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摘  要：为了研究 Zr-4 合金在 500 ℃条件下晶粒取向与晶粒形貌对合金基体应力分布状态的影响，采用有限元方法构

建 3 种不同晶粒形貌的模型，以 (1120)取向晶粒占比为变量，施加氧化膜生成时作用于基体的应力，对 Zr-4 合金基体

晶粒变形进行模拟。计算结果表明：晶粒形貌与不同取向晶粒占比对基体晶粒内部应力分布的影响有明显规律。随着

(1120) 取向晶粒占比（14.6%~85.4%）的增加，Zr-4 合金基体中的应力集中现象更加明显，应力集中将促使 Zr-4 合      

金在腐蚀中加速失效；晶粒形貌越接近等轴晶，模型中应力分布越均匀，应力值趋于减小，有利于提高合金的耐腐蚀

性能。 
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锆合金因其具有优良的力学性能、热中子吸收截面小

以及耐腐蚀性能，常用作核燃料元件的包壳和堆芯结构材

料。包壳管表面的氧化膜作为保护层，可阻挡锆合金的进

一步氧化，从而延长包壳管的寿命。但在严酷的服役环境

下，锆合金也会产生腐蚀不均匀的现象，这严重影响了包

壳管的寿命和反应堆的安全性[1,2]。因此，众多学者针对

锆合金的腐蚀行为进行了大量研究[3,4]。 

锆生成 ZrO2的 P.B.比为 1.56，在氧化膜生成后，氧

化膜受到压应力的作用，金属基体受到拉应力的作用。因

此，在生成氧化膜的应力作用下锆合金基体的微观结构

也会发生变化，从而产生更多缺陷，使得氧化加速，对

其耐腐蚀性能产生不利影响[5-8]。研究表明，锆合金的耐

腐蚀性能与多种因素有关。其中，外界环境是影响锆合

金耐腐蚀性能的主要因素之一，研究发现[9]，锆合金在

400 ℃/10.3 MPa 过热蒸汽环境下氧化膜中的内应力要

大于 350 ℃/16.8 MPa LiOH 水溶液条件下氧化膜中的内

应力。除此之外，锆合金基体中的晶粒取向也会对腐蚀

行为产生影响 [10-12]。有研究发现 [10]，Zr-4 合金在

500 ℃/10.3 MPa 过热蒸汽中腐蚀时的增重会随着样品 

(0001)织构因子 fN 的增大而减小。有学者研究了纯锆单

晶在 360 ℃/18.6 MPa 去离子水中的腐蚀行为，也发现了

腐蚀各向异性的现象 [11]。而 Zr-4 合金大晶粒样品在

500 ℃/10.3 MPa 过热蒸汽环境以及 360 ℃/18.6 MPa 的

0.01 mol/L-LiOH 水溶液中的腐蚀，也发生了显著的腐蚀

各向异性现象[12]。很多学者采用实验方法研究了晶粒取

向对锆合金耐腐蚀性能的影响，但实验方法周期长，且

晶粒尺度下锆合金基体应力状态受晶粒取向与晶粒形貌

影响的研究较少。随着计算机技术的发展，计算材料学

逐步成为材料研究中一种不可或缺的方法，其中有限元方

法是材料力学性能研究的关键计算方法，已有众多学者采

用有限元方法研究过锆合金力学性能相关的问题，并与

实验结果符合良好[13-16]。 

综上所述，锆合金的氧化会对基体产生较大的应力，

且由于初始晶粒的取向不同也会产生腐蚀各向异性；此

外，金属基体的晶粒形貌同样会影响锆合金的耐腐蚀性

能。因此，本工作采用有限元方法，建立包含不同形   

貌、晶粒取向与特定取向晶粒占比的 Zr-4 合金基体模

型，从力学角度研究 Zr-4 合金腐蚀过程中基体晶粒取向

与形貌对晶粒应力分布的影响。 

1  模拟方法 

1.1  本构模型 

（1）热弹塑性本构关系[17,18]
 

各单元的总应变{ε}
e为弹性应变、由热膨胀引起的热

应变、塑性应变、温度附加应变以及相变应变之和，可

以表示为如下形式： 
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           
e

e T p o trε ε ε ε ε ε               （1） 

式中，等号右边的应变依次为弹性应变、热应变、塑性

应变、附加应变以及相变应变。 

（2）热弹塑性的应力应变关系[17,18]
 

当应力超过屈服极限后，将会产生塑性变形，每一

计算步的总应变增量 d{ε}可分解为弹性应变增量 d{εe}

和塑性应变增量两部分，即 

     e pd d dε ε ε                         （2） 

式中 d{εe}应符合广义 Hooke 定律。 

1.2  模型建立和边界条件 

由于 Zr-4 经过轧制变形和热处理，轧面以(0001)，

侧面以 (1120) 与 (1010) 取向为主，其中 1 ̅20 与 (1010)

取向是易腐蚀取向，因此实验中能够观察到 Zr-4 合金的

侧面腐蚀情况较为严重，但侧面 2 种取向对 Zr-4 合金腐

蚀各向异性的影响相差不大[12]，因此，为了简化计算条

件，基于(0001)和 (1120) 2 种晶粒取向对 Zr-4 合金腐蚀

各向异性影响的实验研究结果[12,19]，构建了 Zr-4 合金基

体不同形貌以及 (1120) 取向晶粒与(0001)取向晶粒占比

不同的晶粒模型，且假设模型中基体晶粒所受载荷为

Zr-4 合金氧化膜形成后产生的应力。 

由于 Zr-4 合金经轧制及热处理后，基体组织存在部

分非等轴晶，为研究晶粒形貌对腐蚀行为的影响，建立

了中心晶粒为不同形貌的 3 种简化晶粒模型。其中，不

同取向晶粒占比根据 Zr-4 合金织构因子[20]确定，如表 1

所示。为对比 3 种模型间应力状态的差异，参照表 1 中

实际 Zr-4 样品各方向的织构因子，并使 3 种模型中

(1120) 每次递增的幅度基本一致，设定 3 种模型中各个

晶粒占比以及取向情况如表 2~7 所示。 

 

表 1  Zr-4 合金样品 ND、RD 和 TD 的织构因子 

Table 1  Texture factors of ND, RD and TD in Zr-4 alloy
[20]

 

 

 

 

 

 

 

表 2  Zr-4 合金五晶粒模型中各晶粒占比 

Table 2  Proportion of each grain of Zr-4 in 5 grains model 

 

 

 

 

 

 

表 3  五晶粒模型各晶粒在 4 种占比情况下是否为 (1120) 取向 

Table 3  Whether the grains of the five-grain model are oriented 

at (1120)  in the case of four proportions 

 

 

 

 

 

表 4  Zr-4 合金六晶粒模型中各晶粒占比 

Table 4  Proportion of each grain of Zr-4 in 6 grains model 

 

 

 

 

 

 

表 5  六晶粒模型各晶粒在 5 种占比情况下是否为 (1120) 取向 

Table 5  Whether the grains of the six-grain model are oriented 

at (1120)  in the case of five proportions 

 

 

 

 

 

 

 

表 6  Zr-4 合金七晶粒模型中各晶粒占比 

Table 6  Proportion of each grain of Zr-4 in 7 grains model 

 

 

 

 

 

 

 

表 7  七晶粒模型各晶粒在 4 种占比情况下是否为 (1120) 取向 

Table 7  Whether the grains of the seven-grain model are 

oriented at (1120)  in the case of four proportions 

 

 

 

 

 

 

 

Crystal plane fN fR fT 

(0001) 0.80 0.07 0.13 

 0.12 0.47 0.41 

 0.09 0.45 0.46 

 

Grain number Proportion/% 

A 15.2 

B 11.2 

C 17.3 

D 32.9 

E 23.4 

 

proportion of orientation/% A B C D E 

17.3 × × √ × × 

38.6 √ × × × √ 

59.3 √ √ × √ × 

82.7 √ √ × √ √ 

 

Grain Number Proportion/% 

A 20.4 

B 17.5 

C 14.6 

D 23.2 

E 6.3 

F 18.0 

 

proportion of orientation/% A B C D E F 

14.6 × × √ × × × 

38.4 √ × × × × √ 

53.0 √ × √ × × √ 

59.3 √ × √ × √ √ 

85.4 √ √ × √ √ √ 

 

Grain Number Proportion/% 

A 13.8 

B 9.6 

C 22.5 

D 15.2 

E 14.0 

F 11.6 

G 13.3 

 

proportion 

of orientation/% 
A B C D E F G 

22.5 × × √ × × × × 

49.0 √ √ × × √ √ × 

71.5 √ √ √ × √ √ × 

77.5 √ √ × √ √ √ √ 
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根据实验结果[21]中基体晶粒取向分布规律，采用

Voronoi 方法构建 3 种不同形貌的 Zr-4 合金晶粒模型，模

型尺寸为 100 μm×100 μm。图 1a 与图 1b 由 Voronoi 方

法随机生成，通过改变约束来控制晶粒形状；图 1c 的完

整晶粒则为等轴晶模型，3 个模型的单元数分别为 4761 

(图 1b)、4406 (图 1c)和 4479 (图 1d)。为了与实验结果进

行对比，采用文献[22]中 Zr-4 合金氧化后所产生的内应

力对基体模型施加 500 ℃/2.9 GPa 的外加载荷以模拟氧

化膜生成后对基体的应力，载荷均匀加载在模型上。 

1.3  模型参数 

进行 Zr-4 合金晶粒变形模拟所需物理参数如表 8 

所示。 

2  模拟结果 

2.1  五晶粒模型模拟结果 

图 2 是五晶粒模型的仿真结果。已知 2 种取向晶粒的

力学性能参数尤其是弹性模量有较大差异：(0001)取向晶

粒的弹性模量较大，晶粒变形的应力临界值较高，抵抗

外加载荷的能力愈强； (1120) 取向晶粒的弹性模量较

小，晶粒变形的应力临界值较低，抵抗外加载荷的能力

弱于(0001)取向晶粒。由参数分析可知，在相同外加载

荷作用下， (1120) 取向晶粒更易变形，在载荷作用下，

(1120) 取向晶粒变形程度大于(0001)取向晶粒，易出现

应力集中，从而导致 (1120) 取向晶粒内缺陷增加，将会

加速合金的失效过程。上述结论与图 2 仿真结果基本一

致，即(0001)取向晶粒内部的平均应力值较大，(1120) 取

向晶粒内部的平均应力值较小。 

进一步分析可知，由于 2 种取向晶粒的力学参数存

在较大差异，在相同外加载荷作用下，2 种取向晶粒交

界处必然产生应力梯度。由图 2 应力梯度可知，在忽略

模型边界效应的前提下，应力梯度分布易出现在晶粒的

交界处。应力云图显示，相同取向晶粒间的应力梯度不

明显或基本不存在应力梯度，这表明相同取向晶粒之间

的应力分布比较均匀。而不同取向晶粒的交界处会产生

明显的应力梯度，其中 (1120) 取向晶粒的应力梯度分布

更加明显。从金属腐蚀的角度来看，应力梯度分布明显 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

图 1  不同晶粒形貌的 Zr-4 合金模型 

Fig.1  Zr-4 alloy grain model of different morphologies: (a) grain orientation distribution results
[21]

, (b) 5 grains, (c) 6 grains, and (d) 7 grains 

 

表 8  Zr-4 合金的物理参数 

Table 8  Physical parameters of Zr-4 alloy
[19]

 

Parameters Average (1120) orientation (0001) orientation 

Density/g·cm
-3

 6.5 - - 

Expansion coefficient/×10
-6

 K
-1

 6.7 5.2 10.4 

Young’s modulus/GPa - 99 125 

Thermal conductivity/W·m
-1

·K
-1

 22 - - 

Specific heat/J·kg
-1

·K
-1

 276 - - 

Poisson’s ratio 0.34 - - 

a 

b 

A 
B 

C 

D E 

c 

A B 

C 

D 

E 

F 

d 

A 

B 

C 

D 

E 

F 

G 
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图 2  五晶粒模型 (1120) 取向晶粒占比不同情况下 Mises 应力分布 

Fig.2  Mises stress contour under different (1120)  oriented grain proportions in five-grain model: (a) 17.3%, (b) 38.6%, (c) 59.3%, and (d) 82.7% 

 

的地方更易产生缺陷，这些缺陷会成为氧扩散的通道，进

而加速合金的腐蚀。因此，取向晶粒不同导致的应力梯

度分布对 Zr-4 合金耐腐蚀性能影响较大。 

图 2 中 (1120) 取向晶粒占比不同时，模型中应力最

值(σmax、σmin)如表 9 所示。图 3 为模型应力平均值(所有

节点的应力值之和除以总节点数量，σave)与应力最值随

取向晶粒占比改变的变化趋势。由图 3 可知，应力最值

随着 (1120) 取向晶粒占比的增加而增大，且 σmax 的增加

幅度为 2.6%，σmin 的增加幅度为 1.8%。而 σave 则与应力

最值呈现相反的变化趋势，其是逐步减小的，减小的幅

度为 2.4%。这是因为 (1120) 取向晶粒弹性模量较小，随

着取向晶粒占比增加，在相同变形量条件下，晶粒应力呈

下降趋势；但应力最值增加则是由 2 种取向晶粒材料特性

差异导致。 

综上所述，随着模型中 (1120) 取向晶粒占比增加，

模型平均应力值降低，但局部应力集中现象更加明显，且

在不同取向晶粒的交界处出现明显的应力梯度。基于腐

蚀理论，根据取向晶粒本身力学参数的差异，可判断五

晶粒模型中，应力集中与梯度分布易发生于 2 种取向晶

粒的交界处或 (1120) 取向晶粒的内部；且 (1120) 取向晶

粒占比的增加会导致应力集中与应力梯度分布更加明

显，进而促使缺陷的出现，加速氧扩散进程，最终引起

Zr-4 合金腐蚀。 

2.2  六晶粒模型模拟结果 

图 4 是六晶粒模型的仿真结果。由图 4 可以看出，

(0001)取向晶粒的应力平均值高于 (1120) 取向晶粒，这

取决于晶粒的材料特性；此外，应力梯度分布现象也出

现在六晶粒模型中，该现象主要出现在不同取向晶粒的

交界处，在相同取向晶粒之间没有明显的应力梯度边 

界，上述模拟结果与五晶粒模型的仿真结果类似。 

2 种模型的不同之处在于应力梯度分布以及应力集

中的规律不同。在五晶粒模型中，应力梯度分布一般由

某点的应力集中向周围辐射，常见于晶粒边界或是三晶

交界处。而在六晶粒模型中，由于中心晶粒的大角晶界 

 

表 9  五晶粒模型 Zr-4 合金 (1120) 取向占比不同时晶粒中 Mises 应力最值 

Table 9  Maximum/minimum Mises stress of different (1120)  oriented grain proportions in five-grain model 

(1120) proportion of orientation/% σmin/GPa Increase amplitude/% σmax/GPa Increase amplitude/% 

17.3 2.72 0 3.08 0 

38.6 2.74 0.7 3.04 -1.3 

53.0 2.76 1.5 3.14 1.9 

82.7 2.77 1.8 3.16 2.6 

a 
(0001) 

(0001) 
(0001) 

(0001) 

 112̅0  

S, Mises 
(Avg): 75% 

+3.077e+09 

+3.047e+09 

+3.017e+09 

+2.987e+09 

+2.957e+09 

+2.927e+09 

+2.896e+09 

+2.866e+09 

+2.836e+09 

+2.806e+09 

+2.776e+09 

+2.746e+09 

+2.716e+09 

 

S, Mises 
(Avg): 75% 

+3.038e+09 
+3.013e+09 

+2.989e+09 
+2.964e+09 

+2.940e+09 
+2.915e+09 

+2.891e+09 
+2.866e+09 

+2.842e+09 
+2.817e+09 

+2.793e+09 
+2.768e+09 

+2.744e+09 

 

 112̅0  

 112̅0  
(0001) 

(0001) 

(0001) 

b 

d  112̅0  

 112̅0  
 112̅0  

 112̅0  
(0001) 

S, Mises 
(Avg): 75% 

+3.159e+09 

+3.127e+09 

+3.094e+09 

+3.061e+09 

+3.029e+09 

+2.996e+09 

+2.963e+09 

+2.931e+09 

+2.898e+09 

+2.865e+09 

+2.833e+09 

+2.800e+09 

+2.767e+09 

 

c 

(0001) 

(0001) 

 112̅0  

 112̅0  

 112̅0  

S, Mises 
(Avg): 75% 

+3.137e+09 

+3.105e+09 

+3.073e+09 

+3.042e+09 

+3.010e+09 

+2.978e+09 

+2.946e+09 

+2.915e+09 

+2.883e+09 

+2.851e+09 

+2.819e+09 

+2.788e+09 

+2.756e+09 

 



·1832·                                          稀有金属材料与工程                                          第 51 卷 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

图 3  五晶粒模型中应力最值/均值与 (1120) 取向晶粒占比的关系 

Fig.3  Maximum, minimum and average stress vs grain proportion of
 

(1120) orientation in five-grain-model 

 

居多，由此产生的应力集中现象并不明显，而应力梯度

分布现象也有所改善。这表明晶粒形貌越趋近于等轴 

晶，应力集中与应力梯度分布现象越弱，缺陷产生的区

域越少，从而增强合金的耐腐蚀性能。 

图 4 中 (1120) 取向晶粒占比不同时，模型中应力最

值(σmax、σmin)如表 10 所示，图 5 为模型应力平均值(σave)

与应力最值随取向晶粒占比改变的变化趋势。由表 10

与图 5 可知，应力最值随 (1120) 取向晶粒占比的增加而

增大，且 σmin 的增加幅度为 4.4%，σmax 的增加幅度为

3.3%。而 σave 则与应力最值呈现相反的变化趋势，其逐

步减小，减小的幅度为 2.4%。这与五晶粒模型应力变化

规律相似，即受材料特性差异影响。 

综上所述，六晶粒模型仿真结果表明，2 种取向晶

粒相比较， (1120) 取向晶粒的边界以及内部依然是应力

梯度较为明显从而导致缺陷产生的区域，因此该区域易

产生腐蚀源。但相比于五晶粒模型，六晶粒模型的应力

集中以及应力梯度分布现象有所改善，这是由晶粒形貌

更趋近于等轴晶所决定的。以上结果表明，若在 Zr-4 合

金制备或使用中确保合金的晶粒形貌趋近于等轴晶，其 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

         

 

 

 

 

 

图 4  六晶粒模型 (1120) 取向晶粒占比不同情况下 Mises 应力分布 

Fig.4  Mises stress contour under different (1120) oriented grain proportions in six-grain model: (a) 14.6%, (b) 38.4%, (c) 53%, (d) 59.3%,         

and (e) 85.4% 

 

表 10  六晶粒模型 Zr-4 合金 (1120) 取向占比不同时晶粒中 Mises 应力最值 

Table 10  Maximum/minimum Mises stress of different (1120)  oriented grain proportions in six-grain model 

(1120) proportion of orientation/% σmin/GPa Increase amplitude/% σmax/GPa Increase amplitude/% 

14.6 2.70 0 3.01 0 

38.4 2.75 1.9 3.07 2.0 

53.0 2.76 2.2 3.09 2.7 

59.3 2.79 3.3 3.08 2.3 

85.4 2.82 4.4 3.11 3.3 
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(0001) 

a 

 112̅0  

(0001) (0001) 

(0001) (0001) 

S, Mises 
(Avg: 75%) 

+3.013e+09 
+2.987e+09 
+2.962e+09 
+2.936e+09 
+2.910e+09 
+2.884e+09 
+2.859e+09 
+2.833e+09 
+2.807e+09 
+2.781e+09 
+2.756e+09 
+2.730e+09 
+2.704e+09 

 

b 

 112̅0  

 112̅0  

(0001) 

(0001) 

(0001) 

(0001) 

S, Mises 
(Avg: 75%) 

 
+3.070e+09 
+3.043e+09 
+3.017e+09 
+2.990e+09 
+2.964e+09 
+2.937e+09 
+2.911e+09 
+2.884e+09 
+2.858e+09 
+2.832e+09 
+2.805e+09 
+2.779e+09 
+2.752e+09 

c 

 112̅0  

 112̅0  

 112̅0  

(0001) 

(0001) 

(0001) 

S, Mises 
(Avg: 75%) 

+3.093e+09 
+3.065e+09 

+3.037e+09 
+3.009e+09 

+2.981e+09 
+2.953e+09 

+2.926e+09 
+2.898e+09 

+2.870e+09 
+2.842e+09 

+2.814e+09 
+2.786e+09 

+2.759e+09 
 

d 

 112̅0  

 112̅0  

 112̅0  

 112̅0  

(0001) 

(0001) 

S, Mises 
(Avg: 75%) 

+3.083e+09 
+3.059e+09 
+3.035e+09 
+3.011e+09 
+2.987e+09 
+2.963e+09 
+2.939e+09 
+2.915e+09 
+2.891e+09 
+2.867e+09 
+2.842e+09 
+2.818e+09 
+2.794e+09 

 

e 

 112̅0  
 112̅0  

 112̅0   112̅0  

 112̅0  

(0001) 

S, Mises 
(Avg: 75%) 

 +3.113e+09 
+3.089e+09 
+3.065e+09 
+3.041e+09 
+3.016e+09 
+2.992e+09 
+2.968e+09 
+2.944e+09 
+2.920e+09 
+2.895e+09 
+2.871e+09 
+2.847e+09 
+2.823e+09 
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图 5  六晶粒模型应力最值/均值与(1120)取向晶粒占比的关系 

Fig.5  Maximum, minimum and average stress vs grain proportion of 

(1120) orientation in six-grain model 

 

耐腐蚀性能将会更好，合金的使用寿命越长。 

2.3  七晶粒模型模拟结果 

七晶粒模型的仿真结果如图 6 所示。对比前 2 种模

型的仿真结果，可以发现应力集中现象以及应力梯度分

布现象在规律上存在明显差异。 

在七晶粒模型中，中心晶粒的应力分布更加均   

匀。与前 2 种模型相比，在 (1120) 取向晶粒占比较低的

情况下，中心晶粒应力分布更加均匀，这意味着晶粒应

力集中弱化。造成这一差异的主要原因是中心晶粒形貌

不同，因七晶粒模型的中心晶粒形貌十分接近于等轴 

晶，相比于前 2 种模型，其晶界角度更大，而大角晶界

会弱化应力集中，减小应力梯度。 

图 6 中晶粒占比不同时，模型中应力最值(σmax、σmin)

如表 11 所示，图 7 为模型应力平均值(σave)与应力最值

随取向晶粒占比改变的变化趋势。由图 7 可知，应力最

值随着 (1120) 取向晶粒占比的增加而增大，且 σmax 的增

加幅度为 2.0%，σmin 的增加幅度为 3.3%。而 σave 则与应

力最值呈现相反的变化趋势，其是逐步减小的，减小的

幅度为 1.4%。与五晶粒和六晶粒模型相比，七晶粒模型

的应力最值与平均值变化幅度减小，这说明晶粒形貌对

应力分布与大小影响明显。 

    

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

图 6  七晶粒模型 (1120) 取向晶粒占比不同情况下 Mises 应力分布 

Fig.6  Mises stress contour under different (1120) oriented grain proportions in seven-grain model: (a) 22.5%, (b) 49.0%, (c) 71.5%, and (d) 77.5% 

 

表 11  七晶粒模型 Zr-4 合金 (1120) 取向晶粒占比不同时晶粒中 Mises 应力最值 

Table 11  Maximum/minimum Mises stress of different (1120)  oriented grain proportions in seven-grain model 

(1120) proportion of orientation/% σmin/GPa Increase amplitude/% σmax/GPa Increase amplitude/% 

22.5 2.72 0 3.02 0 

49.0 2.72 0 3.06 1.3 

71.5 2.72 0 3.07 1.7 

77.5 2.81 3.3 3.08 2.0 
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+2.810e+09 
+2.781e+09 
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S, Mises 
(Avg: 75%) 

+3.064e+09 
+3.035e+09 
+3.006e+09 
+2.977e+09 
+2.949e+09 
+2.920e+09 
+2.891e+09 
+2.863e+09 
+2.834e+09 
+2.805e+09 
+2.776e+09 
+2.748e+09 
+2.719e+09 
 

b a 

 112̅0  

(0001) 

(0001) 
(0001) 

(0001) 

(0001) 

(0001) 

S, Mises 
(Avg: 75%) 

+3.018e+09 
+2.993e+09 
+2.969e+09 
+2.944e+09 
+2.920e+09 
+2.895e+09 
+2.871e+09 
+2.846e+09 
+2.822e+09 
+2.797e+09 
+2.773e+09 
+2.748e+09 
+2.724e+09 
 

(0001) 

d  112̅0  
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 112̅0  

S, Mises 
(Avg: 75%) 

+3.080e+09 
+3.058e+09 
+3.036e+09 
+3.014e+09 
+2.991e+09 
+2.969e+09 
+2.947e+09 
+2.925e+09 
+2.902e+09 
+2.880e+09 
+2.858e+09 
+2.836e+09 
+2.813e+09 
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图 7  七晶粒模型应力最值/均值与 (1120) 取向晶粒占比的关系 

Fig.7  Maximum, minimum and average stress vs grain proportion of 

(1120)  orientation in seven-grain model 

 

综上所述，七晶粒模型的仿真结果表明，随着 

(1120)取向晶粒占比的增加，合金的应力集中现象更加

明显，但与五晶粒和六晶粒模型相比，应力分布梯度突

变减少，应力分布更加均匀。这说明晶粒形貌分布越均

匀，应力分布受晶粒取向影响越小。 

2.4  分析讨论 

3 种晶粒模型的应力最值（应力最大值、应力最小

值）以及应力平均值随(1120)取向晶粒占比增加的变化

趋势如图 8 所示。 

由图 8 可知，3 种模型的应力最大值均呈现出随着

(1120)取向晶粒占比增加而增大的趋势，但 3 种模型的

增加幅度不同。由于 3 种模型中(1120)取向晶粒占比的

增加幅度未完全一致，因此表 12 中列出了 3 种模型应力

最大值的增加幅度（(1120)取向晶粒占比最低与最高时

的应力最大值）。由表 12 可知，应力最大值增加幅度最

大的是六晶粒模型，其次是五晶粒模型，七晶粒模型的

应力最大值增加幅度最小，因此可以断定七晶粒模型应

力梯度变化小于其它 2 种模型；进一步分析，六晶粒模

型的应力最大值增加幅度略大于五晶粒模型，这可能是

因 为 五 晶 粒 模 型 (1120)取 向 晶 粒 占 比 的 变 化 是

17.3%→82.7%，而六晶粒模型(1120)取向晶粒占比的变

化范围为 14.6%→85.4%，因此六晶粒模型(1120)取向晶

粒占比的变化范围更大，使得应力最大值的增加幅度略

大于五晶粒模型。在 3 种模型的应力云图中可以发现，3

种模型中心晶粒的几个内角都存在应力集中，结合表 12

中的结果可以断定，五晶粒模型的应力最大值更大，应

力最大值增加幅度较大，因此在 500 ℃过热蒸汽环境下

Zr-4 合金基体氧化生成氧化膜后，五晶粒模型容易在边

缘产生较大的应力集中；七晶粒模型无论是应力数值还

是应力最大值增加幅度均小于其余 2 种模型。 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

图 8  3 种模型中应力最值/均值与 (1120) 取向晶粒占比的关系 

Fig.8  Maximum, minimum and average stress vs grain proportion of 

(1120)  orientation in three models 

 

综上所述，可知晶粒形貌对合金基体的应力分布状

态有较大影响，七晶粒模型中心晶粒的形状更规则，应

力的最大值以及增长幅度更小；五晶粒模型中心晶粒边

缘存在尖角，形状更不规则，应力的最大值以及增加幅

度更大。因此，形状规则的等轴晶有助于缓解 Zr-4 合金

基体受氧化膜影响而导致的应力集中。 

图 8 中五晶粒和六晶粒模型应力最小值的变化趋势

类似，皆随(1120)取向晶粒占比的增加而增大，而七晶

粒模型应力最小值的增长趋势却呈现出先平稳后突变的

情况，3种模型的应力最小值及其增加幅度如表 13所示。

因此，当(1120)取向晶粒占比较低时，规则晶粒承受变

形能力更为稳定，但当(1120)取向晶粒的占比大于 71.5%

后，模型显示规则的晶粒形状对降低应力最小值无明显

帮助。 

3 种模型应力平均值的变化趋势与应力最值相反，呈

现出随(1120)取向晶粒占比增加而逐步下降的趋势，且

除了初始占比下七晶粒模型的应力平均值略低外，其余

占比情况下 3 种模型的应力平均值差异不大。 

根据应力最值（应力最大值、应力最小值）与应力

平均值随(1120)取向晶粒占比增加的变化趋势可知，

(1120)取向晶粒占比的增加会使得合金基体的平均应力

值下降，但局部的应力集中现象更为严重。平均应力值

下降是因为(1120)取向晶粒的弹性模量较低，因此在

500 ℃过热蒸汽环境下受氧化膜作用产生的应力值会略

小，但由于 2 种晶粒变形的不协调性，存在出现在(0001)

取向晶粒边界处的应力最大值。因此，可以认为(1120)取

向晶粒的增加会造成较为明显的应力集中，而应力集中

会使得晶粒局部区域发生较大变形，产生大量缺陷，可

能对氧扩散通道的产生有促进作用，使得合金的腐蚀速

度加快，降低了 Zr-4 合金的耐腐蚀性能。虽然晶粒形貌 
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表 12  3 种模型应力最大值的增加幅度 

Table 12  Maximum stress amplitude of the three models 

Module 5 grains 6 grains 7 grains 

Maximum stress increase range/GPa 3.08→3.16 3.01→3.11 3.02→3.08 

Maximum stress increase amplitude/% 2.6 3.3 2.0 

 

表 13  3 种模型应力最小值的增加幅度 

Table 13  Minimum stress amplitude of the three models 

Module 5 grains 6 grains 7 grains 

Minimum stress increase range/GPa 2.72→2.77 2.70→2.82 2.72→2.81 

Minimum stress increase amplitude/% 1.8 4.4 3.3 

 

的差异对应力平均值影响不大，但更规则的晶粒形状能

够缓解由(1120)取向晶粒占比增加而引起的应力集中现

象，当(1120)取向晶粒占比较低时，这一减缓作用更加

明显。 

有研究[10]表明，Zr-4 合金在 500 ℃/10.3 MPa 过热

蒸汽环境下腐蚀时，取向靠近(1120)取向的晶粒表面更

容易发生疖状腐蚀，而取向靠近(0001)取向的晶粒表面

则以均匀腐蚀为主。结合本模拟结果，从力学角度上推

测，(1120)取向晶粒增加引起了应力集中，不仅促进氧

的向内扩散，同样由于应力集中导致点阵畸变严重，降

低 Zr-4 合金的耐腐蚀性能。 

3  结  论 

1) 500 ℃过热蒸汽环境下(1120)取向晶粒占比的增

加导致 Zr-4 合金晶粒中应力集中现象更为明显，点阵畸

变严重可能加速了氧的扩散，从而降低 Zr-4 合金的耐腐

蚀性能。 

2) 规则的晶粒形貌能够在一定程度上缓解由

(1120)取向晶粒占比增加而引起的局部应力集中现象，

降低应力最大值；(1120)取向晶粒占比较大时，规则的

晶粒形状对降低应力最小值无明显帮助；(1120)取向晶

粒占比变化对应力平均值大小无显著影响。 
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Effect of Grain Morphology and Orientation of Zr-4 Matrix on  

Stress State at 500 ℃ Superheated Steam 
 

Hu Lijuan, Li Xiaojian, Zhou Zhihao, Chen Xiran, Zhang Honglin, Yao Meiyi, Xie Yaoping 

(Institute of Materials, Shanghai University, Shanghai 200072, China) 

 

Abstract: In order to study the influence of the grain orientation and grain morphology of Zr-4 on the stress distribution of the alloy matrix at 

500 ℃, the grain deformation of the Zr-4 has been simulated by the finite element method according to three different grain morphology models 

with a variable of the different  112̅0  oriented grains’ proportion. And the stress that acts on the matrix when the oxide film is formed is applied 

to the simulation as the load. The simulated results show that the grain morphology and the proportion of oriented grains have obvious influence 

on the internal stress distribution of the matrix grains. With the increase of the proportion of  112̅0  oriented grains (14.6%~85.4%), the stress 

concentration in the Zr-4 matrix becomes more obvious, and the stress concentration will promote the failure of the Zr-4 during corrosion. The 

more likely to the equiaxed crystal of the grain, the more homogeneous the stress distribution is in the model, and the less of the stress value is, 

which is beneficial to improve the corrosion resistance of the alloy. 

Key words: FEM; Zr-4; grain orientation; grain morphology; corrosion resistance 
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