的晶界强

度。此时，所选取的粗晶粒的晶界与晶粒比例为

0.125，整体模型中晶界与晶粒的面积比为 0.101，据

此确定晶界强度取值应为 1.32B。通过对比晶界强

度为 1.2B 和 1.3B 时的情况发现，塑性应变随着晶界

强度的增大而减小，这表明材料强度会随晶界强度

的增强而提升。此外，随着晶粒细化过程的进行，

单位体积内晶界密度显著增加。由于晶界对位错

滑移具有强烈的阻碍作用，这种微观结构演变导致

材料的宏观力学性能发生显著变化。

（3）模型验证：通过晶体塑性有限元方法模拟

获得的应力-应变响应曲线与试验测试结果表现出

良好的一致性。这种高度吻合的数值关系有力地

证明了所构建 Q345B 钢塑性本构模型的正确性和

有效性。该模型不仅为后续研究提供了可靠的理

论分析工具，同时能够用于系统考察材料在多种加

载条件下的变形行为和损伤演化规律。
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