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摘要：如何有效地预测在不同工艺条件下材料的微观结构和力学性能，是许多钢铁公司非常关注的重要课题之一。以连续冷

却过程中的自由能理论为基础，成功地开发出一套在连续冷却过程中统一的相变本构方程。该本构方程可用来预测钢材在不

同的冷却速度下从奥氏体到铁素体、珠光体或贝氏体的开始转变点和结束转变点，同时还可用来预测各相转变的体积分数。

利用优化算法通过缩小试验数据和预测数据之间的误差来确定本构方程中的材料常数，得出 DIN SAE 5140 钢种相变本构方

程的模型参数，并且利用该相变本构方程对 DIN SAE 5140 钢种的相变过程进行详细地研究。研究结果表明，利用所开发的

模型参数得出的预测连续冷却转变(Continuous cooling transformation，CCT)曲线和相变过程中各相的转变体积分数与试验数

据非常一致，该统一的本构方程的建立为预测相变过程提供了一种有效的方法。 
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Abstract：How to effectively predict the effect of different process conditions on microstructure and mechanical properties is one of 

important tasks that many iron and steel companies are rather concerned about. On the basis of the theory of free energy during the 

continuous cooling process, a set of unified phase transformation constitutive equations are firstly developed to predict the start and 

the finish of phase transformation from austenite to ferrite, pearlite or bainite and volume fraction of each phase for different cooling 

processes. Optimization techniques are used for the determination of material constants within constitutive equations by minimizing 

the errors between experimental and predicted data. The material constants of the phase transformation constitutive equations are 

determined for DIN SAE 5140 steel. The phase transformation of DIN SAE 5140 steel is researched in detail. Good agreement is 

obtained between the predicted and experimental continuous cooling transformation (CCT) diagram and volume fraction of DIN 

SAE 5140 steel. This unified constitutive equation is an effective tool to predict the phase transformation process. 
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0  前言* 

近年来，为满足越来越高的环保、节能要求，

材料制造商不断地开发各种新型材料适应社会的要

求，这给钢铁材料生产带来极大的挑战。因此钢材

制造商不断采取措施来提高产品质量，减少产品成

本和缩短开发新产品的周期，以满足日益增长的市

                                                        
 20080424 收到初稿，20080926 收到修改稿 

场需求。采用传统的试验方法来开发产品不仅增加

了制造成本而且延长开发周期和交货时间，极大地

降低了企业的市场竞争力。然而通过对相变机理的

深入研究，可以建立数学模型预测在不同工艺条件

下材料的微观结构和力学性能，因此各钢铁公司投

入了大量的人力和物力来开发计算机预测和控制系

统[1-2]。 

为了精确预测热轧钢材的微观结构和机械性

能，基于本构方程模型的开发就显得至关重要。近

十年，在相变模型理论和数值模拟技术方面得到了
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快速发展[3-5]。20 世纪 30～50 年代，JOHNSON    
等[6-8]在相变动力学方面取得了重要的成就，建立了

经典动力学方程来描述相变过程。他们的相变动力

学方程已经成为相变研究的基础，世界上许多研究

者都使用他们的方程来模拟相变过程。 
20 世纪 50 年代，IRVINE 和 PICKERING[9]首

先提出了使用数学模型来预测材料微观结构，并通

过控制冷却来得到材料的力学性能。研究表明材料

的抗拉强度与材料中相的状态有着密切关系。如果

能预测出钢中每一相的体积分数，便可以计算出该

材料的抗拉强度。科学家不断地探索金属合金中微

观结构和力学性能之间的定量关系，使材料的力学

性能可通过数学模型计算出来而不是通过破坏性的

测试方法。 
KIRKALDY 等[10-11]首先建立了钢在连续冷却

过程中相变的数学模型以及计算合金钢平衡温度的

方法。基于热力学理论，KIRKALDY 等计算出了相

变动力学方程，并根据经典形核理论得到了孕育期

的表达式，同时他们还考虑了过冷度和材料成分对

相变的影响。HAWBOLT 等[12]也提出一种叠加法则

从等温转变(Time temperature transformation，TTT)
曲 线 预 测 连 续 冷 却 转 变 (Continuous cooling 
transformation，CCT)曲线。 

最近，SUEHIRO 等[13-14] 基于经典相变动力学

提出了一个增量方程来预测冷却过程中材料的微观

结构，该模型仅利用少量通过试验获得的经验参数，

便能对钢材的微观结构进行相对准确的预测。 
还有其他许多用于模拟控冷过程中相变规律

方程也已经开发出来[15-19]。为了较方便地预测钢材

产品相变过程中的微观结构和力学性能，必须建立

一套统一的相变方程。2004 年，根据等温转变过程

相变动力学原理，GARRETT 等[20]提出了一套统一

的相变本构方程来模拟等温转变过程中贝氏体长大

的体积分数和孕育期。本文将相变模型扩展到预测

连续冷却过程中从奥氏体到铁素体、珠光体和/或贝

氏体的相变过程，并且针对 DIN SAE 514 钢得出了

一套统一的相变本构方程。 

1  统一的相变本构方程的开发 

1.1  相变的形核和长大 
为了实现过冷奥氏体向铁素体、珠光体或贝氏

体的转变，必须存在一定的过冷度。如果奥氏体过

冷度为 TΔ ( TΔ =Tm－T)，即在其转变之前低于平

衡温度 Tm。随着相变的进行，自由能(ΔGV)将随之

减小，如图 1 所示。自由能的下降为相变过程提供

了驱动力[21]，自由能的下降可以表示为 

 B A
V V V 0G G GΔ = − <  (1) 

式中  A
VG ， B

VG  ——自由能初始和终止状态 

 

图 1  相 A、B 体积自由能随温度的变化曲线 

对于小的过冷度 TΔ [21]，有 

 V
m

TG Q
T
Δ

Δ =  (2) 

式中  Q  ——单位体积的溶解潜热 

在这里假设相变过程为简单的均匀过程，新相

粒子形成时自由能的变化可以归结为两个方面的贡

献：一方面是伴随着新相的形成，单位体积自由能

减少(ΔGV)；另一方面是小粒子的界面能(SAB)。假

设新相粒子是一个半径为 r 的球体，因此当新相粒

子形成时自由能的改变为[21] 

 3 2
V AB

4 4
3

G r G r SΔ = − π Δ + π  (3) 

由于很难正确选择界面能(SAB)的值，而且直接

用试验方法来验证也非常复杂，因此可以认为[20]  

 AB
TS

T
Δ

∝  (4) 

如图 2 所示，因为界面能随着 r2的增加而增加，

而体积自由能随着 r3 的增加而增加，同时固体小粒

子的生成总能导致自由能的增加。正是由于自由能

的增加能够保证奥氏体在 Tm 温度以下处于亚稳定

状态。从图 2 可以看出对于给定的过冷度则有一个

特定的临界半径 r*和与之相对应的最大附加自由

能。在新粒子的临界半径为 r*时，自由能的变化量

最大，即有 

 2
V AB

d 0 4 8
d

G r G rS
r
Δ

= = − π Δ + π  (5) 

则临界半径 r*为 

 * AB

V

2Sr
G

=
Δ

 (6) 

将式(2)和式(4)代入式(6)，则有在 G 的峰值上

新相的成核半径为 
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r

T TQ
=

Δ
 (7) 

式中  1A —— 材料常数 

 

图 2  形核过程中自由能ΔGV 和新相粒子半径 r 的关系 

在相变过程中，新相粒子的长大速率与转变温

度之间的关系在图 3 所示。随着过冷度(ΔT)的增加，

自由能变化量(ΔGV)也随之增加。这是由于转变温

度 T 降低，奥氏体的碳浓度增加，扩散距离减小，

导致生长速率增加；但随着过冷度的连续增加，转

变温度和原子的活动能力越来越低，转变速度逐渐

变小，又导致了生长速率的降低。从图 3 中可以看

出，长大速率曲线与高斯曲线关系很相似，因此将

高斯方程加以修正后便可用来描述新相粒子的长大

速率 

 
1

1
2

1

exp
nT T

r A
B

⎛ ⎞−
⎜ ⎟= −
⎜ ⎟
⎝ ⎠

 (8) 

式中  A2，B1，n1，T1——材料常数 
式(8)描述了相变过程中新球相的长大速率，当

新相粒子半径 r 达到了临界半径值 r*，新相就形成

了。从新相粒子开始长大到新相的形成，这一段时

间就是孕育期。 

 

图 3  长大速率与转变温度之间的关系曲线 

1.2  转变体积分数 
当新相粒子半径 r 大于临界半径 r*时，相变过

程就开始，考虑到新相粒子半径对体积分数的影响，

引入(r–r*)/r。最初在孕育期到达之前，r–r*<0，因

此体积分数的增长率 0ϕ = 。如图 4 所示，形核率      

也与温度 T 有关。值得注意的是，在过冷度小于       
ΔTC 时，由于驱动力太小，可以忽略新相粒子的形

核；同时在过冷度很高时，由于扩散太慢，新相粒

子的形核也可以忽略；在中等过冷度时，形核速率

可以达到最大[21]。所以温度对相变体积分数的影响

也可以认为用一个修正的高斯分布来描述。因此从

奥氏体转变为铁素体、珠光体或贝氏体的相变体积

分数增长率ϕ可以表示为 

 
32 4* 3

2
3

12

exp 1
nn n

i
i

T Tr rA
r B

ϕ ϕ
=

⎛ ⎞⎛ − ⎞⎛ ⎞ ⎛ ⎞− ⎜ ⎟= − −⎜ ⎟⎜ ⎟ ⎜ ⎟⎜ ⎟⎝ ⎠⎝ ⎠ ⎝ ⎠⎝ ⎠
∑   

  (9) 
式中 A3，B2，n2，n3，n4，T2 是材料常数；i=1, 2, 3
分别代表铁素体、珠光体和贝氏体。方程式中引入

(1–ϕ1–ϕ2–ϕ3)来确保相变体积分数ϕ=0～1.0，同时用

来控制已转变相对正在转变相的影响。 

 

图 4  形核率和温度的关系曲线 

1.3  统一的相变本构方程 
在热轧之后的热处理和控冷过程中，通过相变

过程，可以获得需要的材料性能。根据相变过程中

自由能的变化，本文成功地开发出了一套统一的相

变本构方程，用来模拟从奥氏体到铁素体、珠光体

或贝氏体的相变过程和转变后每一相的体积分数。

统一的相变本构方程为 
1

2 3 4
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⎪
⎪ =⎪ −
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  (10) 
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方程式(10)是一套总方程式，可用来模拟在连续冷

却过程中从奥氏体到铁素体(i=1)、珠光体(i=2)或贝

氏体(i=3)的相变，而没有转变的残余量就是马氏体

体积分数。A1i、A2i、A3i、B1i、B2i、n1i、n2i、n3i、

n4i 和 Qi 是材料常数，这些常数须要利用实际的相

变数据来进行标定。Tmi 是平衡温度，可从 CCT 曲

线中获得。 ir 是相变过程中新相粒子的长大速率，

当新相粒子半径 ri（ 1i i ir r r t−= + Δ ）达到了临界半径

值 *
ir 时，新相就形成，也即从此时开始发生相变。

iϕ 是新相体积分数的增长率，新相的体积分数

1i i i tϕ ϕ ϕ−= + Δ 。 
求解方程式(10)的过程详见图 5，计算的主要任

务是分别计算从奥氏体到铁素体、珠光体或贝氏体

相变的孕育期和各相的转变体积分数。由于马氏体

相变不是在本研究的主要任务，而且假定转变为铁

素体、珠光体或贝氏体后剩余奥氏体全部转变为马

氏体，因此当温度 T 小于马氏体相变温度 TMS时，

已经被转变成马氏体的体积分数ϕM 为 
 M F P B1ϕ ϕ ϕ ϕ= − − −  (11) 
式中  Mϕ  ——马氏体的转变体积分数 

Fϕ ——铁素体的转变体积分数 

Pϕ ——珠光体的转变体积分数 

Bϕ ——贝氏体的转变体积分数 

 

图 5  相变计算过程流程图 

2  模型常数的优化 

2.1  目标函数 
本文利用优化技术通过缩小试验和预测数据

之间的误差来确定本构方程中的材料常数[22]，其目

标函数定义为 

2 2 2c c c

1 2 3e e e
1

e e e

1 2 3
e e e

1 1 1

( ) ln ln ln
n

ij ij ij
i ij ij ij

j ij ij ij

ij ij ij
ij ij ijn n n

ij ij ij
i i i

t T
f

t T

nt nT n

t T

ϕ
ω ω ω

ϕ

ϕ
ω ω ω

ϕ

=

= = =

⎧ ⎡ ⎤⎛ ⎞ ⎛ ⎞ ⎛ ⎞⎪ ⎢ ⎥= + +⎜ ⎟ ⎜ ⎟ ⎜ ⎟⎜ ⎟ ⎜ ⎟ ⎜ ⎟⎪ ⎢ ⎥⎝ ⎠ ⎝ ⎠ ⎝ ⎠⎣ ⎦⎪
⎨
⎪ = = =⎪
⎪
⎩

∑

∑ ∑ ∑

x

 

  (12) 

式中  ( )if x  ——误差值与转变时间、转变温度和 

     转变体积分数的关系，i=1, 2, 3 分 
     别代表铁素体、珠光体和贝氏体， 
     x(x=(x1, x2. …, xS))为材料常数，且 
     S 是常数的个数，n 是冷却速率曲 
     线的数量 

c
ijt ， e

ijt  ——相变开始点计算时间和试验时间 
c

ijT ， e
ijT  ——相变开始点计算温度和试验温度 

c
ijϕ ， e

ijϕ  ——相变结束点计算体积分数和试验 

     体积分数 
相变开始点的计算时间 c

ijt 和计算温度 c
ijT 与相

变结束点的计算体积分数 c
ijϕ 不能直接得到，必须通

过数值积分方法根据本构方程来进行计算。 
2.2  优化过程 

对于每一种类型的相变，分成两步来进行计

算。首先计算相变的孕育时间，根据式(10)中的第

一方程，通过时间的积累计算得到孕育时间，当粒

子半径 r 达到临界半径 *r 时的时间即为孕育时间，

这时新相开始形成。当 *r r< ，方程式(10)的第二方

程 0ϕ = ，对于一个给定的冷却速率，可以计算出粒

子半径 r 和奥氏体相变的体积分数，可以使用方程

式(12)获得计算值和试验数据之间的误差。图 6 给

出了常数优化计算的详细过程。 

3  计算结果 

3.1  研究钢种和模型常数 
本文利用统一的相变本构方程(式(10))和确定

模型常数的方法，研究了 DIN ASE 5140[23]在连续冷

却过程中的相变过程，钢的化学成分（质量分数）

是 0.44% C、0.80% Mn、0.22% Si、0.030% P、0.023% 
S、1.04% Cr、0.17% Cu、0.04% Mo、0.26%Ni 和小

于 0.01% V。DIN SAE 5140 钢[23]的 CCT 曲线如图

7 所示。根据 CCT 曲线，该钢的典型转变温度为：

θC3=790 ℃、θC1=745 ℃，而且马氏体开始转变温 
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图 6  模型参数优化的详细过程 

度为 

θ=355 ℃                  t≤15.85 s 
θ=–19.357 5lnt+408.459 4 ℃   t＞15.85 s 

根据目标函数(方程式(12))和以上描述的优化

方法确定方程式(10)的常数如下表所示。 

 
图 7  DIN SAE 5140 钢的连续冷却转变(CCT)曲线 

表  SAE 5140 钢的材料常数 

确定的值 
常数名称 

铁素体 珠光体 贝氏体 

材料常数 A1/(μm·s–1) 8.993×10–2 3.959×10–2 7.057×10–1

材料常数 A2 /(μm·s–1) 5.129×106 2.216×106 5.193×106

材料常数 A3 /s–1 1.505×10–2 2.098×10–2 1.146×10–2

材料常数 B1 8.167×107 4.671×109 7.408×107

材料常数 B2 79.840 100.757 100.396 

材料常数 n1 4.238 5.465 3.538 

材料常数 n2 1.291 0.350 0.339 

材料常数 n3 21.252 34.017 38.551 

材料常数 n3 6.389 0.121 0.100 

气体常数 Q /(J·mol–1) 2.39×105 1.632×105 1.245×105

平衡温度 Tm /K 1 063.000 1 018.000 859.216 

平衡温度 T1 /K 919.493 908.291 863.982 

平衡温度 T2 /K 900.297 955.163 736.170 
 
3.2  预测和试验结果的比较 

图 8 显示了 DIN SAE 5140 钢试验和预测的

CCT 曲线。通过比较试验和预测曲线，得出可以用

预测 CCT 曲线来描述试验 CCT 曲线。从图 8 还可

看出各相的开始相变点的预测与试验结果非常吻

合。当转变时间超过大约 500 s 时，相变结束点的

预测不是很理想。 

 

图 8  SAE 5140 钢的预测 CCT 曲线 

图 9 显示了预测和试验体积分数随冷却时间的

变化，根据统一的相变本构方程计算的转变体积分

数和试验确定的转变体积分数数据非常相近。 
CCT 曲线反应了在不同冷却速率下过冷奥氏

体在低于临界温度时的转变规律。图 10 显示出在连

续冷却过程中冷却速率分别为 3.50 ℃/s、2.00 ℃/s
和 1.00 ℃/s 时，从奥氏体到铁素体、珠光体或贝氏

体转变预测的动力学。从图 10 中可知，不同的冷却

速率可以得到不同的微观组织。如图 10a，在低冷

(13)
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却速率下可以获得铁素体和珠光体两种微观组织，

且没有贝氏体形成。如图 10b，在中等冷却速率下

可以获得铁素体、珠光体和贝氏体三种微观组织。

如图 10c，在较高冷却速率下可以得到铁素体和贝

氏体两种微观组织，且没有珠光体形成。随着冷却

速率的增加，铁素体的体积分数减小，这与试验

CCT 曲线一致。 

 

图 9  SAE 5140 钢的预测转变体积分数曲线 

 

 

图 10  不同冷却速率下的相变过程 

4  结论 

(1) 本文基于自由能理论，首次开发出了一套

统一的相变本构方程，该模型具有通用性，可以模

拟钢从奥氏体向铁素体、珠光体或贝氏体转变的孕

育期和各相的转变体积分数。 
(2) 采用优化算法得出了 DIN SAE 5140 钢的

相变本构方程的模型参数。利用该模型计算出 DIN 
SAE 5140 钢的 CCT 曲线和体积转变分数与试验结

果非常一致。 
(3) 该统一的本构方程的建立为预测相变过程

提供了一种有效的方法。 
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