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铁素体不锈钢焊接热影响区晶粒长大过程模拟 

莫春立 李殿中 钱百年 国旭明 
(中国科学院金属研究所，沈阳 110016) 

摘 要 提出一种用Monte Carlo模拟单相合盒的热影响区 (HAZ)晶粒长大方法．可“将焊接实际时间与模拟过程对应 

起来 应用有限元方法计算出焊接热循环，并结合晶粒长大的 Arrhenius公式，模拟了铁素体不锈钢 EB26 1在一定规范下 

HAz晶粒的演变情况 模拟结果表明．此方法可 预测 HAz中晶粒的分布以及存在于 HAZ中很陡的温度梯度对晶粒长大的 

阻碍作用 
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ABSTRACT A method of Monte Carlo about grain growth in welding heat affected zone of single 

phase alloy Was developed ．This mode1 carl obtain an 0ne_t0 0ne correlation between Monte Carlo steps 

and rea1 time of welding  Using FEM the therma1 cycles in the HAZ were calculated and according to 

ArrheniUS equation of grain growth．the grain structure evolution in HAZ of ferrite stainleSS stee1 EB一 

26—1 under eertain process parameters Was simulated．The results show that the grain size distribution 

in the welding HAZ could be obtained from Ivl0nte Carlo simulation．and the gr ain gr owth is restricted 

by the steep temperature gradients in the welding HAZ． 

KEY w ORDS Monte Carlo simulation，grain growth heat affected zone fHAZ) fetrite stainless 
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晶粒度是金属材料特别是钢铁材料重要的性能指 

标，晶粒长大是焊接冶金过程中不可忽视的固素，它常导 

致焊接热影响区成为性能薄弱的环节，故热影响区(HAZ) 

的晶粒长大，直接影响着焊接接头的性能 近十几年来 

Monte Carlo(MC)方法已广泛应用于多晶材料微观组织 

的模拟 tl,21该方法可以体现材料微观组织转变过程的动 

力学和拓扑学过程．为定量研究材料的组织演变提供了有 

效手段 国内在用 MC法模拟微观组织方面也进行了研 

究 【 主要集中在对MC法本身的探讨，以及模拟的晶粒 

尺寸分布函数的特点等方面 而将 MC法与实际工艺过 

程联系起来的文章较少 国外有关 MC模拟的文章中， 

将 MC模拟的晶粒长大动力学当作实际的晶粒长大动力 
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学，但实际上二者是不同的 研究者发现模拟时间与实际 

时间、温度直接对应非常重要 Ling和 Anderson[4_指 

出， MC时间步与实际时间步之间隐含激活能固素，这 

个固素与原子跳动频率相关 通过比较肥皂泡实验结果与 

MC方法模拟结果， Grest等人 IsJ将 MC时间与实际 

时间的关系写成 

t =0．32tMC+2044 (1) 

式中， t 和 tMC分别为实际时间与 MC时间步． min 

Radhakrishnan和 Zacharla[。1将其写为 

tMCS= 1 2[exp(一Q／兄 ) (2) 

式中 tMCS为 MC模拟时间步、即模拟的次数， l和 2 

是常数． Q 为激活能． 兄为气体常数， 为热力学温 

度， t为时间． Shen等人 【 将其写为 

tMcs： 【exp(一Q／nT)~t (3) 
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式中 为原子振动频率．在以上公式中 MC时间 度之间的关系如下 呜 

步与实际时间是线性相关的 然而模拟结果表明，MC时 

间步与时间只在有限的范围内线性相关 

本文作者根据 Gao等人 【0J的方案提出一种 MC时 

间与实际时间相关的动力学模式，即以实验数据为基础的 

模式，并以此模式研究了焊接热影响区 (HAZ)晶粒的长 

大过程 焊接 HAZ晶粒的长大过程受温度梯度、固态相 

变以及材料中第二相质点的影响．通常的钢铁材料在加热 

过程中要经历固态相变、碳化物或氮化物的溶解与析出及 

晶粒长大等几个过程．为更好地揭示晶粒长大过程，本工 

作选择固态无相变无析出相材料超纯铁素体不锈钢 EB26 
一 I进行分析． 

1 实验方法 

本实验所用材料为铁索体不锈钢 EB26—1，其成分 

(质量分数， ％)为： C 0．0053，S 0．003，P 0．017．si 

0．23 Mn 0．03，Cr 26．8，Ni 0．15，Mo 1．29．Cu 0．02． 

Nb 0 14，N 0 007，0 0．006．部分试件在 Gleeble1500热 

模拟试验机上进行热模拟试验 另一试件采用钨极氩弧焊 

接，电流为 I50 A，电压为 15 V．焊接速度为 15 mm／s， 

实验后对试样进行研磨、抛光 再用 1O％草酸腐蚀，统 

计晶粒大小．晶粒尺寸的精确度取决于视场中所选的晶粒 

的个数，每一视场都尽量多选以便提高其精度．根据不同 

规范下热模拟实验数据并结合焊接实验数据，确定晶粒长 

大与焊接参数的关系． 

2 MC模拟方法 

采用二维矩阵，应用六角形网格点阵．将随机分布的 

晶向数目Sr(D<Sr<04) 分配给每一模拟的格点，晶界是 

由两个不同位向的网格点决定的 而一格点上品向转变为 

另一晶向的几率 P 由转变前后的能量差 AE决定 即 

， 

P ：J。 (4) l 
1 AE 。 

式中， △E 为每一品格点与最近邻 6个格点的相互作用 

能在变化前后的差值 

6 

AE=L，∑( 。一 ) (5) 
z=1 

式中，角标 s0为所选晶格点处原始晶向数目 s 为品 

格点最近邻六个格点的晶向数目；s 为原始格点随机转 

变后的新晶向数目 J为相邻格点相互作用能 为 

Ktonecker函数． 

对每个晶格点，通过计算 △ 判断它的转变几率 晶 

界处格 晶向改变的统计结果最终表现为晶粒的长大 

3 以实验数据为基础的 MC模拟过程与结果 

通过实验建立起的晶粒尺寸、高温停留时间及加热温 

D1．7_璐 ：∑tg00D 9 104[exp(二 )]△ ) D 
= ∑1．× 【exp(— 手 ) (6’ 

000 

式中D为经过加热后晶粒尺寸，Do为原始的晶粒尺寸． 

取 D0=20 m 高温停留时间从温度上升到 900℃的时 

间 t900开始计算，到从峰值温度降到 900℃的时间 tgc】n 

为止 在这段时间内以 △t为时间步长，而加热过程的温 

度 是时间 t的函数．通过计算机模拟．得出晶粒尺寸 

D 与模拟时间步 tMCS的关系 

D= ~(tMCS) (7) 

式中K1和 1为常数； ^为模拟过程的格点常数．可据 

实际情况设定 将式(7)代^式(6)，即得出MC模拟时 

闻步 tMCS与时闻，温度之间在等温状态下的对应关系为 

(tMcs) =( ) + 

( )(1~1--toexp ) [8] l—丽_  J 

式中晶粒长大的指数 n=1．7，to和 1分别为等温加热开 

始和结束时间 式(8)可直接应用于等温状态 但在焊接 

时的不平衡加热、冷却的情况下．必须对整个方程进行求 

和 相应情况下公式为 

(tMcs) l_( ) + 

∑[expc兰嘉 纠 [9j 
由式(8)．(9)建立起计算机模拟时间步tMCS与实际时间 

的对应关系 

MC模拟采用的矩阵尺寸为 500x500 半周期性边 

界条件，即平行于热循环梯度方向的边界设定为周期性 

的，矩阵最上一排与最下一排相邻 经多次模拟并应用对 

数线性规划得式 (7)中 ． 1分别为 I 64和 0 35，代 

入式 (7)，得晶粒长大动力学公式为 

D=1．64A(tMCS)。 (10) 

取 A=5#In，晶粒尺寸与模拟时间步 tMCS的关系见圈 1 

将式(10)及相关数据代入式(9)，得 

( 。 s+ 

c t 

再代^图 2的温度场的计算数据，可得对应熔合线部位 

与计算机模拟时间步 tMCS的关系 旧 3)．为研究 HAZ 
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臣 1 计算机时闻步 tMO$与模拟的晶粒尺寸 D的关系 

Fig．1 Relationship between the MC step(fMOS)and gr~in 

size(D) 

圈 2 熔台线附蚯 HAZ的热循环曲线 

Fig．2 Therm al cycle curves different positions in HAZ 

(5O，100 and 150 m representing the distances from 

nIsionline) 

田 3 HAZ不同部位对应的计算机模拟步 tMCS 

Fig．3 Simulated MC steps(fMCS)at different locations in 

HAZ 

中温度梯度对晶粒长大的影响，将图 2 中距熔合线 

100 m 处的热循环记录下来，模拟相同热循环情况下试 

件总体受热时的晶粒长大、并与 HAZ中模拟结果相比 

较．结果如图4所示 可以看出．晶粒长大在 HAZ中距 

熔合线 100 pm 处的粗晶区由于温度梯度的存在而受到 

阻碍，其长大结果仅为无温度梯度时的 75％ 左右 温度 

梯度的存在造成HAZ各部分晶粒长不致、这种不一致性 

使晶粒长大相互影响和制约，客观上造成对晶粒长大的阻 

碍作用 在模拟过程中还发现温度梯度越大其阻碍作用越 

明显 图 5a为计算机模拟焊接热影响区的组织的结果， 

图5b c分别为实际焊接热影响区和母材的金相照片 

围 4 温度梯度对距熔台线 100 m 处晶粒长大的影响 

Fig．4 Effect of temperature gradient on the grain growth 

in HAZ from 100“m to the fusion line 

4 讨论 

超纯铁索体不锈钢 EB26— 1在加热过程中不发生 

相变，材料微观组织酌变化以晶粒长大为主，而且由于材 

料的杂质含量低，在加热和高温区的温度下降过程中没有 

第二相质点产生．亦无第二相质点阻碍晶粒长大，故这个 

过程比较适合用 MC方法进行模拟．模拟过程中的每个格 

电对应实际物理材料的一小块区域，它的选择可以根据模 

拟的实际情况而定 这样无论晶粒有多大都可以用格点来 

表示 为了提高模拟的精度，耍考虑两个因素：一是对给定 

物理过程所需的迭代次数：另一个是模拟精度．选取晶格点 

的尺寸十分重要 本工作所进行的步数为1×10 5×10 ， 

既可以较准确地建立起实际时问．加热温度与 tMCS之间 

的关系 又不使计算量过大而无法实现 因此晶格点尺寸 

要仔细选取以使运算步在此范围内 若选取晶格 空间常 

数过大．则 SMCS数目较小，模拟结果精度差：反之．晶 

格常数小．tMCS太大，有时超过 10 次．计算机运行也 

较难 根据调试结果，选择 A=5 m ．即二维平面中每一 

格点代表 5 pro~5 m 的区域 在 MC模拟过程中引入 

各向异性参数，即设定不同晶向对应不同的能量状态，是 

n】 0△E 
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田 5 模拟擞观组织与实际微观组织的对比 

Fig．5 Comparison of simu]ated and actual microstructures 

(a)simulated microstructure (b】actua]microstruc- 

tur圈 of HAZ fc1 actua]base atructure 

为了使模拟结果与实际更一致．由以上分析可知， tMCS 

的计算是通过经验晶粒长大公式和有限元的热循环数据 

得到的，因此经验公式与热循环的精度对模拟的精度有很 

大的影响．图2的热循环曲线是根据文献 『81中的实验结 

果并应用有限元软件 ANSYS进行计算的，计算过程中还 

通过实验进行验证．但由于有限元网格划分的限制 (每个 

网格最小间距为 100 m)．图中距离为 100 m的曲线为 

对周围节点经过线性处理的结果．这样可以更好的保证计 

算的准确性 由图5c可见母材中的平均晶粒尺寸为2O一 

30 m ，经焊接后熔合线附近不可避免地发生晶粒长大． 

最大晶粒约为200 m(图5b所示)．从图5a的模拟结果 

可以看出．熔合线附近晶粒尺寸较大．达到 200 m(图 a 

在左下部)，体现过热对晶粒长大的影响．它不但使晶粒普 

遍长大．同时也造成晶粒尺寸分布更加不均匀．从图 4可 

以看出由于HAZ不同位置存在温度梯度．使晶粒长大受 

到阻碍，用 MC 方法可以很好的体现这种阻碍作用 在 

计算过程中发现，当温度梯度变大时，这种阻碍作用也增 

加，最大时模拟的晶粒只能长大到无阻碍时的 60％．从金 

相照片与模拟结果的比较看 二者的晶粒尺寸分布一致． 

表明实际参数与模拟结果具有很大的可比性 应用 MC 

方法可以计算出每个时间步晶粒长大的平均晶粒尺寸以 

及拓扑学上的变化． Mc 方法不仅将晶粒长大的微观 

组织演变模拟出来，还将其宏观晶粒尺寸分布予以揭示， 

比较直观的揭示晶粒长大的动力学过程．这一点是物理模 

拟方法以及解析方法难以比拟的． 

5 结论 

(1)以 MC方法为基础．通过将 Mc模拟步 MCs 

与实际时间相匹配的模式，在应用一定实验数据和热循环 

数据的基础上，将 MCS与焊接工艺参数对应起来模拟 

HAz晶粒长大，得到与实测结果吻台较好的模拟结果 

{2)MC 模拟很好地反映了 HAz晶粒长大的动力 

学过程，揭示了由于温度梯度的存在对晶粒长大的阻碍作 

用，模拟了HAz微观组织的演变过程以及 HAz晶粒尺 

寸的分布情况 具有解析法难以比拟的优越性 
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