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Abstract

The problems of development of an alternative computational tool, which is capable of including in
models the stochastic and discontinuous phenomena occurring in materials, are discussed in this paper.
The outlook of solutions, which are based on the Cellular Automata (CA) approach, is presented. Various
kinds of applications of the CA method to the modeling of metallurgical processes are described. Examples
of application of the multiscale methods based on the combination of the CA method and the macro scale
analysis techniques based on the finite element approach are discussed, as well. The purpose of CA techni-
que in multiscale analysis is a link between various phenomena in the microscopic scale and macroscopic
mechanical properties. Variety of practical applications makes this method a very powerful computational
tool. This paper is a study of possibilities given by those relatively new computational techniques. The
advantages and limitations occurring during metal forming applications of the methods are also discussed.
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1. WPROWADZENIE

Zastosowanie metody automatów komórkowych w
zagadnieniach metalurgicznych jest stosunkowo nowym
zagadnieniem. Dlatego te¿ w celu wprowadzenia w
podstawy teoretyczne tej metody zostan¹ podane jej
g³ówne definicje, jak równie¿ w dalszej czê�ci pracy
zaprezentowane zostan¹ dotychczasowe zastosowania.
Coraz czê�ciej równie¿ tworzone s¹ modele analizy
wieloskalowej opartej na po³¹czeniu metody analizy
mikro, automatów komórkowych, z metodami analizy
makro, które opisuj¹ zachowanie materia³u w skali glo-
balnej. Przegl¹d interesuj¹cych zastosowañ ró¿nych
metod wieloskalowych wykorzystuj¹cych automaty
komórkowe, równie¿ przedstawiony jest w niniejszej
pracy.

2. ZARYS TEORII METODY
AUTOMATÓW KOMÓRKOWYCH

Za twórcê automatów komórkowych uwa¿a siê
Johna von Neumann'a, Wêgra pracuj¹cego w Prince-
ton, autora Mathematical Foundations of Quantum
Mechanics. Wprowadzi³ on jako pierwszy do po-
wszechnego u¿ytku okre�lenie automatu komórkowe-
go (Neumann, 1966). Definicja zak³ada, ¿e determi-
nistyczny automat komórkowy okre�lony jest poprzez
nastêpuj¹ce parametry:
� Siatkê komórek, z których ka¿da charakteryzuje

siê �ci�le okre�lonym stanem, dostêpnym ze skoñ-
czonego zbioru wszystkich stanów k,

� Otoczenie, nazywane tak¿e s¹siedztwem, uniwer-
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salne dla wszystkich komórek, okre�laj¹ce najbli¿-
szych s¹siadów danej komórki (dla komórek s¹-
siaduj¹cych z rozpatrywan¹ w danej chwili czaso-
wej komórk¹ wierzcho³kiem lub te¿ krawêdzi¹
przyjmuje siê, i¿ promieñ otoczenia r = 1),

� Zbiór regu³ przej�cia W, �ci�le okre�laj¹cych za-
chowanie siê komórki w czasie t + 1 w zale¿no�ci
od stanów swoich s¹siadów oraz jej samej w cza-
sie t. Pojedyncza regu³a przej�cia przyjmuje po-
staæ:

( ) ( )( )tft ji γ=+γ 1 (1)

gdzie ( )j N iÎ , N(i) � otoczenie i-tej komórki, gi �

stan i-tej komórki.
Podstawow¹ zalet¹ takiego podej�cia jest za³o¿e-

nie skoñczonych rozmiarów siatki komórek, których
stany zmieniaj¹ siê synchronicznie w dyskretnie zde-
finiowanym kroku czasowym. Poprzez za³o¿enie od-
dzia³ywania tylko z najbli¿szymi s¹siadami pomijane
s¹ wp³ywy oddzia³ywañ dalekiego zasiêgu. Automa-
ty komórkowe mog¹ byæ rozpatrywane zarówno w
przestrzeni jedno, dwu, jak i trójwymiarowej, charak-
teryzuj¹c siê przy tym ró¿norodnymi kszta³tami ko-
mórek i definicjami s¹siedztwa.
� Przestrzeñ 1D automatów komórkowych.

Automaty definiowane s¹ jako kolonia w kszta³cie
linii prostej (rysunek 1). S¹ one u³o¿one jeden obok
drugiego, a ka¿da komórka posiada dwóch najbli¿-
szych s¹siadów (r = 1). Jest to grupa automatów de-
terministycznych o dwóch dostêpnych stanach komór-
ki (k = 2). W powszechnie stosowanej notacji automaty
te oznacza siê jako (2,1).

Jest to najprostsza forma automatu komórkowego
nazwana przez Wolfram'a (1994; 2002), automatami
elementarnymi. Stwierdzi³ on, ¿e przy istnieniu tylko
dwóch s¹siadów, z których ka¿dy mo¿e przyjmowaæ
dwa ró¿ne stany, istnieje 256 regu³ przej�cia dla ta-
kich automatów.

� Przestrzeñ 2 D automatów komórkowych.
W tym przypadku kszta³t przestrzeni automatów

komórkowych okre�lony jest poprzez kszta³t pojedyn-
czej komórki automatu. Zazwyczaj przyjmuje siê
kszta³t kwadratu, w konsekwencji czego kszta³t prze-
strzeni automatów jest prostok¹tem, spotyka siê jed-
nak równie¿ komórki w kszta³cie sze�ciok¹tów. Defi-
niowanie s¹siedztwa w tym przypadku jest jedn¹ z
kluczowych zagadnieñ wp³ywaj¹cych na uzyskiwane
obliczenia. Najpowszechniej stosuje siê dwa typy s¹-

siedztwa (Balakrishnan i Ranganathan, 1999):
� S¹siedztwo von Neumann'a (rysunek 2) - charak-

teryzuj¹ce siê tym, i¿ ka¿da komórka otoczona jest
poprzez 4 s¹siadów (r = 1). Regu³y przej�cia przyj-
muj¹ wówczas postaæ:
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� S¹siedztwo Moore'a (rysunek 3) � charakteryzuj¹-
ce siê tym, i¿ ka¿da komórka otoczona jest poprzez
8 s¹siadów (r = 1):
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Wykorzystywane jest równie¿ s¹siedztwo stano-
wi¹ce po³¹czenie s¹siedztwa Moore'a oraz von Neu-
mann'a (rysunek 4), dla którego regu³y przej�cia uza-
le¿nione s¹ od stanu 12 komórek s¹siednich:

Rysunek 1. Otoczenie komórki w przestrzeni 1 D.
Figure 1. Surrounding of the cell in the 1 D domain.

Rysunek 2. Schemat otoczenia von Neumann'a w przestrzeni dwu-
wymiarowej.
Figure 2. von Neumann neighborhood in the 2D domain.

Rysunek 3. Schemat otoczenia Moore'a w przestrzeni dwuwymia-
rowej.
Figure 3. Moore neighborhood in the 2D domain.
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Przedstawione wy¿ej typy s¹siedztwa nie wyczer-
puj¹ zbioru mo¿liwych otoczeñ w przestrzeni dwu-
wymiarowej. Szeroki przegl¹d mo¿liwych rodzajów
s¹siedztwa, wystêpuj¹cych w metodzie automatów ko-
mórkowych, przedstawiony zosta³ w pracy (Terrier,
2003).
� Przestrzeñ 3D automatów komórkowych.

Najpopularniejszym otoczeniem trójwymiarowym
jest trójwymiarowa wersja otoczenia Moore'a (rysu-
nek 5), rozpiêta na sze�cianach. Zatem pojedyncza
komórka centralna otoczona jest poprzez 26 s¹siadów
tworz¹c sze�cian.

2.1. Klasyfikacja automatów komórkowych

Najpowszechniej przyjêt¹ klasyfikacjê CA wprowa-
dzi³ Wolfram (1994), w wyniku jego wieloletnich ba-
dañ nad zachowaniem uk³adów automatów komórko-
wych. Klasyfikacjê swoj¹ opar³ na d³ugiej obserwacji
kolejnych stanów sieci, oraz na analizie wp³ywu cha-
otycznie ustalanych konfiguracji pocz¹tkowych. W
konsekwencji wyró¿ni³ on 4 klasy automatów komór-
kowych:
� Klasa 1 � automat komórkowy ewoluuje do stanu

jednorodnego, osi¹gaj¹c punkty graniczne, w któ-
rych stan wszystkich komórek jest taki sam i nie
zmienia siê w przestrzeni czasu,

� Klasa 2 � automat komórkowy d¹¿y do prostych
izolowanych struktur periodycznych,

� Klasa 3 � automat komórkowy na drodze ewolucji
w przestrzeni czasu osi¹ga stan zachowañ chaotycz-
nych, tworz¹c skomplikowane wzory. Klasa ta jest
bardzo wra¿liwa na wszelkie zak³ócenia czy te¿
zmiany warunków otoczenia,

� Klasa 4 � automat komórkowy na drodze ewolucji
w przestrzeni czasu osi¹ga stan trwa³ych konfigu-
racji o d³ugich czasach ¿ycia. O ile ze wzglêdu na
du¿¹ wra¿liwo�æ klasy 3, jej zastosowanie do obli-
czeñ czy te¿ przechowywania informacji jest moc-
no ograniczone, to automaty klasy 4 z powodu
ma³ej wra¿liwo�ci s¹ predestynowane do wykony-
wania obliczeñ.
Ideê metody automatów komórkowych mo¿na zro-

zumieæ analizuj¹c najbardziej rozpoznawalny algo-
rytm oparty o tê metodê, jakim jest Gra w ¿ycie. Pod-
stawowe za³o¿enia algorytmu opracowane przez
Conway'a (1976) zaprezentowane s¹ w kolejnej czê-
�ci pracy.

2.2. Gra w ¯ycie (Game of Life)

Gra w ¿ycie opracowana przez J.H. Conway'a w
1976 roku jest jednym z najbardziej rozpowszechnio-
nych algorytmów opartych o metodê automatów ko-
mórkowych. Mimo, i¿ obecnie stanowi g³ównie �ró-
d³o fascynacji i zabawy, to jednak gra w ¿ycie zrodzi³a
siê na drodze powa¿nych rozwa¿añ, dotycz¹cych sfor-
mu³owania matematycznego modelu opisuj¹cego za-
chowanie siê niektórych organizmów ¿ywych.

Wykorzystany w obliczeniach automat komórko-
wy w przestrzeni dwuwymiarowej oparto na otocze-
niu Moore'a (3). Ka¿da komórka mog³a przybieraæ dwa
stany: 1 � ¿ywy, 0 � martwy. Zastosowano zespó³
trzech regu³ przej�cia opisuj¹cych ewolucjê uk³adu:
� Ka¿da komórka posiadaj¹ca trzech ¿ywych s¹sia-

dów (komórki w stanie 1), pozostaje ¿yw¹ (utrzy-
muje stan 1), lub te¿ rodzi siê (zmienia swój stan z
0 na 1),

Rysunek 4. Schemat po³¹czonego otoczenia Moore'a oraz von
Neumann'a w przestrzeni dwuwymiarowej.
Figure 4. Combined Moore and von Neumann neighborhood in
the 2D domain.

Rysunek 5. Schemat otoczenia Moore'a w przestrzeni trójwymia-
rowej.
Figure 5. Moore neighborhood in the 3D domain.
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� Ka¿da ¿ywa komórka posiadaj¹ca dwóch ¿ywych
s¹siadów pozostaje ¿ywa (utrzymuje swój stan),

� Ka¿da ¿ywa komórka posiadaj¹ca wiêcej ni¿ 3
¿ywych s¹siadów umiera z �nat³oku� (zmienia swój
stan z 1 na 0), oraz ka¿da ¿ywa komórka posiada-
j¹ca mniej ni¿ dwóch s¹siadów równie¿ umiera, z
�samotno�ci� (zmienia swój stan z 1 na 0).
Pocz¹tkowo prace nad rozwojem automatu prowa-

dzone by³y g³ównie w zakresie teoretycznym, jednak¿e
szybki rozwój technik komputerowych umo¿liwi³
znaczny postêp w badaniach. Okaza³o siê, i¿ na bazie
takich kilku prostych regu³ z powodzeniem mo¿na
modelowaæ zachowanie ¿ywych populacji. Co cieka-
we, w wyniku zaburzania niektórych regu³ pojawia³y
siê bardzo nieoczekiwane zjawiska, co jednak w trak-
cie dalszych eksperymentów by³o potwierdzane przez
rzeczywiste zachowanie siê przyrody.

3. ZASTOSOWANIA METODY
AUTOMATÓW KOMÓRKOWYCH

Metoda automatów komórkowych znajduje coraz
wiêksze zastosowanie w wielu dziedzinach nauki oraz
¿ycia codziennego:
� fizyka magnetyzmu,
� socjofizyka � formowanie opinii spo³ecznej,
� fizyka powierzchni � modelowanie wzrostu warstw

i ich powierzchni,
� hydrodynamika � gaz sieciowy,
� fizyka medyczna � elektroforeza ¿elowa,
� chemia � modelowanie reakcji katalitycznych,
� elektronika � modelowanie transportu ³adunku w

pó³przewodnikach,
� ochrona �rodowiska � modelowanie rozprzestrze-

niania siê po¿arów,
� vurbanistyka � modelowanie natê¿enia ruchu.

Szeroki opis wielu z w/w zastosowañ mo¿na zna-
le�æ w pracach (Malarz, 2003; Ku³akowski, 2000).

Niniejsza praca jest po�wiêcona wykorzystaniu
automatów komórkowych w kolejnej dziedzinie na-
uki � metalurgii. Przez kilka ostatnich lat w literatu-
rze naukowej pojawiaj¹ siê informacje o nowych za-
stosowaniach metody automatów komórkowych
w³a�nie do modelowania zjawisk metalurgicznych,
takich jak:
� rekrystalizacja statyczna,
� rekrystalizacja dynamiczna,
� inicjalizacja pêkniêæ,
� zjawiska termomechaniczne,
� przemiany fazowe.

Poni¿ej zaprezentowano omówienie opublikowa-
nych prac dotycz¹cych wybranych zagadnieñ. Stano-
wi¹ one przegl¹d osi¹gniêæ w tej stosunkowo nowej
dziedzinie obliczeñ, jak¹ jest aplikacja metody auto-
matów komórkowych oraz jej po³¹czenie z metodami

analizy makro w zagadnieniach metalurgii.

4. ZASTOSOWANIA AUTOMATÓW
KOMÓRKOWYCH DO SYMULACJI
MIKROSTRUKTURY

Zawarta w tym rozdziale czê�æ pracy ma na celu
wprowadzenie czytelnika w istniej¹ce modele doty-
cz¹ce rekrystalizacji i zjawisk z ni¹ zwi¹zanych, zbu-
dowane w oparciu o metodê automatów komórkowych
(CA). Omawiane zagadnienie obejmuje stosunkowo
szerok¹ gamê zjawisk, w tym rekrystalizacjê statycz-
n¹ (SRX), dynamiczn¹ (DRX) i metadynamiczn¹
(MDRX). Wy�mienitym przewodnikiem, prezentuj¹-
cym aktualny stan wiedzy dotycz¹cej rekrystalizacji,
jest praca (Doherty i in., 1997). Przegl¹d nowych do-
konañ z zakresu badañ teoretycznych i do�wiadczal-
nych nad dynamiczn¹ rekrystalizacj¹ przedstawiono
np. w pracy (McQueen, 2004).

Poniewa¿ zagadnienia te wi¹¿¹ siê �ci�le z powsta-
waniem i rozrostem nowych ziaren, cytowane bêd¹
tak¿e wybrane prace, dotycz¹ce wzrostu ziaren w trak-
cie krzepniêcia. Nale¿y przy tym pamiêtaæ, ¿e mecha-
nizmy fizyczne procesów krzepniêcia s¹ zasadniczo
odmienne od wystêpuj¹cych w materia³ach w fazie
sta³ej, podlegaj¹cych rekrystalizacji. Jednak¿e niektóre
elementy metodyki konstruowania modeli mog¹, po
odpowiednich modyfikacjach, zostaæ przeniesione do
modeli rekrystalizacji.

4.1. Literatura podsumowuj¹ca zagadnienie

Wcze�niejsze prace (Rollett, 1997; Holm i Batta-
ile, 2001; Miodownik, 2002) podsumowuj¹ce rozwój
modelowania zjawisk rekrystalizacji dostarczaj¹ prze-
gl¹du stosowanych metod obliczeniowych. Publika-
cje te po�wiêcaj¹ jednak automatom komórkowym
stosunkowo niewielk¹ uwagê, koncentruj¹c siê g³ów-
nie na metodzie Monte-Carlo (MC) Potts'a. Natomiast
praca (Raabe, 2002) po�wiêcona jest przegl¹dowi za-
stosowañ CA w symulacji rekrystalizacji. W ksi¹¿ce
(Raabe, 1998) jeden z rozdzia³ów po�wiêcono zasto-
sowaniom automatów komórkowych w in¿ynierii
materia³owej. Praca ta zawiera listê publikacji do roku
1998 oraz krótki przegl¹d literatury przedmiotu.

Stosunkowo obszern¹ grupê modeli SRX oraz
DRX, zarówno klasycznych, jak i opartych o symula-
cjê rozwoju mikrostruktury, omówi³ w swojej rozpra-
wie doktorskiej Kroc (2001). Praca ta wprowadza tak¿e
nowe modele SRX i DRX oparte o CA, które omó-
wione zostan¹ w dalszej czê�ci pracy.

W literaturze polskojêzycznej Burbelko opubliko-
wa³ monografiê (Burbelko, 2004), po�wiêcon¹ kry-
stalizacji dendrytycznej. Praca ta zawiera bogaty prze-
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gl¹d bibliograficzny, po�wiêcony modelowaniu zja-
wisk krystalizacji, zarówno z wykorzystaniem mode-
li konwencjonalnych jak i przy u¿yciu CA.

Automaty komórkowe stosowane w modelowaniu
zjawisk rekrystalizacji wykorzystuj¹ podzia³ modelo-
wanego obszaru z wykorzystaniem regularnej siatki
komórek. W literaturze mo¿na napotkaæ w wiêkszo-
�ci modele dwuwymiarowe (2D), zdecydowanie rzad-
sze s¹ przyk³ady modeli trójwymiarowych (3D), m.in.
(Davies, 1997; Goetz i Seetharaman, 1998; Davies i
Hong, 1999; Marx i in., 1999; Mukhopadhyay i in.,
2004). W przypadku modeli 2D siatka automatów
komórkowych traktowana jest jako obraz zg³adu mi-
krostruktury, natomiast dla modeli 3D jako przestrzen-
nie u³o¿one, s¹siaduj¹ce ziarna.

Zasadniczym celem budowy modelu opartego o CA
jest powi¹zanie gêsto�ci dyslokacji oraz parametrów
opisuj¹cych mikrostrukturê z obrazem mikrostruktu-
ry. Przez obraz mikrostruktury nale¿y rozumieæ infor-
macjê o przestrzennym u³o¿eniu ziaren oraz ich wiel-
ko�ci i orientacji. Przek³ada siê to na rozmieszczenie
na siatce CA informacji o stanie komórek, w tym ich
przynale¿no�ci do poszczególnych ziaren, oraz innych
danych, potrzebnych w obliczeniach, np. lokalnej gê-
sto�ci dyslokacji, orientacji itp.

W przypadku symulacji DRX i SRX z wykorzy-
staniem CA wymagane jest utworzenie obrazu mikro-
struktury pocz¹tkowej. Wszystkie dotychczasowe pra-
ce dotycz¹ce tego zagadnienia wykorzystuj¹ odrêbny
algorytm tworzenia mikrostruktur pocz¹tkowych,
zwykle opieraj¹cy siê na za³o¿eniu swobodnego roz-
rostu ziarna (Ding i Guo, 2001) lub np. w wyniku
wcze�niejszej SRX (Kroc, 2001; Kroc, 2002). W przy-
padku symulacji SRX wykorzystywano tak¿e obrazy
symulowanej próbki, uzyskane za pomoc¹ metody
EBSD (ang. Electron Back Scattered Diffraction) (Ra-
abe i Hantcherli, 2005).

W wiêkszo�ci przypadków dla siatki automatów
komórkowych zak³ada siê periodyczne warunki brze-
gowe, choæ niektórzy autorzy prowadz¹ obliczenia bez
ich wprowadzania (Svyetlichnyy i Milenin, 2005).

Definicje s¹siedztwa wykorzystywane w ró¿nych
pracach niejednokrotnie odbiegaj¹ od standardowych
typów Moore'a i von Neumann'a. Wiêcej informacji o
wykorzystywanych typach s¹siedztwa oraz ich wp³y-
wie na uzyskiwane wyniki przedstawiono w rozdzia-
le 5.1.

4.2. Rekrystalizacja statyczna i wzrost ziaren
� modele CA

W ostatnich latach pojawi³ siê szereg publikacji,
zajmuj¹cych siê symulacj¹ rekrystalizacji za pomoc¹
CA. Warto zwróciæ uwagê, ¿e wiêkszo�æ tych prac
koncentruje siê na modelowaniu SRX.

W jednej z pierwszych, wykorzystuj¹cych nowo-
czesne podej�cie do konstrukcji modeli wykorzystu-
j¹cych CA, przedstawiono opracowany przez Hessel-
barth'a i Göbel'a (1991) model rekrystalizacji
statycznej (SRX). W podej�ciu tym zak³ada siê, ¿e
komórki CA mog¹ znajdowaæ siê w jednym z dwóch
stanów: zrekrystalizowanym i niezrekrystalizowanym.
Autorzy przyjêli, ¿e proces rekrystalizacji sk³ada siê z
dwóch niezale¿nych procesów � zarodkowania i wzro-
stu ziarna.

Davies (1995) rozwa¿a³ wp³yw s¹siedztwa na ki-
netykê procesu rekrystalizacji. Zaproponowa³ równie¿
zastosowanie nowego rodzaju s¹siedztwa heksagonal-
nego, utworzonego przez losowe dobieranie par dia-
gonalnych s¹siadów w s¹siedztwie Moore'a.

Niewiele pó�niejsza praca (Baudin i in., 1996) pre-
zentuje zastosowanie CA do symulacji rozrostu zia-
ren. Pomimo stosunkowo prostej konstrukcji modelu
uzyskane wyniki wskazuj¹ na poprawne odwzorowa-
nie co najmniej rozk³adu wielko�ci ziaren w mikro-
strukturze wynikowej. W pracy tej zamiast wprowa-
dzania równañ okre�laj¹cych kinetykê wzrostu ziaren
proponuje siê zastosowanie bariery energetycznej,
(podobnie jak w modelach MC), której przekroczenie
warunkuje rozrost ziarna. Autorzy wprowadzaj¹ te¿
pojêcie orientacji ziarna, choæ wykorzystywana jest
ona wy³¹cznie do okre�lenia zderzenia ziaren, a nie
do wyznaczenia prêdko�ci ruchu granicy. Natomiast
wydaje siê, ¿e autorzy mylnie interpretuj¹ regu³y przej-
�cia stanu komórek, prowadz¹ce do migracji granicy
ziarna w wyniku jej krzywizny. Nie umniejsza to za-
let przedstawionej w pracy metody, co pozwala na jej
wykorzystanie jako wydajnego sposobu generowania
pocz¹tkowych mikrostruktur dla dalszych obliczeñ
symulacji DRX.

Davies (1997) opracowa³ dwa modele 3D dla wzro-
stu ziarna, ró¿ni¹ce siê równaniem prêdko�ci ruchu
granicy ziarna. W pracy tej zastosowano probabili-
styczne regu³y wzrostu ziarna. Zarodkowanie zosta³o
uwzglêdnione za pomoc¹ arbitralnie dobranego rów-
nania. U³amki rekrystalizacji uzyskane z obu modeli
zosta³y porównane z wynikiem do�wiadczalnym oraz
rozwi¹zaniem analitycznym. Porównanie to wskazu-
je na dobr¹ zdolno�æ obu modeli do odtworzenia za-
chowania siê materia³u.

Kinetyka zarodkowania homogenicznego i hete-
rogenicznego w materiale jednofazowym by³a przed-
miotem pracy (Goetz i Seetharaman, 1998a). Opraco-
wany zosta³ model zarówno 2D jak i 3D. Rozwa¿ano
zarodkowanie w schemacie z wysyceniem miejsc za-
rodkowania oraz ze sta³¹ prêdko�ci¹ zarodkowania.
Na podstawie przeprowadzonych eksperymentów ob-
liczeniowych autorzy stwierdzili, ¿e dla zarodkowa-
nia o sta³ej prêdko�ci uzyskiwane s¹ mikrostruktury
blaszkowe. Ponadto stwierdzono, ¿e dla niskich prêd-
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ko�ci zarodkowania uzyskiwane s¹ struktury z ziar-
nami grupuj¹cymi siê w klastry. Natomiast dla wyso-
kich prêdko�ci zarodkowania uzyskano strukturê na-
szyjnikow¹ (ang. Necklace Structure), podobn¹ do
mikrostruktur uzyskiwanych w wyniku DRX.

Kolejny model 3D zaproponowali Marx i in.
(1999). Praca ta wnosi interesuj¹ce uwagi zarówno do
konstrukcji obliczeniowej modelu jak i do zarodko-
wania oraz wzrostu ziaren. W pracy tej proponuje siê
m. in. nowe rodzaje s¹siedztwa wraz z kryteriami ich
stosowalno�ci (rozdzia³ 5.1) Ponadto przedstawiono
przyk³ad implementacji, w której zastosowano po³¹-
czenie szybkiej pamiêci operacyjnej, wykorzystywa-
nej do �ledzenia frontu ruchu granic ziaren, oraz wol-
niejszej pamiêci dyskowej, s³u¿¹cej do
przechowywania informacji o wnêtrzu ziaren. Rozwi¹-
zanie to pozwala na prowadzenie obliczeñ dla siatek
o du¿ej gêsto�ci. Model ten pozwala³ na symulacjê
zachowania mikrostruktury w trakcie rekrystalizacji i
obejmowa³ rozwój tekstury oraz anizotropiê wzrostu
ziaren poprzez zró¿nicowanie prêdko�ci wzrostu zia-
ren w zale¿no�ci od orientacji.

W kolejnej pracy Davies i Hong (1999) zaprezen-
towali model, pozwalaj¹cy na symulacjê rekrystaliza-
cji z uwzglêdnieniem sk³adowych tekstury. Uzyskane
wyniki zosta³y porównane z rezultatami do�wiadcze-
nia. Otrzymano dobr¹ zgodno�æ oszacowanej kinety-
ki zjawiska, natomiast rozk³ad rozmiaru ziarna cecho-
wa³ siê rozbie¿no�ciami.

Kroc po�wiêci³ swoj¹ rozprawê doktorsk¹ (Kroc,
2001) g³ównie budowie modelu dynamicznej rekry-
stalizacji. Poniewa¿ jednak potraktowa³ on symulacjê
DRX jako uogólnienie SRX, w pracy tej znale�æ mo¿-
na tak¿e propozycjê nowego modelu dla tego zjawi-
ska. Nowo�ci¹ w modelu jest w³¹czenie parametrów
probabilistycznych do regu³ przej�cia, opisuj¹cych
zarówno zarodkowanie jak i rozrost ziaren. Takie sfor-
mu³owanie problemu pozwoli³o m.in. na uzyskanie
globularnego kszta³tu rosn¹cych ziaren z wykorzysta-
niem standardowego s¹siedztwa Moore'a. W pracy tej
zaproponowano tak¿e wprowadzenie dodatkowej
zmiennej stanu, okre�lanej jako czas oczekiwania (ang.
Wait Time), pomagaj¹cej w kontrolowaniu kinetyki
procesu.

Rollett i Raabe (2001) opracowali hybrydowy
model rekrystalizacji, ³¹cz¹cy model MC Potts'a i au-
tomaty komórkowe. Motywacj¹ tej pracy by³a perspek-
tywa wyeliminowania wad poszczególnych modeli
obliczeniowych w zakresie uwzglêdnienia si³ pêdnych
rozrostu ziaren. Wed³ug (Rollett i Raabe, 2001) ogra-
niczeniem CA jest brak mo¿liwo�ci uwzglêdnienia
krzywizny granicy ziarna jako si³y pêdnej rozrostu
ziarna, z kolei MC nie daje zadowalaj¹cych mo¿liwo-
�ci w zakresie uwzglêdnienia energii zmagazynowa-
nej w postaci defektów struktury. Oprócz opisu mo-

delu hybrydowego praca zawiera interesuj¹cy rozdzia³
dotycz¹cy skalowania parametrów modelu dla uzy-
skania warto�ci fizycznych.

4.3. Rekrystalizacja dynamiczna � modele CA

Przedstawiony w poprzednim rozdziale przegl¹d
prac dotycz¹cych SRX �wiadczy o stosunkowo d³u-
gim zainteresowaniu badaczy rozwojem CA w tym
zakresie. Zdecydowanie mniejszym zainteresowaniem
cieszy³o siê DRX, �wiadczy o tym fakt, ¿e do roku
2000 ukaza³a siê zaledwie jedna szerokodostêpna pra-
ca (Goetz i Seetharaman, 1998), poruszaj¹ca t¹ tema-
tykê.

W pracy (Goetz i Seetharaman, 1998) zapropono-
wano pierwszy model DRX oparty o automaty komór-
kowe. Zademonstrowano w niej m.in. zmianê charak-
teru krzywej naprê¿enia w zale¿no�ci od stosunku
rozmiaru ziarna pocz¹tkowego i koñcowego. Uzyska-
ne wyniki (rysunek 6) zgodne s¹ z tezami pracy (Sa-
kai, 1995), w której przedstawiono kryterium przej-
�cia charakterystyki krzywej p³yniêcia materia³u z
jednopikowej do wielopikowej. Kryterium to zak³a-
da, ¿e dla co najmniej dwukrotnego rozdrobnienia ziar-
na na krzywej naprê¿enia uzyskuje siê pojedynczy pik,
natomiast dla mniejszego rozdrobnienia krzywa ta
zawiera oscylacje. Spe³nienie kryterium Sakai stano-
wi³o du¿y postêp w porównaniu do wcze�niejszych
prac, wykorzystuj¹cych metodê MC, (np. (Peczak,
1995)), których kryterium spe³nione by³o jedynie z
du¿ym przybli¿eniem. Praca (Goetz i Seetharaman,
1998) przynosi tak¿e propozycjê nowego typu sied-
mioelementowego s¹siedztwa, prowadz¹cego do glo-
bularnego kszta³tu ziaren. Ponadto zaprezentowano
tworzenie siê struktur naszyjnikowych dla du¿ych
prêdko�ci odkszta³cenia. Struktura naszyjnikowa po-
wstaje w wyniku zarodkowania na granicach rozra-
staj¹cych siê niewielkich ziaren wtórnych. W ten spo-
sób na granicach ziaren pierwotnych obserwuje siê
du¿¹ ilo�æ niewielkich ziaren, uk³adaj¹cych siê war-
stwami w charakterystyczne pier�cienie. Kolejne war-
stwy ziaren wrastaj¹ w obszar ziaren pierwotnych.
Mechanizm powstawania takiej mikrostruktury w trak-
cie DRX omówiono w pracy (Ponge i Gottstein, 1998).
Schematyczn¹ ilustracjê zaczerpniêt¹ z tej pracy po-
dano na rysunku 7. Dla porównania na rysunku 8.
przedstawiono przyk³adowe obrazy mikrostruktur
otrzymanych w wyniku symulacji (Goetz i Seethara-
man, 1998) Mikrostruktury te wskazuj¹, ¿e wraz ze
wzrostem dr/dt od 10 do 1000 prêdko�æ zarodkowa-
nia znacz¹co ro�nie, natomiast rozrost ziaren jest w
coraz wiêkszym stopniu ograniczany odkszta³ceniem.
W wyniku tego uzyskiwane s¹ drobnoziarniste struk-
tury naszyjnikowe.
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Kroc (2001) jako pierwszy wprowadzi³ do symu-
lacji DRX metod¹ CA rozwi¹zanie równania ró¿nicz-
kowego, opisuj¹cego rozwój dyslokacji z uwzglêdnie-

niem umocnienia i zdrowienia. Oprócz równania,
opracowanego oryginalnie przez Kocks'a i Mec-
king'a, przetestowa³ on szereg jego wariantów. W
pracy tej podjêto tak¿e temat wp³ywu zmiany prêd-
ko�ci odkszta³cenia na przebieg DRX. Przyk³ady
uzyskanych wyników przedstawiono na rysunku 9.
Podsumowanie najistotniejszych zagadnieñ poru-
szanych w (Kroc, 2001) mo¿na odnale�æ w pó�-
niejszych pracach (Kroc, 2002; Kroc i Paidar,
2003). Wad¹ pracy jest brak uzyskanych wyników
dla realistycznych materia³ów. Otrzymane wyniki
maj¹ wiêc charakter jako�ciowy � autor pozostaje
na etapie obliczeñ dla arbitralnych jednostek cza-
su, odkszta³cenia, naprê¿enia itp. Utrudnia to za-
równo praktyczne zastosowanie rezultatów pracy,
jak i weryfikacjê poprzez porównanie z danymi li-
teraturowymi.

Ding i Guo ze wspó³pracownikami opubliko-
wali cykl artyku³ów (Ding i Guo, 2001; Ding i Guo,
2002; Qian i Guo, 2004), prezentuj¹cych zaawan-
sowany model DRX. W pracy (Ding i Guo, 2001),
niezale¿nie od (Kroc, 2001), pojawia siê koncep-

cja wykorzystania równania Kocks'a-Mecking'a.
Przedstawiony model uwzglêdnia³ równie¿ orientacjê
ziaren i wp³yw dezorientacji granic na kinetykê wzro-
stu ziaren. Uzyskane wyniki symulacji porównano z
rezultatami do�wiadczeñ, otrzymuj¹c zadowalaj¹c¹
zgodno�æ (rysunek 10). Model ten pozwala³ tak¿e na
�ledzenie rozwoju mikrostruktury dla ró¿nych od-
kszta³ceñ (rysunek 11).

Kugler i Turk (2004) opracowali model, podsumo-
wuj¹cy poprzednio przedstawione rozwi¹zania doty-
cz¹ce DRX. W pracy wprowadzono generalizacjê
wcze�niejszych modeli (Goetz i Seetharaman, 1998;
Kroc, 2002; Ding i Guo, 2001), pozwalaj¹c¹ na
uwzglêdnienie miêkniêcia materia³u w trakcie rekry-
stalizacji metadynamicznej (MDRX). Rysunek 12
przedstawia rozwój mikrostruktury w trakcie proce-
su. Przerwa w odkszta³ceniu i towarzysz¹ce jej wy-
trzymanie w podwy¿szonej temperaturze skutkuje roz-
rostem ziarna (rysunek 12c). W pracy przedstawiono
tak¿e kolejne potwierdzenie dla kryterium zmiany
charakteru krzywej p³yniêcia, podanego w (Sakai,
1995).

W pracy (Madej i in., 2004) przedstawiono powi¹-
zanie modelu zmiennej wewnêtrznej IVM (ang. Inter-
nal Variable Model) z CA. W pracy tej wykorzystano
uprzednio zidentyfikowane parametry modelu IVM
jako zmienne wej�ciowe dla symulacji CA. Uzyskane
z obu modeli krzywe naprê¿enia nie zosta³y jednak
porównane, gdy¿ rezultat obliczeñ CA przedstawio-
no w jednostkach umownych.

Gaw¹d i in. (2004; 2005) przedstawili kolejn¹ pro-
pozycjê modelu DRX. W pracy wykorzystano wspó³-
czynniki otrzymane z modelu IVM jako zmienne wej-

Rysunek 6. Krzywe naprê¿enia dla / 10d dtr =   i czterech ró¿nych rozmia-
rów ziarna pocz¹tkowego D0 i ustalonym rozmiarze ziarna koñcowego Dss

(Goetz i Seetharaman, 1998).
Figure 6. Flow stress for / 10d dtr =   and four different initial grain size D0

and the same final grain size Dss (Goetz i Seetharaman, 1998).
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Rysunek 7. Schematyczna ilustracja rozwoju mikrostruktury na-
szyjnikowej w trakcie DRX (Ponge i Gottstein, 1998).
Figure 7. Schemtic illustration of necklace microstructure evolu-
tion during DRX (Ponge i Gottstein, 1998).
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Rysunek 8. Obrazy mikrostruktury dla ró¿nych prêdko�ci generowania dyslokacji oraz u³amków rekrystalizacji xrec: a) dr/dt = 10, xrec = 0,1
b) dr/dt = 1000, xrec = 0,1 c) dr/dt = 10, xrec = 0,5 d) dr/dt = 1000, xrec = 0,5 (Goetz i Seetharaman, 1998).
Figure 8. Images of microstructure for various rates of nucleation of dislocation and various recrystallization volume fractions xrec:
a) dr/dt = 10, xrec = 0,1 b) dr/dt = 1000, xrec = 0,1 c) dr/dt = 10, xrec = 0,5 d) dr/dt = 1000, xrec = 0,5 (Goetz i Seetharaman, 1998).

Rysunek 9. Wp³yw zmiany prêdko�ci odkszta³cenia w cyklu 1,4·10-3 s-1, 3,7·10-2 s-1 i ponownie 1,4·10-3 s-1 a) Krzywe naprê¿enia dla trzech
ró¿nych �rednich rozmiarów ziarna pocz¹tkowego (MSG), b) Porównanie krzywych naprê¿enia i prêdko�ci zarodkowania pod wp³ywem
zmiany prêdko�ci odkszta³cenia (Kroc, 2001).
Figure 9. Effect of change of strain rate during a cycle 1,4·10-3 s-1, 3,7·10-2 s-1 and again 1,4·10-3 s-1 a) Flow stress curves for three different
initial average grain sizes (MSG), b) Comparison of flow stress curves and nucleation rates influenced by changes of strain rate (Kroc,
2001).
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�ciowe symulacji CA. Uzyskane wyniki porównano z
danymi do�wiadczalnymi, uzyskuj¹c do�æ dobr¹ zgod-
no�æ dla ma³ych prêdko�ci odkszta³cenia (0,1s-1) oraz
znacz¹ce rozbie¿no�ci dla wiêkszych prêdko�ci (1s-
1). W pracy (Gaw¹d i in., 2005) przedstawiono tak¿e
kolejne potwierdzenie dla kryterium Sakai (1995).
Ponadto zaprezentowano przyk³ady wp³ywu s¹siedz-
twa zarówno na otrzymywane mikrostruktury jak i
uzyskiwane wykresy naprê¿enia.

Svyetlichnyy i Milenin (2005) badali wp³yw prêd-
ko�ci zarodkowania i prêdko�ci rozrostu ziaren na
charakter krzywej naprê¿enia. W pracy wskazano
m.in., ¿e krytyczna gêsto�æ dyslokacji nie wyznacza
jednoznacznie ani odkszta³cenia pikowego, ani naprê-
¿enia pikowego. Uzyskane w pracy wyniki wskazuj¹
dobr¹ jako�ciow¹ zgodno�æ z danymi dostêpnymi w
literaturze.

Rysunek 10. Porównanie krzywych p³yniêcia materia³u dla zestawu temperatur (725-1075 K) i prêdko�ci odkszta³cenia 2,0·10-3: a) wyniki
symulacji, b) wyniki do�wiadczalne (Ding i Guo, 2001).
Figure 10. Comparison of flow stress curves for temperatures (725-1075 K) and strain rates 2,0·10-3: a) results of simulation, b) experimen-
tal data (Ding i Guo, 2001).

Rysunek 11. Rozwój mikrostruktury na poszczególnych etapach umocnienia dla stali HY-100 (T = 1100oC, ε&  = 0,01 s-1) (Qian i Guo, 2004).

Figure 11. Microstructure evolution at subsequent stages of hardening for steel HY-100 (T = 1100oC, ε& = 0.01 s-1) (Qian i Guo, 2004).



� 28 �

IN
FO

R
M

A
TY

K
A

 W
 T

E
C

H
N

O
LO

G
II 

M
A

TE
R

IA
ŁÓ

W

5. WYBRANE ZAGADNIENIA
MODELOWANIA CA PROCESÓW
REKRYSTALIZACJI

Kolejny rozdzia³ po�wiêcony jest kluczowym pro-
blemom, które napotyka siê w trakcie budowy modeli
rekrystalizacji. Wybór ten zosta³ poprzedzony wcze-
�niejszymi do�wiadczeniami Autorów niniejszej pra-
cy w tworzeniu w³asnych modeli, opartych o CA.
Autorzy starali siê przedstawiæ zakres problemów, dla
których napotyka siê w literaturze przedmiotu rozbie¿-
ne rozwi¹zania.

5.1. Wp³yw doboru s¹siedztwa

Dobór s¹siedztwa wp³ywa w du¿ym stopniu na za-
chowanie modelu. Wp³yw ten obserwowaæ mo¿na za-
równo w kinetyce procesu jak i w uzyskanym kszta³cie
symulowanych ziaren i co za tym idzie w koñcowej
mikrostrukturze. Szczególnie istotne jest uzyskanie zia-
ren o kszta³cie globularnym (np. heksagonalnych lub
oktagonalnych) na etapach symulacji poprzedzaj¹cych
zderzenie rozrastaj¹cych siê ziaren. Autorzy poszcze-
gólnych prac proponuj¹ rozmaite strategie, prowadz¹-
ce do odtworzenia realistycznego kszta³tu ziaren w trak-
cie wzrostu.

Dobór s¹siedztwa jest arbitralnie obieraln¹ czê�ci¹

konstrukcji modelu, choæ uzale¿niony jest od
rodzaju siatki i ilo�ci wymiarów. Autorzy przyj-
muj¹ ró¿ne typy s¹siedztwa, jak s¹siedztwo von
Neumann'a (Ding i Guo, 2001; Ding i Guo,
2002) lub Moore'a (Kroc, 2001; Svyetlichnyy i
Milenin, 2005). Goetz i Seetharaman (1998)
zastosowali s¹siedztwo zbudowane z 7 komó-
rek, dziêki czemu uzyskano kszta³t ziaren przed
zderzeniem zbli¿ony do o�miok¹tnego. W pra-
cy (Hesselbarth i Göbel, 1991) przetestowano
kilka rodzajów s¹siedztwa, zarówno klasyczne
von Neumann'a i Moore'a jak i rozszerzone s¹-
siedztwo Moore'a o szeroko�ci ��ciany� r = 2,
oraz s¹siedztwo heksagonalne. Ten ostatni typ
s¹siedztwa wykorzystywano tak¿e w pracy (Ga-
w¹d i in., 2004).

Odmienne podej�cie do odtworzenia globu-
larnego kszta³tu ziaren zaproponowano w (Kroc,
2001). Wykorzystuje siê tam s¹siedztwo Mo-
ore'a, natomiast w regu³ach przej�cia uwzglêd-
niono probabilistyczne zachowanie ruchu gra-
nic ziaren. Podej�cie to zastosowano zarówno
w modelu SRX jak i DRX, przedstawionym w
tej pracy. W obu przypadkach zachowano glo-
bularny kszta³t ziaren w trakcie rozrostu. Meto-
dê podan¹ w (Kroc, 2001) z powodzeniem za-
stosowano pó�niej w pracy (Kugler i Turk,
2004), z tym, ¿e jako s¹siedztwo bazowe wy-

korzystano s¹siedztwo von Neumann'a.
Davies (1995) rozwa¿a³ wp³yw rodzaju s¹siedztwa

na kinetykê modelu rekrystalizacji. Przedmiotem jego
badañ by³y standardowe s¹siedztwo von Neumann'a
oraz zmodyfikowane s¹siedztwo Moore'a. Modyfika-
cja tego ostatniego polega³a wykorzystywaniu jedyne
6 komórek, poprzez odrzucenie losowo jednej spo-
�ród diagonalnych par komórek. Konkluzj¹ z pracy
jest brak wp³ywu rodzaju s¹siedztwa na kinetykê zja-
wiska. Autor zastosowa³ statystyczny test t-test, w
wyniku którego stwierdzi³, ¿e z 95% pewno�ci¹ ro-
dzaj s¹siedztwa nie wp³ywa na warto�æ parametru eks-
ponenty czasowej (eksponenty Avramiego) w mode-
lu Johnson-Mehl-Avrami-Kolmogorov (JMAK).

Porównanie s¹siedztwa Moore'a i heksagonalnego
zosta³o przedstawione w pracy (Kroc, 2005). Rozwa-
¿ano tam wp³yw rodzaju s¹siedztwa na przyk³adzie
kurczenia siê doskonale okr¹g³ych ziaren (przez do-
skonale okr¹g³e nale¿y rozumieæ w tym wypadku:
doskonale okr¹g³e w granicach rozdzielczo�ci siatki
obliczeniowej). Stwierdzono, ¿e ca³kowity obszar zaj-
mowany przez ziarna jest liniow¹ funkcj¹ czasu dla
obydwu rodzajów s¹siedztwa. Podobne wyniki uzy-
skali autorzy pracy (Baudin i in. 1996), wykorzystu-
j¹c s¹siedztwo von Neumann'a. Nowo�ci¹ w pracy
(Kroc, 2005) jest wskazanie, ¿e wspó³czynnik kierun-
kowy (nachylenie) tej funkcji liniowej silnie zale¿y

Rysunek 12. Symulacja mikrostruktury: a) przy odkszta³ceniu 0,17 i b) 0,4, c)
po wytrzymaniu w temperaturze 750 K przez 100 s, d) przy dalszym odkszta³-
ceniu 0,9 (Kugler i Turk, 2004).
Figure 12. Simulation of microstructure: a) after the strain of 0,17 and b)
0,4, c) after maintaining in the temperature 750 K for 100 s, d) after further
deformation with the strain of 0,9 (Kugler i Turk, 2004).
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od przyjêtego s¹siedztwa.
Wp³yw doboru s¹siedztwa na symulowany rozwój

mikrostruktury oraz na przebiegi krzywych naprê¿e-
nia badano w pracy (Gaw¹d i in., 2005). W pracy tej
potwierdzono znany wcze�niej wp³yw s¹siedztwa na
kszta³t ziaren. Ponadto wskazano, ¿e wykresy naprê-
¿enia, uzyskiwane w symulacjach ró¿ni¹cych siê wy-
³¹cznie typem s¹siedztwa, odbiegaj¹ znacz¹co prze-
biegami. Wynik ten t³umaczono wp³ywem ³¹cznej
d³ugo�ci granic ziarna, która jest efektywnie ró¿na dla
s¹siedztwa von Neumann'a i heksagonalnego.

W przypadku modeli 3D interesuj¹c¹ koncepcjê
przedstawili Marx i in. (1999). Zastosowali oni spe-
cjalny parametr Dx, okre�laj¹cy maksymalny mo¿li-
wy przyrost wielko�ci ziarna w trakcie pojedynczego
kroku CA. Dla poszczególnych rodzajów s¹siedztwa
obliczono odpowiadaj¹ce im zakresy warto�ci Dx, a
nastêpnie dobierano takie rozszerzenie s¹siedztwa, aby
przyrosty ziarna nie przekracza³y dopuszczalnych
warto�ci. Praca (Marx i in., 1999) zawiera te¿ analizê
wp³ywu rozmiaru s¹siedztwa na kszta³t ziaren przed
zderzeniem. Sugeruje siê, ¿e zadowalaj¹ce wyniki (tj.
sferyczny kszta³t ziaren) uzyskiwane s¹ dla s¹siedz-
twa o promieniu ok. 7 komórek.

5.2. Zarodkowanie

Proces zarodkowania jest kluczowy dla procesów
rekrystalizacji. Paradoksalnie, w³a�nie ten element
sprawia najwiêksze trudno�ci w budowie modeli opar-
tych o CA. Jak zostanie wykazane dalej, w szeregu
prac sk³adowa ta jest wyznaczana przy pomocy od-
dzielnego modelu, który jedynie wspó³dzia³a z CA.
Jedn¹ z przyczyn takiego postêpowania jest trudno�æ
w poprawnym uwzglêdnieniu w modelu zjawisk pro-
wadz¹cych do pojawienia siê zarodka, zachodz¹ one
bowiem w skali o rzêdy wielko�ci mniejszej ni¿ skala
u¿ywana w symulacji. Wyodrêbnienie osobnego mo-
delu zarodkowania znale�æ mo¿na tak¿e w pracach
dotycz¹cych krystalizacji, np. dla polimerów (Raabe,
2004) lub struktur globularnych, wykorzystywanych
w formowaniu tiksotropowym (Gaw¹d i in., 2005).

5.3. Zarodkowanie SRX

Algorytm zarodkowania przedstawiony w (Marx i
in., 1999) zak³ada, ¿e zarodki nowych ziaren tworzo-
ne s¹ na pocz¹tku symulacji. Jako zarodek w pracy tej
rozumiana jest sfera o okre�lonym rozmiarze (co ozna-
cza, ¿e zarodek sk³ada siê z wielu komórek CA), orien-
tacji krystalograficznej i po³o¿eniu w przestrzeni.
Wprowadzana jest tak¿e funkcja Ni = f(T,ti), okre�la-
j¹ca ile zarodków pojawi siê w punkcie czasowym
symulacji ti i w temperaturze T.

Model SRX przedstawiony w (Kroc, 2001) zak³a-
da, ¿e ilo�æ zarodków generowana jest na podstawie
równania:

( )1
N

N F
t

D
= -

D
& (5)

gdzie DN � liczba zarodków powsta³ych w trakcie kro-

ku czasowego, N&  � prêdko�æ zarodkowania, F �
wspó³czynnik skaluj¹cy. Utworzone zarodki s¹ nastêp-
nie rozmieszczane losowo w siatce CA. Poniewa¿
model zak³ada, ¿e jest mo¿liwe utworzenie zarodka
wy³¹cznie wewn¹trz osnowy, rzeczywista ilo�æ po-
wsta³ych zarodków sukcesywnie spada w trakcie sy-
mulacji. Jak widaæ, ponownie model kinetyki zarod-
kowania zosta³ przeniesiony na zewn¹trz CA.

W pracy (Raabe i Hantcherli, 2005) przyjêto, ¿e
miejsca zarodkowania wyznaczane s¹ jedynie na po-
cz¹tku symulacji. Odpowiada to schematowi wysyce-
nia miejsc zarodkowania (ang. Site Saturated Nucle-
ation). W pracy tej przyjêto, ¿e do zaj�cia zarodkowania
wymagane jest spe³nienie kryteriów termodynamicz-
nej i kinetycznej niestabilno�ci. Okre�lenie miejsc za-
rodkowania zosta³o zrealizowane przez dodatkowy al-
gorytm, pracuj¹cy poza zestawem regu³ CA.

Zarodkowanie homogeniczne i heterogeniczne by³o
przedmiotem badañ w pracy (Goetz i Seetharaman,
1998). W homogenicznym schemacie zarodkowania
przyjêto, ¿e zarodki pojawiaj¹ siê w losowych miej-
scach na pocz¹tku symulacji. Natomiast zarodkowa-
nie heterogeniczne zasymulowano dwuetapowo. W
pierwszym etapie za pomoc¹ zarodkowania homoge-
nicznego wygenerowano strukturê pocz¹tkow¹ dla
etapu drugiego. W drugim etapie wprowadzono zasa-
dê, ¿e nowe zarodki mog¹ pojawiaæ siê wy³¹cznie na
granicach wcze�niejszych ziaren. W tym etapie prze-
prowadzono obliczenia dla schematu z wysyceniem
miejsc zarodkowania oraz ze sta³¹ prêdko�ci¹ zarod-
kowania.

5.4. Zarodkowanie DRX

Proces zarodkowania DRX wydaje siê bardziej z³o-
¿ony ni¿ w przypadku symulacji rozrostu ziarna. Zwy-
kle nie jest mo¿liwe wykorzystanie za³o¿enia o wysy-
ceniu miejsc zarodkowania, a tworzenie zarodków
odbywa siê heterogenicznie i z ró¿n¹ w czasie kinety-
k¹, zale¿n¹ od przebiegu procesu odkszta³cenia. W
praktycznie wszystkich pracach powstanie zarodka
nowego ziarna uzale¿nione jest od jednoczesnego spe³-
nienia szeregu warunków. Poni¿ej omówiono pokrót-
ce najczê�ciej wykorzystywane spo�ród nich.

Jako pierwszy warunek przyjmuje siê, ¿e zarodko-
wanie nastêpuje wy³¹cznie na granicach ziaren, za-
równo pierwotnych jak i wtórnych. Za³o¿enie to od-
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powiada zarodkowaniu w wyniku wybrzuszenia gra-
nic ziaren (Ding i Guo, 2001). Mechanizm ten znaj-
duje dobre potwierdzenie eksperymentalne (Ding i
Guo, 2001), jednak¿e wiadomo te¿, ¿e uprzywilejo-
wanymi miejscami zarodkowania s¹ równie¿ wtr¹ce-
nia obcych faz, granice podziaren i struktur bli�nia-
czych i in. Jak dot¹d zosta³ opracowany zaledwie jeden
model DRX (Goetz, 2005) oparty o CA, wykorzystu-
j¹cy inne miejsca zarodkowania ni¿ granice ziaren. W
pracy tej wprowadzono do modelu zarodkowanie na
wydzieleniach (PSN) (ang. Particle Stimulated Nuc-
leation).

Kolejny warunek zwi¹zany jest z krytyczn¹ gêsto-
�ci¹ dyslokacji. Sprawdzany jest warunek, czy gêsto�æ
dyslokacji przekracza warto�æ krytyczn¹ dla zarodko-
wania rc. Warto�æ ta jest przyjmowana jako sta³a (Ku-
gler i Turk, 2004; Svyetlichnyy i Milenin, 2005) lub
obliczana na podstawie równañ, np. Roberts'a i Ahl-
blom'a (Ding i Guo, 2001; Ding i Guo, 2002; Ding i
Guo, 2004; Qian i Guo, 2004). W odró¿nieniu od po-
zosta³ych prac dotycz¹cych DRX, w pracy (Kroc, 2001)
przyjêto, zamiast przekroczenia krytycznej gêsto�ci
dyslokacji, przekroczenie krytycznej ró¿nicy gêsto�ci
dyslokacji pomiêdzy komórk¹ a tym spo�ród s¹siadów,
który posiada najwiêksz¹ gêsto�æ dyslokacji.

Najwiêksz¹ trudno�ci¹ wydaje siê okre�lenie ilo-
�ci zarodków, pojawiaj¹cych siê w kolejnych krokach
symulacji oraz ich rozmieszczenia w siatce oblicze-
niowej. Szczególnie istotne jest to w przypadku, gdy
warto�ci gêsto�ci dyslokacji s¹ identyczne w ca³ych
ziarnach b¹d� np. w komórkach, które do³¹czaj¹ do
ziaren w tych samych krokach czasowych. W litera-
turze mo¿na wyró¿niæ cztery rozwi¹zania tego pro-
blemu.

Pierwszym z nich jest wprowadzenie równania,
pozwalaj¹cego na obliczenie ilo�ci zarodków N lub
prêdko�ci zarodkowania   w kroku czasowym ti. War-
to�ci te uzale¿niane s¹ od parametrów symulowanego
procesu, takich jak temperatura i prêdko�æ odkszta³-
cenia. Nastêpnie obliczona ilo�æ zarodków jest roz-
mieszczana losowo w przestrzeni automatów komór-
kowych poprzez zmienienie stanów wybranych w ten
sposób komórek. Zatem wybrane komórki s¹ �wyzna-
czane� do zostania zarodkiem nowego ziarna. Roz-
wi¹zanie to wykorzystano np. w pracach (Ding i Guo,
2001; Ding i Guo, 2004; Qian i Guo, 2004; Svyetlich-
nyy i Milenin, 2005). Mo¿na wiêc stwierdziæ, ¿e two-
rzenie zarodków jest rol¹ modelu zewnêtrznego wzglê-
dem CA. Co wiêcej, przeczy ono za³o¿eniu lokalno�ci
oddzia³ywañ w modelach CA, gdy¿ zak³ada ingeren-
cjê zewnêtrznego modelu, dysponuj¹cego globaln¹
wiedz¹ o ca³ym uk³adzie. Wiedza ta obejmowaæ musi
efektywn¹ prêdko�æ zarodkowania. Podej�cie takie
pomimo podanego wcze�niej zastrze¿enia posiada tak-
¿e wa¿n¹ zaletê, jak¹ jest do�æ dok³adna kontrola nad

procesem zarodkowania.
Drugie rozwi¹zanie zosta³o zaproponowane w pra-

cy (Goetz i Seetharaman, 1998). Wykorzystuje ono
dwa jednoczesne mechanizmy: pierwszym jest zapew-
nienie niejednorodno�ci poprzez wyznaczenie N lo-
sowych komórek do obni¿enia gêsto�ci dyslokacji w
wyniku zdrowienia. Postêpowanie to wynika z faktu,
¿e w pracy tej celowo nie wykorzystano do obliczania
gêsto�ci dyslokacji ¿adnego wariantu modelu Kocks'a-
Mecking'a, st¹d konieczne by³o uwzglêdnienie pro-
cesów umocnienia i zdrowienia w inny sposób. Drugi
mechanizm polega na wyznaczeniu M komórek jako
potencjalnych miejsc zarodkowania. Rozwi¹zanie to
cechuje siê podobnymi s³abo�ciami co podej�cie
pierwsze, wynikaj¹cymi z ingerencji w przestrzeñ CA
na podstawie wiedzy dostêpnej wy³¹cznie globalnie.
Krytyka tego mechanizmu podana zosta³a te¿ w (Kroc,
2001).

Trzecie rozwi¹zanie zdecydowanie lepiej wkom-
ponowane jest w paradygmat CA. Zak³ada siê, ¿e
utworzenie zarodka wymaga przekroczenia pewnej
dodatkowej bariery, realizowanej za pomoc¹ liczby
losowej skorygowanej o pewien wspó³czynnik. Po-
dej�cie to pozwala na wbudowanie zarodkowania w
regu³y przej�cia CA, stosowane lokalnie w obrêbie
s¹siedztwa. Rozwi¹zanie to zosta³o wykorzystane w
pracach (Kroc, 2001; Kugler i Turk, 2004).

Odmienne od przedstawionych wy¿ej jest rozwi¹-
zanie ostatnie, wykorzystywane w pracach (Gaw¹d i
in., 2004; Gaw¹d i in., 2005). Jego g³ówn¹ ide¹ jest
ominiêcie utrudnieñ, wynikaj¹cych z lokalnej (w ob-
rêbie ziarna lub jego strefy) jednorodno�ci zmiennej
stanu, determinuj¹cej zaj�cie zarodkowania w wyni-
ku przekroczenia warto�ci krytycznej. Metoda ta po-
lega na zapewnieniu niejednorodno�ci tej zmiennej w
ca³ym obszarze lub w obszarze powi¹zanym z poje-
dynczym ziarnem, dziêki czemu proces zarodkowa-
nia mo¿na sprowadziæ do deterministycznych regu³
przej�cia. W odró¿nieniu od rozwi¹zania drugiego, nie
jest konieczne losowe wyznaczanie zarodków. Wad¹
metody jest konieczno�æ zmiany sposobu obliczania
gêsto�ci dyslokacji na tak¹, która zapewni jednocze-
sn¹ zgodno�æ ilo�ciow¹ z równaniami rozwoju dyslo-
kacji i niejednorodn¹ ich dystrybucjê.

5.5. Rozrost ziarna

Rozrost ziaren jest drugim najistotniejszym proce-
sem w trakcie rekrystalizacji i zwi¹zany jest �ci�le z
migracj¹ granic ziaren (Gottstein i Shvindlerman,
1999).

Stosowane w wiêkszo�ci omawianych prac mode-
le kinetyki rozwoju ziaren zak³adaj¹, ¿e prêdko�æ
wzrostu ziarna jest proporcjonalna do iloczynu mo-
bilno�ci granicy ziarna M oraz si³y napêdowej F:
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v MF= (6)

Odmienne podej�cie prezentuje praca (Raabe i
Lücken, 2002), w której wykorzystywane jest termo-
dynamicznie umotywowane równanie Turnbull'a.

Davies (1997) uzale¿nia wzrost ziarna od parame-
tru probabilistycznego, zwi¹zanego z równaniem prêd-
ko�ci wzrostu. W pracy tej wskazano mo¿liwo�æ w³¹-
czenia arbitralnego modelu prêdko�ci wzrostu ziarna
do modelu opartego o CA. Praca ta nie prezentuje jed-
nak metody uwzglêdnienia du¿ych prêdko�ci wzro-
stu, przekraczaj¹cych mo¿liwo�ci kinetyki wynikaj¹-
ce z topologii siatki i s¹siedztwa. Próbê uniezale¿nienia
od topologii siatki podjêto w pracy (Marx i in., 1999),
w której rozwa¿ano problem wzrostu kierunkowego.
Zaproponowano tam rozszerzenie s¹siedztwa w taki
sposób, aby wyeliminowaæ problemy z oszacowaniem
prêdko�ci wzrostu wystêpuj¹ce dla standardowych
typów s¹siedztwa.

Uproszczony model ruchu granic ziarna przedsta-
wiony w (Kroc i Paidar, 2003) zademonstrowano na
przyk³adzie uk³adu, z³o¿onego z czterech ziaren o ró¿-
nej orientacji. W symulacji wykorzystywano jako je-
dyn¹ si³ê napêdow¹ ruchu granicy zasadê minimali-
zacji d³ugo�ci linii granicy ziarna w obrêbie
s¹siedztwa. Pomimo daleko id¹cych uproszczeñ mo-
delu uda³o siê uzyskaæ efekt formowania z³¹czy po-
miêdzy trzema ziarnami (ang. Triple Junctions). Wiê-
cej uk³adów granic pomiêdzy ziarnami przedstawiono
w pracy (Kroc i Paidar, 2001). Przyk³adowe wyniki

przedstawiono na rysunku 13.
 Mobilno�æ (ruchliwo�æ) granicy ziarna w pracach

dotycz¹cych DRX (Ding i Guo, 2001; Ding i Guo,
2002; Ding i Guo, 2004; Qian i Guo, 2004; Kugler i
Turk, 2004; Svyetlichnyy i Milenin, 2005) traktuje siê
jako aktywowan¹ termicznie i niezale¿n¹ od dezorien-
tacji granicy ziarna. Z kolei w pracy (Raabe i Hant-
cherli, 2005), zajmuj¹cej siê rekrystalizacj¹ statycz-
n¹, wykorzystywana jest empiryczna zale¿no�æ
mobilno�ci granicy ziarna od k¹ta dezorientacji, z po-
miniêciem wp³ywu temperatury.

W wielu opisywanych wcze�niej pracach energiê
granicy ziarna traktuje siê jako sk³adow¹ si³y napêdo-
wej rozrostu ziarna. Znajduje to potwierdzenie w roz-
wa¿aniach teoretycznych (Winning i in., 2002). W
pracach (Ding i Guo, 2001; Ding i Guo, 2002; Ding i
Guo, 2004; Qian i Guo, 2004; Kugler i Turk, 2004;
Raabe i Hantcherli, 2005) wykorzystuje siê równanie
Read'a-Shockley'a, opisuj¹ce zale¿no�æ energii grani-
cy ziarna od dezorientacji granicy. Równanie to jest z
powodzeniem wykorzystywane w tak¿e w pracach
stosuj¹cych metodê MC, np. w (Yu i Esche, 2002).

5.6. Rozwój tekstury

W pracy (Davies i Hong, 1999) zaproponowano
model 3D statycznej rekrystalizacji. Wprowadzone
zosta³y trzy klasy tekstury, kubiczna, losowa oraz tek-
stura walcowania. Dane o teksturze zosta³y powi¹za-

Rysunek 13. Rozwój mikrostruktury dla przyk³adowej konfiguracji ziaren w kolejnych krokach czasowych, a) t = 2·103, b) t = 2·104, c) t =
3,6·104, d) t = 4·104 (Kroc i Paidar, 2001).
Figure 13. Microstructure evolution for the arbitrary configuration of grains in subsequent time steps, a) t = 2·103, b) t = 2·104, c) t =
3,6·104, d) t = 4·104  (Kroc i Paidar, 2001).
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ne z prêdko�ci¹ migracji granicy ziaren. Wyniki sy-
mulacji dla trzech tekstur osobno oraz rozwa¿anych
³¹cznie zosta³y porównane z danymi do�wiadczalny-
mi w postaci rozk³adów wielko�ci ziarna. Rozbie¿no-
�ci pomiêdzy wynikami do�wiadczalnymi i oblicze-
niami wyja�niono przez pominiêcie w modelu
termodynamicznie niestabilnych ziaren, które w rze-
czywistym do�wiadczeniu poch³aniane s¹ przez inne
ziarna.

W pracy (Marx i in., 1999) przedstawiono wyniki
modelowania 3D rekrystalizacji. Mikrostrukturê po-
cz¹tkow¹ wygenerowano na podstawie informacji
uzyskanych do�wiadczalnie, z za³o¿eniem losowego
rozk³adu orientacji oraz zarodkowania z wysyconymi
miejscami zarodkowania. Wyniki obliczeñ pozostaj¹
w dobrej zgodno�ci z wynikami do�wiadczalnymi,
otrzymanymi dla materia³u o losowym rozk³adzie
orientacji ziaren, w którym zarodkowanie rekrystali-
zacji nastêpuje na wtr¹ceniach faz obcych. Warto jed-
nak zaznaczyæ, ¿e w modelu nie uwzglêdniano zarod-
kowania na wtr¹ceniach, zatem porównanie wyników
nie wydaje siê do koñca wiarygodne.

Niedawno Raabe i Hantcherli (2005) zademonstro-
wali wykorzystanie CA do symulacji rozwoju tekstu-
ry w trakcie SRX w stalach IF. Do wygenerowania
mikrostruktury pocz¹tkowej wykorzysta³ dane, pocho-
dz¹ce z metody EBSD, w tym informacje o sk³ado-
wych tekstury w próbce.

W pracach dotycz¹cych modelowania DRX wy-
stêpuj¹ co prawda zagadnienia orientacji ziaren oraz
rozrostu zale¿nego od orientacji, jednak ¿adna dotych-
czasowa praca nie przedstawia wyczerpuj¹cej analizy
uzyskanych tekstur.

Podsumowuj¹c podrozdzia³ mo¿na stwierdziæ, ¿e
metoda CA stanowi u¿yteczne i efektywne narzêdzie
modelowania zjawisk takich jak np. rekrystalizacja.
Mo¿liwo�ci zastosowania tej metody s¹ szerokie, a jej
zalety sprawiaj¹, ¿e jest stosunkowo powszechnie sto-
sowana.

6. METODA CAFE

W literaturze napotkaæ mo¿na próby tworzenia
modeli wykorzystuj¹cych CA, które nie ograniczaj¹
siê jedynie do opisu materia³u na poziomie mikro. Do
tej grupy modeli nale¿¹ po³¹czenia metody CA z ró¿-
nymi metodami analizy makro, np. z Metod¹ Elemen-
tów Skoñczonych (MES) lub Metod¹ Ró¿nic Skoñ-
czonych (MRS). Opracowane w ten sposób modele
maj¹ charakter wieloskalowy i oferuj¹, w porówna-
niu do modeli konwencjonalnych, bardziej komplek-
sow¹ informacjê o stanie materia³u.

W tej czê�ci pracy przedstawiono przegl¹d zasto-
sowañ metod wieloskalowych, opartych o metodê CA.
Dziêki skojarzeniu dwóch metod obliczeniowych,

metody analizy mikro, jak¹ jest szeroko opisana w
poprzednich rozdzia³ach metoda automatów komór-
kowych, z metodami analizy makro, uzyskano bar-
dzo rozbudowane narzêdzie obliczeniowe, którego
podstawow¹ zalet¹ jest mo¿liwo�æ po³¹czenia symu-
lacji zjawisk w materiale, zachodz¹cych jednocze�nie
w ró¿nych skalach. Przyk³adem takiej metody anali-
zy wieloskalowej jest metoda okre�lona akronimem
CAFE - Cellular Automata in Fininte Element.

W dotychczasowej literaturze dotycz¹cej zagadnieñ
zwi¹zanych z rekrystalizacj¹ nie odnaleziono prac,
prezentuj¹cych po³¹czenie metody elementów skoñ-
czonych (MES) i automatów komórkowych. Prace
takie publikowano natomiast dla zagadnieñ krzepniê-
cia. W pracy (Gandin i Rappaz, 1994) przedstawiono
po³¹czenie symulacji MES i CA dla rozwoju struktur
dendrytycznych podczas krzepniêcia wlewka. W po-
dej�ciu tym równanie ró¿niczkowe opisuj¹ce pole tem-
peratur rozwi¹zywane jest za pomoc¹ MES. Natomiast
CA wykorzystano do opisu rozwoju mikrostruktury i
uwalniania w wyniku krzepniêcia ciep³a utajonego.
Modelowany obszar zosta³ w ca³o�ci zdyskretyzowa-
ny oddzielnymi siatkami MES i CA. Wykorzystywa-
na by³a regularna, czworok¹tna siatka CA, wielokrot-
nie gêstsza od siatki MES, wykorzystuj¹cej elementy
trójk¹tne. Dla tak zdefiniowanej dyskretyzacji obsza-
ru okre�lone zosta³y funkcje interpoluj¹ce pomiêdzy
punktami wêz³owymi MES i komórkami CA.

Rozwiniêciem koncepcji przedstawionej wcze�niej
jest praca (Gandin i in., 1999). Wykorzystano w niej
symulacjê 3D MES oraz CA oraz zaproponowano
zaawansowan¹ technikê podzia³u obszaru ze wzglêdu
na zachodz¹ce zjawiska. S³u¿y temu wprowadzenie
dodatkowych poziomów grupowania komórek CA.
Autorzy wyodrêbnili bloki, bêd¹ce zbiorami komó-
rek, oraz okna, powsta³e przez zgrupowanie bloków.
Ponadto wprowadzone zosta³y zmienne w czasie i
uzale¿nione od przebiegu procesu powi¹zania pomiê-
dzy elementami skoñczonymi i blokami komórek.
Schemat ³¹czenia elementów i bloków przestawiono
na rysunku 14. Obliczenia pola temperatur s¹ u¿ywa-
ne do okre�lenia lokalnego przech³odzenia w skali
mikrostruktury, wprowadzaj¹c si³ê napêdow¹ do wzro-
stu dendrytów. Prezentowany model uwzglêdnia te¿
powstawanie i rozwój tekstury. W pracy (Gandin,
2001), bêd¹cej kontynuacj¹ omawianych wcze�niej
badañ, przedstawiono porównanie wyników symula-
cji oraz pomiarów metod¹ EBSD próbek wykonanych
z ró¿nych materia³ów i poddanych ró¿nego rodzaju
obróbce. Zarówno obrazy mikrostruktury jak i otrzy-
mane figury biegunowe wskazuj¹ na bardzo dobr¹
zgodno�æ obliczeñ i prób do�wiadczalnych. Podane
w pracy dok³adne informacje o rozmiarze obliczane-
go problemu (ilo�ci komórek CA i elementów MES)
oraz czasie obliczeñ na maszynie o przeciêtnej wy-
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dajno�ci pozwalaj¹ na bardzo pozytywn¹ ocenê za-
stosowanych usprawnieñ modelu, zaczerpniêtych z
(Gandin i in., 1999).

Za³o¿enia przyjête w pracy (Gandin i in., 1999)
zosta³y zweryfikowane w pracy (Guillemot i in., 2004).
Obliczenia wykonane modelem CAFE porównano z
wynikami obliczeñ metod¹ �ledzenia frontu FT (ang.
Front Tracking). Jako g³ówne s³abo�ci przyjêtej me-
tody ³¹czenia obliczeñ CA i MES uznano przeszaco-
wanie ciep³a uwalnianego w trakcie krzepniêcia. Jako
remedium zaproponowano wprowadzenie korekty,
uwzglêdniaj¹cej stopniowe oddawanie ciep³a i bior¹-
cej pod uwagê lokaln¹ entalpiê objêto�ciow¹ i u³amek
objêto�ci komórek w regionie krzepniêcia.

Zdecydowanie odmienne podej�cie do ³¹czenia
symulacji skali makro i mikro zaprezentowano w pra-
cy (Yu i Esche, 2005). Autorzy rozwa¿aj¹ tam po³¹-
czenie symulacji MC rozrostu ziaren (Yu i Esche,
2002) z symulacj¹ MES procesu kucia stopu Waspa-
loy. Nale¿y zaznaczyæ, ¿e w pracy tej nie uwzglêdnia-
no zaj�cia dynamicznej rekrystalizacji. Model MC
wykorzystywano do obliczenia energii zmagazynowa-
nej w materiale. W po³¹czonym modelu za³o¿ono, ¿e
obliczenia MC s¹ prowadzone jedynie dla tzw. repre-
zentatywnych rejonów materia³u, wybieranych na
podstawie analizy warto�ci maksymalnych, minimal-
nych oraz gradientów energii zmagazynowanej w

materiale, uzyskanych z MES. Niestety autorzy nie
podaj¹ metody propagowania uzyskanych wyników
do pozosta³ej czê�ci materia³u.

Prace (Beynon i in., 2000; Beynon i in., 2002; Das i
in., 2002; Das 2002) s¹ natomiast pierwszymi wyko-
rzystuj¹cymi mo¿liwo�ci metody CAFE do zagadnieñ
zwi¹zanych z mechanik¹ pêkania. Autorzy stworzyli
model rozwoju mikrostruktury w trakcie walcowania
oraz propagacji pêkniêæ w warstwie przypowierzchnio-
wej. Dziêki wykorzystaniu metody automatów komór-
kowych mo¿liwe by³o uwzglêdnianie elementów struk-
tury takich jak granice ziaren, wtr¹cenia obcej fazy,
wnêtrze ziarna, oraz ich wp³ywu na zachowanie struk-
tury materia³u w trakcie odkszta³cenia. Opracowany
algorytm zak³ada trzy g³ówne etapy analizy: rozwój
pierwotnej mikrostruktury, przekazanie warto�ci makro-
skopowych uzyskanych z MES do mezoskali, oraz w
koñcowej fazie obliczeñ zwrotne przekazanie warto�ci
obliczonych w CA do MES. Informacja do przestrzeni
automatów komórkowych przekazywana jest z ka¿de-
go punktu ca³kowania Gaussa.

W przypadku tworzenia pierwotnej mikrostruktu-
ry wykorzystano podej�cie zaproponowane w pracy
(Davis, 1997). W przestrzeni automatów komórko-
wych w sposób losowy wygenerowano komórki sta-
nowi¹ce zarodki ziaren. W kolejnych iteracjach za-
rodki te ulegaj¹ rozrostowi z prêdko�ci¹ vgb, wyra¿on¹

Rysunek 14. Schemat dynamicznego przyporz¹dkowania komórek i elementów skoñczonych w modelu 3D CAFE. Przedstawiono bloki,
okna i komórki. Zaznaczono tak¿e stan wêz³ów, elementów i bloków (Gandin i in., 1999).
Figure 14. Scheme of dynamic allocation of cells and finite elements in the 3D CAFE model. Blocks, windows and cells are presented. State
of nodes, elements and blocks is marked (Gandin i in., 1999).
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równaniem:

0í n

gb C t-= (7)

gdzie: C0 � sta³a, n � wyk³adnik równy 0,6.
W przypadku spotkania dwóch rozbudowuj¹cych

siê granic ziaren rozrost zostaje zatrzymany. Jest to
czêsto stosowany algorytm wykorzystywany do okre-
�lenie pierwotnej mikrostruktury, w którym rozmiar
ziarna jest zale¿ny od pocz¹tkowej liczby rozlosowa-
nych zarodków.

Tak utworzon¹ mikrostrukturê w skali mikro w
przestrzeni CA po³¹czono z siatk¹ elementów skoñ-
czonych. W modelu tym przestrzeñ automatów ko-
mórkowych nie jest w sposób sztywny zwi¹zana z
danym punktem ca³kowania Gaussa. Ponadto prze-
strzeñ ta ulega deformacji w trakcie odkszta³cenia, co
jest niew¹tpliw¹ zalet¹ tego rozwi¹zania. Do okre�le-
nia przynale¿no�ci komórek do danego punktu ca³ko-
wania oraz okre�lenia komórek s¹siednich wykorzy-
stywana jest procedura triangulacji, szeroko opisana
w (Das, 2002).

W kolejnych etapach informacje dotycz¹ce rozk³a-
du naprê¿eñ i temperatury wewn¹trz materia³u, zawarte
w wêz³ach siatki, wykorzystano jako dane wej�ciowe
dla przestrzeni automatów komórkowych, modeluj¹-
cych rozwój mikrostruktury lub propagacjê pêkniêæ
w oparciu o warunki panuj¹ce w materiale. Odkszta³-
cenie obliczane w symulacji CA powi¹zano z odkszta³-
ceniem makroskopowym, uzyskanym z MES, za po-
moc¹ równania skaluj¹cego:

j
FE

ii
CA f ε=ε (8)

gdzie: f � wspó³czynnik skaluj¹cy, zale¿ny od rodzaju
elementu struktury (f = 1 dla wnêtrza ziarna, 1,2 dla
granicy ziarna, 3 dla wtr¹ceñ), j � numer punktu ca³-
kowania (np. j = 1; 2; 3; 4 dla czterech punktów ca³-
kowania Gaussa).

W pracy tej za³o¿ono, i¿ zjawiska migracji dyslo-
kacji oparte s¹ o przeciwstawne procesy generowania
i anihilacji dyslokacji o przeciwnych znakach. Sko-
rzystano z przystosowanego do nomenklatury auto-
matów komórkowych równania:

i
CA

i
CACACA

i
CA d

RT

Q
A

bl

M
ddd ε





 ρ−=ρ−ρ=ρ −+ exp (9)

gdzie: r � gêsto�æ dyslokacji, M � sta³a, Q � energia
aktywacji, R � sta³a gazowa, T � temperatura, b � wek-
tor Burgersa, l � �rednia droga linii dyslokacji.

W wyniku obliczeñ uzyskano pe³n¹ informacjê o
gêsto�ci dyslokacji w ka¿dej komórce przestrzeni au-
tomatów komórkowych z uwzglêdnieniem procesów
takich jak powstawanie pêkniêæ oraz rozwój rekrysta-
lizacji dynamicznej. Za³o¿ono, ¿e w przypadku osi¹-
gniêcia krytycznej warto�ci odkszta³cenia komórka CA

mo¿e staæ siê zarodkiem rekrystalizacji dynamicznej, a
wówczas gêsto�æ dyslokacji spada do poziomu przed
odkszta³ceniem. Jest to czêsto wykorzystywany mecha-
nizm uwzglêdniaj¹cy zjawisko DRX w skali mikro. W
przypadku modelowania warstwy przypowierzchnio-
wej uwzglêdniono równie¿ proces propagacji pêkniêæ.
Czynnikiem kontroluj¹cym powstanie pêkniêcia jest
krytyczna warto�æ odkszta³cenia, po przekroczeniu któ-
rej komórka oznaczana jest jako zawieraj¹ca pêkniê-
cie. Do modelowania propagacji pêkniêæ w warstwie
przypowierzchniowej zdefiniowano zmodyfikowane
s¹siedztwo Moore'a. Modyfikacja ta mia³a na celu po-
prawniejsze odwzorowanie opisywanego zjawiska, co
jednak wydaje siê byæ pewnym sztucznym zabiegiem
autora. W rezultacie wynikiem rozwijaj¹cego siê pêk-
niêcia jest zwiêkszaj¹cy siê wspó³czynnik FFI (ang.
Final Failure Index) okre�laj¹cy stosunek komórek CA
z pêkniêciem do ca³kowitej liczby komórek w przestrze-
ni.

Ostatnim krokiem jest przekazywanie informacji
z uk³adu CA do uk³adu FE, zatem uzyskane jest pe³ne
sprzê¿enie zwrotne pomiêdzy modelami sk³adowymi
skali makro i mikro. Aby przekazaæ t¹ informacjê do
przestrzeni elementów skoñczonych dokonano ich
aglomeracji w celu uzyskania pojedynczych warto�ci
umo¿liwiaj¹cych przes³anie do skali makroskopowej.
Przyk³adem mo¿e byæ obliczana warto�ci naprê¿enia
uplastyczniaj¹cego zgodnie ze wzorem:

( ) j
FE

j
FE bTG ρα+σ=σ 0 (10)

CA

N

i

i
CA

j
FE N

A
∑
=

ρ
=ρ 1 (11)

gdzie: a � sta³a, G(T) � modu³ �cinania, NCA � liczba
komórek skojarzona z punktem ca³kowania Gaussa.

W przypadku modelowania propagacji pêkniêæ
modyfikowana jest sztywno�æ w skali makro:

( ) ( )( )ttt FFITETE −=+ 11 (12)

gdzie: t � krok czasowy.
Dziêki temu autor nie musia³ wprowadzaæ mecha-

nizmu usuwania poszczególnych elementów skoñczo-
nych z siatki MES w trakcie odkszta³cenia.

W wyniku propagacji pêkniêæ model CA zapew-
nia równie¿ informacje o modyfikacji wspó³czynnika
tarcia oraz wspó³czynnika przewodno�ci cieplnej po-
miêdzy pasmem a walcami zgodnie z równaniami:

( )lowerupperlowerCAFE FFI µ−µ+µ=µ (13)

( )lowerupperlowerCAFE hhFFIhh −+= (14)

gdzie indeksy upper i lower okre�laj¹ doln¹ i górn¹
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granicê dopuszczalnych zmian wspó³czynników, m �
wspó³czynnik tarcia, h � wspó³czynnik przewodno�ci
cieplnej.

Opracowany model (Das, 2002) charakteryzuje siê
du¿¹ innowacyjno�ci¹ i stopniem skomplikowania.
Uwzglêdnia równocze�nie zjawiska rozwoju mikro-
struktury w walcowanym pa�mie jak równie¿ powsta-
wanie pêkniêæ w warstwie przypowierzchniowej (ry-
sunek 15), co zapewnia szczegó³ow¹ analizê zjawisk
zachodz¹cych w trakcie procesu walcowania.

 Podej�cie polegaj¹ce na aglomerowaniu informa-
cji ze skali mikro (przestrzeni CA) i przekazywaniu
jej do skali makro (MES) jest szeroko stosowane do
modelowania wielu procesów termomechanicznych
tak¿e przez innych autorów, rozwijaj¹cych metody
CAFE.

Schterenlikht (2003) zaproponowa³ analogiczne
podej�cie analizy wieloskalowej do zjawiska pêkania.
W pracy tej pewne rozwi¹zania zosta³y oparte o prace
(Das, 2002), natomiast opracowany model dedykowa-
ny by³ zjawisku powstawania i propagacji kruchych
oraz plastycznych pêkniêæ podczas testu Charpy'ego.
W tym przypadku zjawisko zmian mikrostruktury
odkszta³canego materia³u nie by³o brane pod uwagê.

W pracy (Schterenlikht, 2003) rozpatrywane zja-
wiska przebiegaj¹ w materiale w dwóch ró¿nych ska-
lach, dlatego wykorzystanie modelu CAFE by³o wska-
zane. Ci¹gliwe pêkniêcia propaguj¹ siê na odleg³o�ci
0,1�0,5 mm natomiast kruche na odleg³o�æ 0,005�0,05

mm. Tradycyjnie problem ten
rozwi¹zuje siê wprowadzaj¹c
po�redni rozmiar elementu
skoñczonego opisuj¹cy zarów-
no zjawisko kruchego oraz
plastycznego pêkania (Sheryy
i in., 1998; Howard i in.,
2000). Wi¹¿¹ siê z tym natu-
ralnie problemy z czasem i do-
k³adno�ci¹ obliczeñ.

Aby unikn¹æ podobnych
problemów w pracy (Schteren-
likht, 2003) zdecydowano siê
na zastosowanie dwóch prze-

strzeni 3D automatów komórkowych, symuluj¹cych
te zjawiska (rysunek 16). Przestrzenie ró¿ni¹ siê ilo-
�ci¹ komórek, co bezpo�rednio zwi¹zane jest ze skal¹
modelowanych zjawisk.

   Pierwsza przestrzeñ nazwana ductile, oparta jest
na dwóch mo¿liwych stanach komórek (alive � ko-
mórka bez pêkniêcia, dead � komórka z pêkniêciem)
oraz pojedynczej regule przej�cia:

( ) ( )
( )1

1

m i

im D

alive t
t

dead

b b+

+

ì Û <ï
¡ = í

ïî
(15)

gdzie: ( ) 1( )m D it +ϒ  � stan komórki m z przestrzeni

ductile w czasie ti+1, b � zmienna okre�lana z modelu
Rousselier'a, opisuj¹cego zjawisko ci¹gliwego pêka-
nia.

Informacje o propaguj¹cym pêkniêciu przesy³ane
s¹ do drugiej przestrzeni automatów nazwanej brittle,
gdzie modelowane jest powstawanie i propagacja kru-
chego pêkniêcia. Przestrzeñ brittle opisana jest przez
cztery mo¿liwe stany komórek (alive � komórka bez
pêkniêcia, aliveC � komórka z wtr¹ceniem, deadB �
komórka z pêkniêciem powsta³ym zgodnie z mecha-
nizmami kruchego pêkania, deadD � komórka z pêk-
niêciem powsta³ym zgodnie z mechanizmami pla-
stycznego pêkania) oraz pojedyncz¹ regu³ê przej�cia:

( ) ( )

( ) ( )

1im B

im B

deadB A

t

t

+

ì Û
ï
ï

¡ = í
ï
ï¡î

(16)

gdzie:

 

( ) ( ) ( )( )
( ) ( ) ( ) ( )

{

(

)}

m m

I i F im B

m m

i il B l B

m l

F

t t aliveC

t deadB t deadD

σ σ

α α θ

> ∧ ϒ = ∨

 ϒ = ∨ ϒ = ∧ 
− <

( ) 1( )m B it +ϒ  � stan komórki m z przestrzeni brittle w

Rysunek 15. Schemat modelu walcowania z wykorzystaniem metody CAFE (Das, 2002).
Figure 15. Scheme of model of rolling using CAFE method (Das, 2002).

Rysunek 16. Przestrzenie automatów komórkowych w modelu
(Schterenlikht, 2003).
Figure 16. Spaces of cells in the model (Schterenlikht, 2003).
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czasie ti+1, sI � maksymalne naprê¿enie
g³ówne, sF � naprê¿enie pêkania, a � k¹t
dezorientacji, QF � warto�æ graniczna k¹ta
dezorientacji.

Ilo�æ dostêpnych stanów komórek w
przestrzeni brittle wi¹¿e siê z synchroniza-
cj¹ stanów komórek pomiêdzy dwiema
przestrzeniami automatów komórkowych.
Informacje pomiêdzy elementem skoñczo-
nym a warstwami automatów komórko-
wych przesy³ane s¹ przy wykorzystaniu
pojedynczego punktu ca³kowania Gaussa
(rysunek 17).

 Komunikacja oparta jest na prostej re-
gule zak³adaj¹cej, ¿e gdy liczba martwych
komórek, w którejkolwiek z przestrzeni
osi¹gnie okre�lon¹ warto�æ krytyczn¹, wów-
czas element skoñczony usuwany jest z siat-
ki i nie bierze udzia³u w dalszych oblicze-
niach. Autor zastosowa³ wersjê kodu MES
z wbudowanym algorytmem usuwaj¹cym
elementy z siatki, co w pracy (Das, 2002)
by³o niemo¿liwe.

Model, nazwany przez autorów ASCAFE, oparty
jest na prostych za³o¿eniach i bardzo dobrze przewi-
duje zjawisko propagacji pêkniêæ w trakcie testu Char-
py'ego (rysunek 18), a czas obliczeñ uleg³ kilkukrot-
nemu zmniejszeniu w porównaniu z tradycyjnymi
modelami opartymi na MES. Wi¹¿e siê to z mo¿liwo-
�ci¹ zastosowania mniejszej liczby elementów skoñ-
czonych, poniewa¿ zjawisko pêkania modelowane jest
na ni¿szych poziomach w przestrzeniach CA.

 Wykorzystanie metody wieloskalowej CAFE do
rozwi¹zywania podobnych problemów wydaje siê bar-

dzo praktyczne, poniewa¿ jest ona w stanie uwzglêd-
niaæ zjawiska trudne w symulacji z u¿yciem tradycyj-
nych metod modelowania. Dodatkowo w takich za-
stosowaniach uzyskiwana jest znaczna redukcja czasu
obliczeñ w porównaniu z modelami FE, wi¹¿e siê to z
mo¿liwo�ci¹ zastosowania mniejszej liczby elemen-
tów skoñczonych. Zalety te s¹ wykorzystywane rów-
nie¿ w innych zastosowaniach, które niejednokrotnie
zwi¹zane s¹ ze zjawiskami opisanymi powy¿ej.

Przyk³adem mo¿e byæ powstawanie pêkniêæ, któ-
re jest nierozerwalnie powi¹zane ze zjawiskiem loka-
lizacji odkszta³cenia, a to niejednokrotnie jest przy-
czynkiem do uszkodzenia materia³u. Zjawisko
lokalizacji odkszta³cenia z wykorzystaniem tradycyj-
nych metod FE równie¿ jest trudne do symulacji ze
wzglêdu na swój nieci¹g³y charakter oraz wieloskalo-
wo�æ. Dlatego naturaln¹ prób¹ opisania takich mecha-
nizmów jest metod¹ analizy wieloskalowej oparta o
metodê automatów komórkowych. Podej�cie oparte
w du¿ej mierze o metodê CA po³¹czon¹ z metod¹ ana-
lizy makro, jak¹ jest metoda ró¿nic skoñczonych, za-
prezentowano w pracy (Makarov i Romanova, 2000).
Autorzy wykorzystuj¹c elementy metody CA
uwzglêdnili zjawiska zachodz¹ce na poziomie mezo:
po�lizgi zachodz¹ce w pojedynczych kryszta³ach, po-
wstawanie i propagacjê pasm �cinania oraz rotacjê ele-
mentów struktury. W pracy tej za³o¿ono dwa mo¿li-
we stany komórek w przestrzeniach CA, komórki
mog¹ przyjmowaæ dwa stany elastic oraz plastic. W
pracy tej sformu³owano równie¿ odpowiednie regu³y
przej�cia umo¿liwiaj¹ce modelowanie propagacji pla-
stycznego odkszta³cenia w materiale. Regu³y te sche-
matycznie przedstawiono na rysunku 19.

Rysunek 17. Schemat wieloskalowego modelu pêkania, wykorzystuj¹cego metodê
CAFE (Schterenlikht, 2003).
Figure 17. Scheme of the multiscale model of fracture, based on the CAFE method
(Schterenlikht, 2003).

Rysunek 18. Schemat testu Charpy'ego wykorzystany w pracy
(Schterenlikht, 2003).
Rysunek 18. Scheme of the Charpy test used in (Schterenlikht,
2003).
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 W pracach (Makarov i Romanova, 2000; Makarov,
2000; Makarov i in., 2001) za³o¿ono, ¿e propagacja
plastycznego �cinania mo¿e zostaæ zainicjowana na
granicach ziaren, wtr¹ceniach lub granicach miêdzyfa-
zowych. Wówczas aby komórka CA przesz³a w stan
plastic warto�æ intensywno�ci naprê¿enia seff musi osi¹-
gn¹æ pewn¹ warto�æ krytyczn¹ sc. Warto�æ ta mo¿e byæ
ró¿na dla poszczególnych elementów struktury. Za³o-
¿ono równie¿, ¿e komórki le¿¹ce wewn¹trz ziarna mog¹
zmieniæ stan na plastic gdy warto�æ odkszta³cenia eeff

w którejkolwiek komórce s¹siedniej przekroczy³a war-
to�æ krytyczn¹ ecr. W przypadku gdy te warunki nie s¹
spe³nione komórka odkszta³ca siê jako komórka w sta-
nie elastic. W sytuacji gdy warto�æ naprê¿enia osi¹gnie
warto�æ wytrzyma³o�ci na �cinanie s* komórka prze-
chodzi w stan plastic niezale¿nie od po³o¿enia w ziar-
nie. Wyniki uzyskiwane przez w tych pracach s¹ nie-
zwykle interesuj¹ce i zachêcaj¹ do dalszego stosowania
metod dyskretnych do zagadnieñ lokalizacji odkszta³-
cenia. Podstawow¹ wad¹ tego podej�cia jest brak wy-
ników uzyskanych w trakcie modelowania rzeczywi-
stego procesu przeróbki plastycznej.

Kolejnym zjawiskiem do modelowania którego
wykorzystano z powodzeniem metody oparte na po-
³¹czeniu metody FE i metody CA jest zjawisko prze-
mian fazowych. Przemiana fazowa jest zjawiskiem
bardzo dogodnym do symulacji z wykorzystaniem
metody automatów komórkowych (Zhang i in., 2003).
W pracy (Lan i in., 2005) szczegó³owo przedstawio-
no sposób po³¹czenia dwóch metod analizy, który
odbiega od prezentowanego w dotychczasowych pra-
cach podej�cia (Makarov i in., 2001; Das, 2002; Schte-
renlikht, 2003). Autor wykorzysta³ bowiem metodê
FE oraz CA praktycznie niezale¿nie. Metodê elemen-

tów skoñczonych wykorzystano do ob-
liczeñ spêczania na gor¹co próbki sta-
lowej C-Mn. Ka¿de ziarno w materiale
opisano przez kilka elementów skoñ-
czonych przez co rozmiar symulowa-
nego obszaru ograniczono do kilku zia-
ren. Wynikiem obliczeñ modelu MES
jest warto�æ energii zakumulowanej
oraz orientacja krystalograficzna ziaren
w materiale. Dane te stanowi¹ dane
wej�ciowe do dalszej analizy zachowa-
nia materia³u po odkszta³ceniu. Z kolei
zadaniem modelu opartego o automaty
komórkowe jest symulacja przemiany
fazowej austenit-ferryt po odkszta³ce-
niu (rysunek 20).

Mikrostruktura w przestrzeni CA
jest dyskretyzowana z wykorzystaniem
komórek heksagonalnych. Ka¿d¹ ko-
mórkê okre�lono poprzez 5 zmiennych
wewnêtrznych: zmienn¹ okre�laj¹c¹

orientacje krystalograficzn¹ zarodka ziarna ferrytu,
zmienn¹ okre�laj¹c¹ warto�æ zakumulowanej energii,
zmienn¹ okre�laj¹c¹ fazê do której przynale¿y dana
komórka (ferryt, austenit, faza g-a), zmienn¹ okre�la-
j¹c¹ koncentracjê wêgla oraz zmienn¹ okre�laj¹c¹ frak-
cje ferrytu w komórce. Kinetykê proponowanego
modelu oparto na regu³ach przej�cia bazuj¹cych na
modelu zarodkowania oraz rozrostu nowych ziaren
ferrytu. Za³o¿ono, ¿e zarodkowanie nowych ziaren
ferrytu zachodzi na granicach oraz we wnêtrzu ziaren
austenitu. Atomy wêgla z ferrytu s¹ przekazywane do
komórek w stanie g-a, a warto�æ zakumulowanej ener-
gii spada do 0 w danej komórce ferrytu. Dyfuzja wê-
gla oraz ruch granicy austenit-ferryt okre�lono w opar-
ciu o modele analityczne (Lan i in., 2005). W
przypadku gdy w komórce w stanie g-a warto�æ zmien-
nej okre�laj¹cej u³amek ferrytu przekroczy 1, wów-
czas komórka taka zmienia stan na ferryt, a komórki
s¹siednie przechodz¹ do stanu g-a przejmuj¹c atomy
wêgla danej komórki. Proces ten przebiega do mo-
mentu ustalenia siê koncentracji wêgla w komórkach
w stanie g-a.

Rysunek 19. Ilustracja regu³ zmiany stanu, zdefiniowanych w pracy (Makarov i in., 2001).
Figure 19. Illustration of the rules of changes of state, defined in (Makarov i in., 2001).
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Rysunek 20. Schemat jednokierunkowego przep³ywu informacji
zastosowany pracy (Lan i in., 2005).
Figure 20. Scheme of one directional flow of information used in
(Lan i in., 2005).
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Zatem w tym przypadku nie zastosowano sprzê¿e-
nia zwrotnego pomiêdzy MES a CA. Informacja z
MES jest jednokrotnie przekazana do przestrzeni CA
i stanowi dane wej�ciowe do dalszych obliczeñ roz-
woju mikrostruktury. Model ten jednak pokazuje du¿e
mo¿liwo�ci metody CA w zastosowaniach do symu-
lacji procesów przemian fazowych.

7. PODSUMOWANIE

W pracy przedstawiono wybrane zagadnienia,
zwi¹zane z wykorzystaniem automatów komórkowych
w in¿ynierii materia³owej. Oprócz wprowadzenia teo-
retycznego do tej metody symulacyjnej wskazano dzie-
dziny nauki, w których zosta³a z powodzeniem zasto-
sowana. Du¿¹ uwagê po�wiêcono przegl¹dowi
najnowszych dokonañ w zakresie modelowania za po-
moc¹ CA zjawisk zachodz¹cych w mikrostrukturze.

Nowoczesne trendy projektowania materia³ów k³a-
d¹ nacisk na ich tworzenie kierowane planowanymi
w³a�ciwo�ciami. Oznacza to, ¿e projektuj¹c proces
technologiczny nale¿y przewidywaæ w³a�ciwo�ci
otrzymywanego materia³u - co w wielu wypadkach
sprowadza siê do znajomo�ci jego struktury.

Pomocnym narzêdziem na takiej �cie¿ce projekto-
wania s¹ metody wieloskalowej. W niniejszej pracy
omówiono przyk³ady jednego z podej�æ do analizy
wieloskalowej - modelowania CAFE. Przedstawione
zastosowania ró¿norodnych odmian tego paradygma-
tu obliczeniowego wskazuj¹ na jego znakomit¹ u¿y-
teczno�æ i adaptowalno�æ.

Uwaga koñcowa: Praca zrealizowana w ramach
projektu MEiN, nr. 11.11.110.643.
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