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烧结过程中颗粒的平衡形态演变和颈部生长
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摘要：通过ＳｕｒｆａｃｅＥｖｅｌｖｅｒ软件模拟陶瓷材料微观组织结构在三维空间下的理想烧结过程中的形态演化和颈
部生长。依据Ｋｕｃｚｙｎｓｋｉ的经典双球颗粒模型，通过模拟颗粒的边界运动尽量减小颗粒的边界能量，以获得最终的
平衡构型。模拟结果表明：两个球形颗粒通过分享一个平坦的圆形界面形成键合，在烧结中形成一个能量稳定的

粒子对；随着颗粒质心距离的减小，双球颗粒系统能量呈现先下降后增大的趋势；颈部生长明显，颗粒颈部尺寸随

着模拟时间的演变规律满足线性关系。
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　引言

陶瓷材料具有耐高温、硬度大、抗高温蠕变、化

学性能稳定、热膨胀系数低、摩擦系数小等优点［１］，

与传统硬质合金刀具相比，在高速切削和切削难加

工材料领域有较多优势。

陶瓷材料经过初级制备后需要进行烧结处理，

即颗粒经压制后在低于熔点的高温作用下，通过颗

粒间的相互粘结作用和物质传递，气孔逐渐缩小圆

化至消失，颗粒系统体积收缩，晶粒增大，致密度及

强度提高，逐渐使其变成具有一定几何形状和坚硬

度的块状整体。更确切地说，烧结是指在高温作用

下，通过颗粒之间大量的物质传输，使之成为连贯坚

实结构体的过程［２］。

粉末颗粒烧结过程的微观组织结构变化极其复

杂，受到诸多因素的交互影响，如颗粒的粒径分布、

密度及密度分布、晶体结构、加热方式和烧结氛围

等。在建模和计算机模拟技术方面的最新进展有助

于定量预测陶瓷刀具材料的微观结构演化，并使控

制产品最终的力学性能成为可能。在烧结过程中，

材料的微观组织结构的空间演化涉及原子尺度、微

观尺度、介观和宏观尺度。在原子尺度上，分子动力

学模拟已被应用于研究纳米晶颗粒的烧结的早期阶

段，例如苗竹等［３］通过分子动力学模拟两个ＴｉＯ２纳
米颗粒升温烧结过程中的结构演变和烧结颈生长。

烧结的微观或颗粒尺度建模是原子尺度建模和宏观

连续建模使用之间的中间数值模拟，如有元胞自动

机法、相场法和蒙特卡洛法等［４－６］。然而，这些模拟

研究方法存在各自的缺陷与不足，如相场模型理论

复杂、蒙特卡洛模型效率较低等，且不能表征系统的

表面积、颗粒质心距和颗粒间接触角等几何尺寸在

烧结过程中发生的定量变化，更无法进一步确定烧

结机理和传质机制。

虽然烧结过程材料的微观组织结构演化过程复

杂，但通过使用一些粒子团簇可以基本上描述烧结

的过程。本文通过使用 ＢｒａｋｋｅＫ．［７］教授开发的
ＳｕｒｆａｃｅＥｖｏｌｖｅｒ软件模拟两个半径为１的球形颗粒
的理想烧结过程。在库津斯基模型［８］中，通过假设

表面能和晶界能的各项同性，分析两个等径球之间
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形成的边界，确定颗粒表面积、晶界面积、颗粒中心

距等在烧结过程中的变化，从而进一步分析烧结机

理和传质机制。

图１　三维双颗粒模型的几何尺寸

"

　相关理论和仿真程序

（１）理论基础
从微观角度观察，烧结过程是通过颗粒表面运

动和晶界运动来尽量减少表面能和界面能的总和的

结果。这可以简单地被描述为一个致密化过程，即

增加体积密度，减小孔隙体积。经热压烧结后，在陶

瓷刀具材料的微观组织结构中，晶界形成复杂的三

维网络结构，晶粒边界向最大限度减小界面能的方

向移动。不考虑杂质和其他障碍对晶界移动对的影

响，晶界移动的法向速度ｖ可表示为
ｖ＝ＭｇｂＦ （１）

式中，Ｍｇｂ为晶界迁移率；Ｆ为驱动力，表示为

Ｆ＝γｇｂ
１
ｒ１
＋１ｒ( )

２
（２）

式中，ｒ１和 ｒ２为表面的两个主曲率；γｇｂ是晶界的自
由能。为便于计算，只考虑 Ｍｇｂ和 γｇｂ各向同性的
情况。

（２）表面演化程序
ＳｕｒｆａｃｅＥｖｏｌｖｅｒ程序用来计算最小能量粒子的

平衡结构，它由表面能和晶界能确定。晶粒的边界

和表面用该程序表示为一组三角形的有限元三角形

或面。每个小的面由三个边和顶点组成，表面能量

正比于它的面积。程序通过任何约束条件下的能量

梯度下降法使表面朝着能量最小的方向演化，如液

体表面的稳定性［９］、生物膜相变［１０］、泡沫渗流［１１］

等。

假设表面能和晶界能各项同性，为简化计算，考

虑体积固定的等径球形颗粒的理想烧结。平衡形态

的能量Ｅ（Ｒ）由两颗粒质心的固定距离 Ｒ决定，通
过表面积分使用高斯散度定理计算颗粒质心的位

置，有

ｒｍ＝
１
Ｖ∫ＶｒｄＶ＝

１
Ｖ∫
ｓ

ｒ２
２ｄＳ

（３）

式中，Ｖ表示一个颗粒的体积，当存在约束时，Ｓｕｒ
ｆａｃｅＥｖｏｌｖｅｒ程序自动计算约束的拉格朗日乘子。
对于体积固定的约束，拉格朗日乘子是压力。

通过引入无量纲时间来描述等径颗粒的理想烧

结，ｔ ＝
γｓＭｓｔ
ｒ２
，其中，γｓ为晶粒表面自由能，Ｍｓ是晶

面迁移率。

&

　模拟结果与分析
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　粒子对的平衡构型
图１所示为质心距离为 Ｒ的两个球形颗粒的

平衡构型。其中，颗粒内部的黑点表示球形颗粒的

质心。平衡形态下颈部的接触角ψ由下式可得［１２］

ｃｏｓ（ψ２）＝
γｇｂ
２γｓ

（４）

式中，γｓ为晶面能；γｇｂ为晶界能。
当γｇｂ＜２γｓ时，形成双球颗粒对消耗的能量，

可根据下式计算

ΔＥ（Ｒ）＝Ｅ（Ｒ）－２Ｅ０ （５）
式中，Ｅ０＝４πｒ

２γｓ，Ｅ０为半径等于ｒ的球形颗粒具有
的能量。

形成双球颗粒对归一化减小的能量为

ΔＥ ＝ΔＥ／２Ｅ０ （６）
式（６）随归一化距离Ｒ ＝Ｒ／ｒ变化的函数关系

如图２所示。

图２　双颗粒模型的能量随质心距离的演化

当Ｒ ＝２时，两颗粒开始接触，在静电力、分子
间作用力和电子作用力等力的共同作用下，固体颗

粒表面形成颈部。通过对两粒子施加外力，颗粒从

无约束平衡位置开始移动。

如图２所示，随着两颗粒质心归一化距离Ｒ的
减小，粒子对的能量减少，颈部生长。然而在一定的

距离下，能量开始再次提高，这是因为两个压缩粒子

增加了系统的总表面积。

假设颗粒表面的曲率与所处位置无关，那么颗

粒的平衡构型问题就转变为单纯的几何问题。两颗
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粒开始接触形成烧结颈部后颗粒的半径变为ｒ′，有
ｒ′＝［２＋３ｃｏｓ（ψ／２）－ｃｏｓ３（ψ／２）］－１／３ｒ （７）

颈部半径ｘｅｑ尺寸由下式得出，为
ｘｅｑ＝ｒ′ｓｉｎ（ψ／２） （８）

颗粒对系统的总能量由颗粒表面积 Ａｓ和晶界
面积Ａｇｂ的和决定，有

Ｅ＝２γｓＡｓ＋γｇｂＡｇｂ （９）
式中，Ａｓ＝２πｒ′

２［ｃｏｓ（ψ／２）＋１］；Ａｇｂ＝π。
粒子对的平衡长度Ｌｅｑ由下式求得

Ｌｅｑ／ｒ′＝２［１＋ｃｏｓ（ψ／２）］ （１０）
位于平衡位置 Ｒｅｑ的平衡构型的特征参数（粒

子对长度Ｌｅｑ和颈部半径 ｘｅｑ）随着二面角角度值的
变化情况见图３。仿真结果与预测一致：一对无约
束粒子对的平衡形态，两个等径球形颗粒分享平坦

的圆盘边界，即晶界。

两颗粒形成粒子对时的键合能 Ｅｂ随 γｇｂ／γｓ比
值的减小而降低，函数关系如图４所示。当粒子移
动分离时，在Ｒ ＝２粒子间的键没有被打破，粒子
对可以进一步生长。

图３　平衡位置随接触角的变化

图４　键能随γｇｂ／γｓ值的变化（! ＝１８０°）

&
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　烧结颈的生长与致密化
由图２可知，粒子对在 Ｒｅｑ＝０．９４４９获得最终

平衡构型。粒子对在理想烧结模拟过程中的部分形

状演化如图５所示。在开始时，Ｒ ＝２两个粒子的
质心之间的距离是固定的。颗粒处于无约束的平衡

位置，通过施加外力，迫使两个颗粒从无约束平衡位

置开始移动。包括多重扩散路径在内的传质机制改

变了粒子的位置和形状，总表面能和晶界能决定着

传质的机制，Ｗ．Ｄ．Ｋｉｎｇｅｒｙ等［１３］将其划分为致密化

传质（晶界扩散，晶格扩散）和非致密化传质（表面

扩散，蒸发—凝结）。

（ａ）ｔ ＝０　　　　　　　　　　　　（ｂ）ｔ ＝６００

（ｃ）ｔ ＝１０００　　　　　　　　（ｄ）ｔ ＝１７００

图５　双颗粒模型随时间的演化

ＫｅｌｌｅｔＢ．Ｊ．等［１４］研究发现，在线性排列的球形

颗粒的烧结过程中，物质的传输机制不影响其最终

的平衡构型。随着烧结的进行，在表面张力的驱动

下，物质通过表面扩散机制传输到颈部，逐步形成烧

结颈，同时颗粒保持原有的形状不变。体积扩散或

晶界扩散促使颗粒间的中心距减小，导致致密化。

尽管颗粒内部的晶格相对于晶界不发生运动，但从

颗粒内部扩散或经粘性流动至晶界处的空位不可能

滞留在晶界处，必须通过晶格扩散至颗粒外部，同时

物质流向颈部，颗粒质心仍会移动，相互靠近。此

外，表面扩散和蒸发凝结传质机制不会引起晶粒晶

格相对于晶界的移动，但由于传质粒子的质心同样

朝着颈部移动，在非致密化机制下，经过长时间的质

心移动，两个无约束的颗粒也可能达到平衡形态。

在烧结初期，蒸发凝结和表面扩散传质机制只促进

烧结颈部的生长，并不引起颗粒对的收缩。

图６　颗粒中心距离随时间的变化

图６为颗粒质心归一化距离 Ｒ ＝Ｒ／２ｒ随着模
拟时间的变化情况。模拟烧结开始时，颗粒间的中

心距离未发生变化，直到颈部半径增长至ｘ／ｒ＝０．４，
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即ｔ ＝１１００。质心之间的距离逐渐减小，直至达到
最终平衡值。紧随颗粒间的中心距离减小之后，颗

粒对长度开始减小。

根据Ｋｕｃｚｙｎｓｋｉ双球模型为基础的理论推导的
结果，可将任意扩散机制主导下的稳定颈部生长动

力学方程归纳为

ｘ( )ｒ
ｎ

＝Ｆ（Ｔ）
ｒｍ
ｔ （１１）

式中，ｘ为颈部半径；ｒ为球形颗粒初始直径；Ｆ（Ｔ）
为与烧结温度有关的函数；ｔ为烧结时间。

在烧结初期，一般认为颗粒的粒径近似不变，故

将上式中的ｒ视为常数。在模拟中，假设烧结过程
中的烧结温度恒定，则烧结颈的尺寸应与烧结时间

满足指数对数关系。对上式等号两侧取对数，得

ｎ·ｌｏｇ ｘ( )ｒ ＝ｌｏｇ（ｔ）＋Ｃ （１２）

继续整理得到烧结时间与颈部尺寸对应的关

系式为

ｌｏｇ ｘ( )ｒ ＝１ｎｌｏｇ（ｔ
）＋Ｃ′ （１３）

式中，Ｃ′为与颗粒的初始粒径和烧结参数有关的常
数。由上式可知，ｌｏｇ（ｘ／ｒ）和 ｌｏｇ（ｔ）满足线性
关系。

图７为烧结过程中不同模拟烧结时刻的颈部尺
寸和ｌｏｇ（ｘ／ｒ）与 ｌｏｇ（ｔ）之间的关系。从图中可以
看出，在模拟结果中，颈部尺寸与模拟烧结时间较好

地满足线性关系，表明模拟结果符合先前的理论。

图７　烧结过程中颈部生长的模拟结果（
!

＝１８０°）

'

　结语

为研究陶瓷刀具材料在制备过程中的烧结机

制，针对理想烧结过程中颗粒烧结颈的生长和平

衡构型，利用 ＳｕｒｆａｃｅＥｖｏｌｖｅｒ软件模拟颗粒在理想
烧结过程中烧结颈的生长，研究了系统的表面积、

颗粒质心距和颗粒间接触角等几何尺寸在烧结过

程中发生的定量变化，进一步分析了烧结机理和

传质机制。

通过ＳｕｒｆａｃｅＥｖｏｌｖｅｒ软件获得颗粒烧结过程中
球形颗粒的微观组织形演化的图像。烧结初期颗粒

的质心距离基本保持不变，在最后阶段由于颗粒质

心的移动出现收缩引起烧结致密化。颗粒颈部尺寸

随模拟时间的演变规律满足线性关系，验证了模拟

晶粒烧结颈生长的可行性与稳定性。
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强化研磨喷射压力对轴承表面残余应力的影响
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摘要：为研究强化研磨加工与轴承工件强度之间的关系，首先从理论上分析表面残余压应力对轴承工件裂纹

扩展速率的影响，并通过实验验证强化研磨对提高轴承表面残余应力具有显著效果。结果表明，在保证工件粗糙

度的情况下，要提高轴承表面残余应力，在强化研磨加工中喷射压力最好控制在０．４－０．６ＭＰａ。
关键词：强化研磨；轴承；套圈；残余应力；裂纹
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　引言

强化研磨技术是一种集强化塑性加工和研磨微

切削为一体的金属表面冷加工方法［１］，可实现金属

材料表面强化、抗疲劳、抗腐蚀、抗磨损等多种功能，

对提高零件疲劳寿命具有显著的效果。其工作原理

与喷丸中的湿喷砂相类似，如图１所示，使用压缩机
压缩空气提供动力，将高强度钢丸和研磨液高速喷

射到工件表面，冲击工件实现强化效果。工件表层

在喷射下产生塑性变形形成强化层，同时产生残余

压应力提高工件强度。若研磨液中加入适量钢砂，

钢砂在高压喷射下与工件表面发生横向切削力，还

可改善工件表面粗糙度［２］。

图１　强化研磨物理模型

强化研磨是一种复合工件加工技术，本文旨在

对理论上分析参与压应力对工件强度的影响，同时

６５ 工 具 技 术




