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摘 要 雌温度扩散方程、多组元的溶质扩散方程 足枝晶尖端 1乇的 LGK 模型为基础，建立了Ni基耐热台金凝固过程的 

元胞自动机模型 利用这十模型模拟丁凝固过程中不同冷却速率 r晶粒微观坫构的演化 对模基表面与铸件内部的均匀形棱 晶粒 

生长．扩散过程以置固／渡界面的曲率等对凝匿过程中晶柱赦观结构演化的 响分别进行了讨沦 
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ABSTRACT A cellular aut,ornat,U1]l model is developed to study the solidification process for a 

Ni—based superalloy，based Oil the temperature diflusion equation．multi—coinpoilent solute diflusion 

equation and LGK ：nodel used i12 t,he growth ahead of dendritic tips．The model iS used in simulating 

the evolution of grain st,ruetm-es jn the solidification process under a selected undercooling rate The 

heter0gene0us nudeation On the mould surface and in the volunle of melt the grain growth、the 

diffusion procedure and the solid／liquid interface curvature which affect the evolution of the grains 
microstructure in solidification Dre discussed respectively 

KEY W oRDS cellu】ar automata．grain growth solidification dendrite 

在耐热台金的凝固过程中．由_『品粒结钩对铸件的抗 

高温及耐腐蚀性能影响很大 因此．对晶粒结构的控制非常 

重要 传统的试样晶粒尺寸控制方法主要是通过对过程参 

量的选择、计算等实现，这种方法需要大量的实验积累 

尽管这种建立在实验基础上的近似方法有助于鹋决 一些 

实际问题、但它不能给出耐热台金晶粒结构的形成及晶粒 

生长的具体过程． 

BrOX~'II和 SpittleI J采用 Monte—carlo方法研究了 

合金构成 模块温度及液相线斜率等因素对晶粒结构的影 

响 Zhu和 Smith 0采用元胞自动机方法模拟了 Al样 

品铸件的晶粒生长过程．在模拟中、他们考虑了均匀形棱 
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与品粒牛长过程中表面能及体自由能的变化 尽管他们 

的模型得到了与实验观察相似的晶粒结构、但是没有充 

丹考虑枝晶生长过程中物理因素的影响 Rappaz和 

Candinl 。。提出了 个元胞自动机概率模型、并用于模 

拟具有温度均匀的小块合金试样中晶粒的形核、晶粒的 

生长及定向凝固过程中柱状晶向等轴晶的转化等．随后． 

Gandin和 Rappaz 又利用这个模型模拟了 Ni基台金 

在凝固过程中的晶粒结构 并得到了与实验显微照片横端 

面相似的结构．但是他们的模型没有考虑到溶质扩散 温 

度扩散以及界面局域曲率等对于枝晶结构演化的影响 本 

文除对流效应外．考虑到上述各种物理因素的作用后．建 

立了 个二维元胞自动机模型，并模拟了Ni基耐热台金 

叶片凝固过程中晶粒结构演化过程． 

1 模型的物理过程描述 

图 1品示了 个铸件的三个不同结构区域 ，在模 
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基表面或贴近模基表面成核的晶粒迅速的形成一个外层 

等轴晶区域．髓后，只有那些平行于热流方向生长的晶粒 

才能够存在下来．并形成柱状晶区域．一巳在熔体内部的 

过热消散后．柱状枝晶前措的熔体变得过玲，等轴晶开始 

生长，形成内部等轴晶区 以下介绍各演化过程中涉及的 

物理过程． 

围 1 铸件的三十7；同结构区域 

Fig．1 The three different zones in casting 

1-- outerequimxed zone 2-- co]umnar zone 

3 inner equi&xed 2one 

1-1 均匀形核 

假设在过冷度 A'T时．在所研究的液态熔体内部 

成核点密度 n(△ 成核瞬间完成 对于一个过冷度的增 

加 d(AT')．成核密度的增长 dn可 用一个连续性的成 

核分布 描述 [3 J_在本模型中．以 Gauss分布描 

述在模基表面与熔体内部的均匀成核 这样在给定的过冷 

度下，成棱密度表示为 

n【△ )= 志 d( 0 ㈩ 
d而n ： exp 1【

—

AT' - AT~ ~

)。](2) pl—j【—  一 ) J 

其中 △ 为过冷度峰值，△ 是标准均方差 n⋯  

为最大成桉密度．图 2示意表示了在熔体内部的密度函 

数分布，萁相关参量 (用下标v表示J分别是 △ ～ 

为 0．5℃， △ 为 0．1℃， 礼⋯  为 4．0×10 m一 

模基表面密度函数分布的相关参量 (用下标 S表示)分别 

田 2 络体 内部的密度函数的 Gaus~舒布 

Fig．0 Gauss distribution of nucleation site in melt 

是： △ 
．
⋯ 为 6 5℃ △ ． 为 0．5℃， n⋯  为 

2．5x10 0i12 3 

1．2 枝晶的生长方向 

在二维情况下，存在四个可能的 <10>方向 对于 

在模基表面与熔体内部已形核的晶粒 等几率地具有上述 

四种结晶取向、因此在角度范围 [0，0+dO]之间新成核晶 

粒的概率为 

dp(O)=三d (3) 

式中2 是考虑了枝晶的四重对称性后得到的． 

1,3 溶质扩散与温度场的扩散 

枝晶生长过程中热量与溶质的传输可以用温度及溶 

质扩散的连续性方程加以描述 

i

Ou
： DTT 2u (4) — 。= V L J 

= Dc
,
k 。 【5] 

由于 INCO718耐热合金是多组元的系统，需要考虑 

不同组元在液体中扩散能力的差别 D 是液态中组元 

的溶质扩散常数， q． 是液态中组元 的溶质浓度． 

困为溶质在固态中的扩散率远低于在液态中的扩散率．所 

模型中忽略溶质在固态中的扩散．模型中假设在液体与 

固体中温度的扩散率相同 tt．是无量纲的温度场， DT 

是温度场的扩散常数，这个温度场由 下方程确定 ： 

“=(T—L )／( ／ ) (6) 

式中 是潜热． C 是常压下的热容量．模型中取 L与 

C 为常量 T是温度， 了 是无穷远边界面 I上的温 

度，见图 3，图中 表示枝晶生长的法线方向． 

1．4 固 ／液界面曲率的影响 

考虑到固 ／液界面曲率所引起的 Gibbs-Thompson 

围 3 在过冷液体中植晶生长过程的图示 

Fig．3 A schematic diagram of dendrite growth in the un- 

dercooling liquid z rep~sents the growed dlrec- 

tion of dendrite and is the direction perpe~dic- 

ular to the solid／liquid interface 
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效应，枝晶尖端液体的平衡温度及各组元的平衡溶质浓度 

分别为 

口． =q 一 、 (7) 

u q：u一 (8J 

其中． “ 与 C 分别是平衡温度及各组元的平衡溶 

质浓度． 与 0 k分别是温度与组元溶质浓度的表面 

张力长度 是界面的局域曲率 

1．5 枝晶尖端的生长动力学 

对于多组元的台金系统．模型采用扩展的LGK[ 】模 

型加以计贺． 

．k=，口( k)= k p(只． )E( ． ) (9) 

式中 是组元 的溶质过饱和度， ． 是棱品尖端 

溶质组元 的 P6clet数．^(只． )是 Ivantsov函数． 

E( ． )是指数积分． 

由 LGK模型．组元 的溶质过饱和度 52 以及枝 

晶尖端溶质组元 与温度场的 P6clet数 k和 可 

以由下列方程计算得到 

‰ = ” 

％ = ⋯ ) 

=  
Rv (12) 

其中 c】k 是枝晶尖端溶质组元 的平衡溶质浓度． 

．
k是组元 的初始溶质浓度， 0 k是组元 的平衡 

溶质分配系数 R与 分别是枝晶尖端半径与枝晶尖端 

生长速率 

G 

vC,
． q(1一 ． ) 

一  

2PtL R 

(13) 

(14】 

(15) 

式中 G 与 G。k分别是固 ／液界面的温度梯度与组元 

的溶质梯度， k是组元 的液相线斜率，模型中取为 

常数． 是 Gibbs—Thomas常数． 

在已知枝晶尖端液态溶质浓度的条件下．通过求解方 

程 (9) (15)可以解出枝晶尖端生长速率、尖端半径、温 

度场的 P4clet数．以及固 ／液界面的各溶质的溶质梯度 

和温度梯度 

2 元胞自动机 

根据 Hesselbarth与 G6bel的叙述 Is J．元胞自动机 

具有如下的性质： (a)所研究的区域可分成规则的元胞 

网格；(b)每个元胞的状态由一些变量表示；(c)每个元 

胞具有确定数目的邻居；(d)元胞变量及状态的变化由演 

化规则决定 

2．1 元胞近邻的定义及边界条件的确定 

本模型在生长过程中选取 VOII．'N'eunlarln的近邻定 

义．即元胞的最近邻定义．图 4是模型中枝晶定向生长过 

程所用的元胞同格． C是中心元胞 w E，N，S分别 

是中心元胞的四十vorl Neumann近邻 元胞网格的底部 

与两边紧挨着模基表面．在网格的最上部，采用对称性边 

界条件． 

2．2 元胞状态的确定 

在本模型中，元胞的状态由元胞的状态数 c取o_r100 

其中 0表示液态， 1 100表示晶粒的结晶取向)、生长 

状态数 (取 0表示没有生长， 1表示正在生长． 2表示 

完成生民)，生长的长度、不同组元的溶质浓度以及温度 

场值确定 

Axis of symmetr~ 

● N 

● w ● c ● E 

● 。 

ould 

¨outd 

图 4 模 型中的兀胞择}r 

Fig 4 The cell lattice u d in the model Labels N．S．W  

and E are the ne~hbourhood cells of cell C 

2．3 元胞演化模拟 

本模拟在 1200×1200的元胞网格中进行．每个元胞 

赋以_司样的初始温度与初姑溶质浓度，这时状态数为 0． 

如果 一个确定的冷却率 下降、当温度下降到低于液 

相线上的凝固温度后．就开始了成核、生长过程以及温度 

与溶质的扩散．所有元胞按时间步根据演化规律改变它们 

的状态 

2．3 1 成核过程 成核采用概率性均匀成核 _3 J_在 

一 一 个时问步、在熔体体积与模基表面内．新晶粒的成核密 

度分别增加 n 与 n 其表达式为 

5n = d(AT') (16) =／ ) (J 
△丁 』 

6n ： dc△ ．1 (17) =／ d(△ ) c) 
△ ， 

这里 (△ )>0．是导致密度增加的过冷度增加值 与 

(16)与 (17)式相对应 在熔体内部及模型表面的成枝概 

率 P 与P 分别由下式给出 

P =6n V c18j 

一 m l_，∑㈦ 

2  

= 

R 
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Ps= sS (191 

方程中 V，S分别代表样品的熔体体积与模基表面积 对 

于每一个元胞，取一千随机数 r(0 r<1) 如果该随机 

数小于成核概率，这个元胞由液态转变为固态，同时生长 

状态数变为 1(表示开始生长)．状态数随机取一个从 1到 

100的正数，代表某一结晶取向 固化的元胞向近邻液态 

元胞析出溶质，保留在固态元胞中的各组元溶质含量分别 

由相图中的固相线确定 

2．3．2 扩散过程及界面曲率的影响 (1】溶质的扩 

散：元胞变为固态后，其近邻的第i个液态元胞组元 的 

溶质浓度 CL 变为 

C =∑( 甜一 m) ． (21) 
， 

式中， G 是由固态元胞析出的组元 的溶质， 

ColJ- 一 是近邻第 i个液态元胞的第 个已经固化 

的液态元胞在凝固前后的溶质改变 求和遍及所有这种刚 

固化的元胞 

使用图 5a的表示，方程 (5)的离散形式为 

Gl =C1 +＆({ l， )一60,， ． ) (22) 

f231 

r是一个时间步的长度， (CL． )表示最近邻的溶质甲均 

值(见图5)， 是邻近元胞中心点的距离 (见图7)．Dc． 

是液态中溶质组元的扩散系数 

在图 5a中 

( I )=o,(C1+C3+C5__( ) 

+b(( +( +( + 8) (24J 

引入对角加权因子n与6(。= b) 是为了降低扩散的 

各向异性 当一些近邻元胞为固态时 近邻元胞的溶质平 

均值 (如图 5h所示)为 

( ， )=0(c1+( +C-r)~上b(C6+( 1 (25) 

(2)温度场的扩散：当液态元胞变为固态时， 将释 

放凝固潜热，其温度由 u 上升为 u + ，其中 是无量 

纲潜热 

对于温度场 扩散方程的离散化处理与涪质扩散相 

似 扩散方程的离散形式为： 

其中 

u = +aT( )一6u．i) (26) 

0T=DTr／爵 (27) 

C S 

C8 C． 

c l c C5 

图 5 元胞 cl 近邻 l 与其 口权平均值 (G1)的关系 

Fig．5 The discretized diffusion ~perator ⋯ be writ— 

ten as a weighted average(c1)of cell C1l1 with 

its nearest neighbors( l C8) These weightings 

change if any of the nearest neighbors is in solid 

fnoted as S in Fig．5b) 

扩散后元胞 z的温度通过下式计算可得 

= +L u,／ (28) 

在每个时间步 由于温度的下降，温度变化为 

r T， 

2．3 3 表面曲率与各向异性 为确定一个液态元胞 

与其邻近的固态元咆之间的局域表面曲率近似关系，模 

型中只考虑了该液态元胞的第一近邻与第二近邻．对于这 

样一个给定的元咆 方程(7)．(8)的数值形式为 

． 

： C1
， 

一  e 一∑( )) 

”̈l=“～。 c 一∑( )) 

f29、 

f301 

这里求和遍及元胞所有第一及第二近邻 (1st nil和 2 nd 

nil)，EJ是加权数．￡J的具体数值如图6所示． 是相 

值( 一l，表示元胞为固态． ：0，表示元胞为液态)i 

z J
i 

z f I 
1 l 
J ’J 

1 

G ’ l 
1 

’ l 

z I 1 
I 

图 6 住固 ／NNNJ：~q元胞 q 的第一殛第二近郜的加权散 

Fig．6 Curveture schem e with their weighting vMues 

E = L or 2 in first— or second— neighbors at the 

solid／liquid interface 

，
，  r 

D 

ll 

里 

这 
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值取为所有近邻加权园子和的一半，在平界面处 

对于凹界面． e：一1；对于凸界面， C=1 

e=0； 式给出 

2．3．4 晶粒的生长 计算在固／液界面上液态元胞 

的温度及各组元的溶质含量后．依据下述条件判定它们是 

否能够转化为固态：(a)液态元胞近邻有固态元胞．(b)液 

态元胞的平衡温度要低于凝固温度，这个凝固温度由这个 

液态元胞中关键组元的平衡溶质浓度在台金相图上所对 

应的液相线上的温度确定；(c)取一随机数 (0 r<1)． 

如果它小于该液态元胞近邻固态元胞在该方向的 【‘j甫获” 

概率．这个液态元胞转化为固态，同时这些液态元胞析出 

它们的溶质到近邻的液态元胞，并释放凝固潜热 对于已 

转化为固态的元胞，要计算其捕获近邻液态元胞使之转化 

为固态的概率及向近邻液态元胞的生长速率．模型中，假 

设溶质只能从已固化的元胞向邻近液态元胞析出，并且固 

态元胞不能再次转化为液态元胞： 

下面介绍 “捕获”概率的计算方法 晶粒向近邻液态 

元胞方向上的生长长度 (t)由下式计算可得 

(t)=f m (31) 
0 

式中 i=0．1，2，3分别表示图 4中 E，S，W、N四个方向 

口。表示晶粒向四个近邻元胞方向的生长速率， t表示生 

长的时间． 

固态元胞向四个方向上的捕获概率 由下式给出： 

Pi： 
‘日 

= 岛[cos0+lsinel, 

是元胞两个近邻格点间距离 见图 7 

／ 

／ 

＼／ O 

f321 

阳3、 

田 7 梧 日方向生长的元胞的生长长度与元胞近邻格点间距 

的关系 

Fig．7 The growing length如 of the cell at the oriention 

日and the d~tance￡0 between two adjacent ceils 

2．3．5 时问步长的确定 每一个时间步的长度由下 

一 min( 笪
DT，
笪
DcA， --，蕞)(34) 

方程中的下标 表示溶质组元的总数 是每 
～

时间步上所有固态元胞枝晶尖端生长速率的最大值， 

D 1 D⋯ 分别是溶液中溶质组元 l⋯ n的溶质扩 

散常数．每一个时间步的长度 取为溶液中各组元溶质 

扩散到距离为 fo的时间，温度扩散到距离为 的时间 

以及枝晶尖端以最大生长速率生长到距离 所需时间的 

最小值的 L／10． 

3 模拟结果与讨论 

本模型计尊了 Ni基 INcO718合金 (它的主要溶 

质)元素成分 (质量分数． ％，下同)是 Cr 21 Fe 20．5， 

Nb 5．5．Mo 3．3，Ti 1．15，A1 0．7)在不同冷却率时的凝 

固过程 模型中计算成核概率的相关参数列于表 1．试样 

尺寸为 20×20ⅡⅡn 这时元胞网的分辨率为 16 m．图 

8中，合金的液态用深衬度表示．其它不同的灰度表示晶 

粒的不同结晶取向 

图 8展示了在不同冷却率下．当过冷度为△ ，△ 

与 △ 时 晶粒在模壁表面形核并向铸件内部生长过程． 

图 8u-c是冷却率为0 001 s 时．随着温度的降低，晶桉 

首先在模基表面形成，随后向铸件的内部生长过程．由于 

温度下降的很慢．铸件内部的液体温度达不到形核所需的 

过冷度 固此不能在铸件内部形核，已经在模基表面形核 

的晶粒以柱状晶的形式逆着热流方向垂直模壁生长．一直 

延伸到铸件的中心 在模基表面形核的晶粒具有不同的结 

晶取向，这从图中不同的颜色能够反映出来 如图所示， 

柱状晶的表面凹凸不平．有些部分向中心延伸较快 这是 

由于在枝晶生长过程中．涪质在枝晶前端分布不均匀引起 

的．当枝晶生长时、搜叫甫获”的 蒗态元胞耍向周围尚未转 

化为固态的液态元胞析出溶质．溶质在液态中进行扩散， 

这使枝晶尖端前的液态溶质浓度分布不均匀 枝晶尖端向 

液态中的生长速率不同，溶质富集的区域相应的过冷度较 

低，枝晶生长的越快 另外．引起柱状晶前端溶质分布不 

均匀的一个原因来自于固 ／液界面的曲率影响．它导致枝 

晶尖端的平衡溶质浓度不同 使得棱晶尖端的生长速率不 

同，另外也使得对应于不同溶质浓度的凝固温度不同 这些 

因素使得枝晶尖端的液态元胞不可能同时转化为固态．因 

此，在图中表现为固 ／液界面不是均匀地向前推进，而是 

有些部位生长的较快．有些部位生长的较慢 

图 8d—f与图 8g—i是冷却率分别取为 0．07 s 与 

0．2 s 时、在冷却到不同过冷度 △ ，△ 和 △ 时 

的晶粒在模壁表面形核井向铸件内部生长过程．在冷却率 

较大情况下，当过冷度接近铸件内部液态成核所需的过玲 

度时．柱状晶尚没有到达铸件酌中心等轴晶就开始在铸件 

o 、
／＼。＼ 

、 

、 

、 (Z) 

、 

、 
广 

／ 

／  

／  
／  

o 
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田 8 在不同冷却率 当过玲度为 △n．△ 与△ 时，晶粒在模壁表面开j接并 铸件内部生长的扦{貌 

Fig·B The evoluti。 of gra ruc re⋯ d the丘“ I tw。_dlrⅡe” i。“ I 川㈣tog Ph he d cooling△n ：△ a“d 

△ under the different cooling rakes T 

内部形戎 如图 8g～i所示． 着冷却率的进一步加k 

这一趋势变得更为明显，柱状晶所达到的区域深度远小于 

在低冷却率时所达到区域深度，并且柱状晶向等轴晶的转 

化在凝固的早期就开始了 图中可以看出．枝晶表面形状 

不平滑，这是围为枝晶尖端前沿溶质分布的不均匀以及崮 

／液界面的曲率影响所致． 

4 结论 

在不同冷却率下，用一种元胞自动机模型模拟了 Ni 

基耐热台生凝固过程中晶粒微观结掏的演比 这个模型考 

虑了在慎基表面与铸件内部的均匀形核、晶粒的枝晶尖端 

生{乏动力学、温度场的扩散过程、台金中多组元溶质的扩 

散过程以及固／液界面的曲率影响．在本模型中 液态元胞 
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转变为固态由下述三个条件决定：最近邻元胞的状态：液 

态元胞的平衡温度低于凝固温度；最近邻固态元胞的“捕 

获”概率 计算结果表明，当温度降低很慢时，在铸件内 

部来不及形核前，在模基表面形棱的柱状晶就到达了锌件 

中心．当温度降低较快时，在柱状晶没有到选铸件的中心 

前，在铸件的内部发生形核，发生了柱状晶向等轴晶的转 

化．柱状晶所能达到铸件内的深度随冷却速率的不同而不 

同，冷却速率越大，柱状晶达到铸件内的深度越浅． 

本模型是一个简化的二维模型．许多因素尚未考虑进 

来，如溶质在固态中的扩散，对流效应以及外加电场对于 

形核与晶粒生长过程的影响等 然而，用这个模型模拟的 

结果，近似地描述了实际的凝固过程 
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