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Computer simulation of the effects of anisotropic grain boundary energy
on grain growth in 2-D
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Abstract The grain growth is very important because of its great influence on the various materials properties. Therefore,
in this study, the effects of anisotropic grain boundary energy on grain growth in 2-D have been investigated with a large
scale phase field simulation model on PC. A 2000 × 2000 grid system and the initial number of grains of about 73,000
were used in the computer simulation. The anisotropic ratio of grain boundary energy, σmax/σmin, has been varied from 1 to
3. As the anisotropy increased, the grain growth exponent, n, increased from 2.05 to 2.37. The grain size distribution
showed a central plateau in the isotropic case, and was changed into no central plateau and the increasing population of
very small grains in the anisotropic case, resulting from slowly disappearing grains. Finally, simulated microstructures were
compared according to anisotropy.
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이방성 결정립 계면에너지의 2차원 결정립 성장에 미치는 효과에 대한 컴퓨터
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요 약 결정립 성장은 여러 가지 재료의 성질에 미치는 큰 영향으로 재료공학에서 매우 중요하다. 그래서 본 연구에서
는 PC에서 대규모 상장 모델을 사용하여 이방성 결정립 계면에너지의 2차원 결정립 성장에 미치는 효과를 조사하였다. 컴
퓨터 모사에서는 2000 × 2000의 그리드 시스템과 약 7300개의 초기 결정립 개수가 사용되었다. 결정립계 에너지의 이방성
의 비, σmax/σmin는 1부터 3까지 변경되었다. 이방성이 증가함에 따라 결정립 성장 지수, n은 2.05에서 2.37로 증가하였다. 결
정립 크기의 분포는 등방성인 경우에는 중앙에 평탄한 영역을 보였으나 이방성의 경우에는 중앙의 평탄한 영역이 사라지
고 매우 느리게 사라지는 작은 결정립에 기인하여 작은 결정립 크기의 분포가 약간 증가하였다. 마지막으로 모사된 결정립
미세구조가 이방성에 따라 비교, 분석되었다.

1. 서 론

결정립 성장은 재료의 총 결정립 계면에너지를 줄이기

위해서 일어나는 자연적인 현상으로 재료의 여러 가지

물리적, 화학적, 전기적, 기계적 성질에 중요한 영향을

미친다. 그중에서도 재료공학에서 가장 잘 알려져 있고

산업에 널리 이용하고 있는 현상은 재료의 강도를 향상

시키기 위해서 결정립을 미세화 시키는 것이다. 최근에

는 나노 제조기술과 분석기술의 발달로 마이크로 크기에

서 나노 크기의 결정립으로 미세화 하는 것이 용이하게

이루어져 단지 재료의 미세구조를 변화시켜서 재료의 강

도를 비약적으로 향상시키는 것이 가능해지고 있다. 그

러나 이러한 뛰어난 기계적 성질을 가지는 나노 재료는

결정적으로 높은 결정립 계면에너지를 가지고 있기 때문

에 필수적으로 고온에서는 결정립 성장이 일어나 기계적

성질이 떨어지는 현상이 발생하게 된다. 그래서 이러한
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현상을 방지 또는 지연시키기 위한 방법을 찾기 위해서

최근에 다시 결정립 성장에 관한 연구가 많이 이루어지

고 있는 실정이다[1-9]. 특히 최근에는 컴퓨터 성능의 비

약적인 발달로 여러 가지 컴퓨터 모사법(computer

simulation)을 이용하여 결정립 성장에 관한 수치 해석적

연구가 활발히 이루어지고 있다[10-17].

결정립 성장과 재료 물성의 밀접한 관계로 지난 수십

년간 결정립 성장에 관하여 무수히 많은 이론적, 실험적

연구가 이루어져 왔으나 아직도 풀어야할 많은 문제를

가지고 있다. 그중에 하나가 다음과 같은 평균 결정립

크기, <R>과 시간, t, 사이의 관계식에 나오는 결정립

성장 지수, n, 값이다.

<R>n− <Ro>
n = ct (1)

여기서 <R>은 시간 t에서의 평균 결정립의 크기, <Ro>

는 초기 평균 결정립의 크기, t는 시간, c는 상수이다.

결정립 계면에너지가 일정하고(즉, 등방성 결정립 에너

지), 결정립계의 이동속도가 결정립 크기, R의 역수에

비례한다는 이상적인 가정 하에 유도된 대부분의 결정립

성장 관계식은 n = 2를 예측하고 있다. 그러나 실험적으

로 측정된 n값은 Table 1과 같이 순수한 금속 및 합금

에서 대부분 2보다 큰 값을 보이고 있다[18]. 이러한 이

론과 실험값의 차이는 실제 재료에서는 결정립 계면에너

지의 이방성, 불순물에 의한 효과, 석출물의 효과, 입계

편석의 효과 등 여러 가지 다른 요소들이 복합적으로 영

향을 미치는 것으로 생각되어진다. 그래서 본 연구에서

는 최근에 재료의 여러 가지 현상을 해석하는데 널리 사

용되고 있는 상장(Phase Field) 모델을 이용하여 이방성

결정립 계면에너지가 결정립 성장에 미치는 효과를 조사

하였다.

2. 모사방법

결정립 성장에 관한 수치해석 방법에는 몬테칼로법

[15-17]이 주로 사용되어왔으나 계산결과에 대한 정량적

해석이 불분명한 등의 문제점으로 현재는 상장(Phase

Field) 모델을 사용한 수치해석 방법이 널리 사용되고 있

다. 그래서 본 연구에서는 최근에 S.G. Kim 등[13]에 의

하여 이상적인(Ideal) 결정립 성장에 관하여 개발된 상장

모델 코드를 이용하여 이방성 결정립 계면에너지가 결정

립 성장에 미치는 효과를 조사하였다. 그들의 모델에 사

용된 상장이론의 자세한 배경과 기본 방정식은 참고문헌

[13]에 자세히 설명되어 있다. 결정립 성장의 해석에서는

많은 결정립 방위(Orientation)의 개수가 필요한 것에 기

인하여 계산시간과 컴퓨터 메모리의 용량이 상당히 요구

되기 때문에 그동안 연구에서는 허용되는 결정립의 방위

의 개수가 상당히 제한되는 문제점이 있었다. 그러나 이

모델의 가장 큰 특징은 하나의 그리드에 존재하는 결정

립 방위의 개수를 최대 6으로 최소화하는 새로운 알고

리즘을 도입하여 계산시간과 메모리 용량을 대폭 감소시

켜 대규모 결정립 개수의 시스템 계산을 간단히 PC상에

서 가능하도록 하였다.

그래서 본 연구에서는 계산의 크기를 2000 × 2000 그

리드 시스템으로 하였으며 초기 결정립의 개수는 대략

73000 정도를 사용하였다. 수치계산은 Intel Core 2 CPU

(2.13 GHz)의 PC를 사용하여 8000 시간스텝을 하는데

대략 30시간 정도의 계산시간이 소요되었으며 결정립의

개수는 대략 3500 정도로 감소되었다. 그리고 결정립 계

면에너지의 이방성의 비, σmax/σmin는 1, 1.5, 2, 3의 4가

지 경우에 대하여 각각 계산을 수행하였다.

3. 결과 및 고찰

Fig. 1은 계산 시간스텝 수에 따른 평균 결정립 크기

의 변화를 보여주는 그래프로 8000 시간스텝까지의 평

Table 1
Grain growth exponents in metals and ceramics

Materials Grain growth exponent, n

Al 4
Fe 2.5
Pb 2.5
Sn 2.3
ZnO 3
MgO 2
CdO 3
Ca0.16Zr0.84O1.84 2.5

Fig. 1. Plot of mean grain size against time steps for anisotropic
ratio of grain boundary energy, σmax/σmin.
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균 결정립 크기의 성장변화를 나타낸다. 우선 결정립계

면에너지의 이방성의 비가 σmax/σmin = 1인 경우 즉, 등방

성 결정립인 경우에 시간에 따른 평균 결정립 크기가 가

장 크고 이방성의 비가 σmax/σmin = 3인 경우에 평균 결정

립 크기가 가장 작은 것을 알 수 있었다. 즉, 결정립 이

방성의 정도가 증가함에 따라 결정립 성장이 느리게 되

어 평균 결정립 크기가 감소하는 경향을 보이는 것으로

판단된다.

Table 2
Grain growth exponents according to the anisotropic ratio of grain
boundary energy, σmax/σmin

σmax/σmin Grain growth exponent, n

1 2.0585
1.5 2.1637
2 2.2960
3 2.3677

Fig. 2. Grain size distributions after 8000 time steps for anisotropic ratio of grain boundary energy, σmax/σmin: (a) ratio = 1 (b) ratio = 1.5
(c) ratio = 2 (d) ratio = 3.

Fig. 1의 4가지 경우의 데이타를 각각 결정립 성장방

정식(1)에 대입하여 결정립 성장지수, n값을 구하면

Table 2와 같이 주어진다. 이방성의 비가 1인 경우 즉,

등방성 결정립계인 경우에 계산되어진 결정립 성장 지수

는 n = 2.0585로 이상적인 가정하에서 유도된 이론적 값,

n = 2와 거의 같은 것을 확인할 수 있다.

그리고 이방성의 정도가 증가함에 따라 결정립 성장

지수, n도 같이 증가하는 것을 알 수 있으며 Table 1의

실제 재료에서 실험적으로 측정된 결정립 지수가 대부분

2보다 큰 값을 보이는 중요한 원인이 결정립 계면에너지

의 이방성이라는 것을 확인을 할 수 있다.

Fig. 2는 4가지 경우의 결정립 계면에너지 이방성의

비에 해당하는 결정립 크기 분포를 보여주는 그래프이다.

여기서 x축은 평균 결정립의 크기로 표준화된 결정립의

크기를 나타내고 y축은 각 해당되는 결정립 크기의 빈

도수를 나타낸다. 우선 Fig 2(a)의 이방성의 비가 σmax/
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σmin = 1인 경우 즉, 등방성 결정립 계면에너지인 경우에

는 S.G. Kim 등[13]에 의하여 잘 보여준 것과 같이 평

균 결정립 크기 근처에서 최대 분포를 보이며 평탄한 영

역이 존재하였다. 그러나 Fig. 2(b)~(d)와 같이 이방성의

비가 σmax/σmin = 1.5, 2, 3인 경우에는 거의 유사한 결정

립 크기 분포를 보이며 등방성 에너지인 경우와는 다르

게 평균 결정립 근처에 나타나는 평탄한 영역이 사라지

고 아주 작은 크기의 결정립들의 분포가 다소 증가한 것

을 알 수 있었다. 이것은 결정립 계면의 이동속도, v가

다음 관계식과 같이 결정립의 계면에너지에 비례하는데

이방성의 경우에는 결정립 계면에너지가 큰면에서는 등

방성의 경우보다 빠르게 이동하지만 에너지가 작은 면에

서는 등방성의 경우보다 훨씬 느리게 이동하게 되어 결

과적으로 작은 결정립이 사라지는 속도가 등방성의 경우

보다 느리게 되어 작은 결정립의 크기분포가 다소 증가

하게 되고 결정립 개수의 감소도 느리게 되어 평균 결정

립의 크기가 감소하게 되는 것으로 판단되어진다.

(2)

여기서 M은 결정립 계면의 이동도, σ는 결정립 계면에

너지, R은 결정립 계면의 곡률반경을 나타낸다.

Fig. 3은 8000 시간스텝후의 전형적인 2차원의 결정립

미세구조를 보여준다. 이방성의 비가 1인 등방성 에너지

인 경우에는 Fig. 2(a)와 같이 결정립들이 만나는 삼중

점(Triple Junction)에서 평형을 유지하기 위하여 120o
의

각도를 거의 정확히 유지하는 것을 알 수 있으나 이방성

인 경우에는 에너지 이방성에 기인하여 삼중점에서 120o

를 벗어나는 경우가 많은 것을 알 수 있다. 그래서 이방

성의 정도가 증가함에 따라 휘어진 결정립계를 가지는

결정립들이 많이 보이는 이유이며 이것이 또한 결정립

계면의 이동속도와 결정립 성장을 느리게 하는데 크게

v = 
dR
dt
------- = 

2Mσ
R

------------

Fig. 3. Microstuctures after 8000 time steps for anisotropic ratio of grain boundary energy, σmax/σmin: (a) ratio = 1 (b) ratio = 1.5 (c) ratio = 2
(d) ratio = 3.
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영향을 미치는 것으로 생각되어진다.

4. 결 론

 본 연구에서는 최근에 S.G. Kim 등에 의하여 개발된

상장(Phase Field) 모델 코드을 이용하여 이방성 결정립

계면에너지가 결정립 성장에 미치는 효과를 컴퓨터 모사

를 통하여 조사한 결과 다음과 같은 결론을 얻었다.

1) 결정립 계면에너지의 이방성의 비가 증가함에 따라

결정립 성장이 다소 느려지고 평균 결정립 크기가 감소

하는 경향을 보였다.

2) 이방성의 비가 증가함에 따라 결정립 성장 지수, n

이 2.05에서 2.38로 증가하였으며 실험적으로 측정된 결

정립 지수가 대부분 2보다 큰 값을 보이는 중요한 원인

이 결정립 계면에너지의 이방성이라는 것을 확인하였다.

3) 결정립 크기의 분포는 등방성인 경우에는 중앙에

평탄한 영역을 보였으나 이방성의 경우에는 중앙의 평탄

한 영역이 사라지고 작은 결정립 크기의 분포가 약간 증

가하였다.

4) 등방성 에너지인 경우에는 결정립들이 만나는 삼중

점(Triple Junction)에서 120o
의 각도를 정확히 유지하였

으나 이방성인 경우에는 삼중점에서 120o
를 벗어나는 경

우가 많아 휘어진 결정립계를 가지는 결정립들이 많이

보였으며 이것은 결정립 계면의 이동속도와 결정립 성장을

느리게 하는데 큰 영향을 미치는 것으로 생각되어진다.
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