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摘　要:将元胞自动机方法用于焊缝金属凝固组织演变的模拟中 , 不仅为焊缝微观组

织演变的数值模拟开辟了一种新的途径 ,同时也有助于研究焊接接头组织并依此优化

工艺来提高焊件质量.文中研究了焊缝凝固过程中的溶质扩散问题 , 构建了基于元胞

自动机的焊缝枝晶生长速度模型 ,在此基础上进行了焊缝中心等轴晶和熔池边缘柱状

晶生长的模拟.初步计算了焊缝中心等轴晶和熔池边缘柱状晶的生长形态 , 计算结果

明显再现了二次 、三次枝晶的生长及竞争生长等微观现象.结果表明 ,元胞自动机方法

是研究和模拟焊缝微观组织的有效手段之一.
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魏艳红

0　序　　言

焊缝的微观组织对焊接接头的性能有着重要影

响.焊缝组织的形成过程复杂 ,受诸多因素影响.

因此 ,焊缝凝固过程中微观组织演变的研究是一个

复杂而重要的领域.该领域的研究 ,以往主要是采

用试验的方法.但试验研究费用高 、工作量大 、周期

长 ,并且由于焊缝凝固过程的复杂性 ,试验研究方法

的应用受到一定的限制.近来计算机技术的发展 ,

推动了数值模拟方法在该领域的应用 ,基于微观和

介观尺度进行焊缝凝固过程的晶粒生长的模拟计算

已经成为可能
[ 1]
.

元胞自动机应用于凝固过程组织模拟时 ,主要

以凝固热力学 、晶粒形核和生长动力学为依据 ,考虑

了形核位置与生长取向的随机性 , 它克服了 monte

carlo方法物理基础不明确等缺点 ,并且能考虑过冷

度和溶质扩散等多重因素的影响.Lee
[ 2]
, Brown

[ 3]
,

Gandin和 Rappaz
[ 4]
,柳百成

[ 5]
、朱鸣芳

[ 6]
、兰勇军

[ 7]

等人在该领域进行了卓有成效的工作 ,他们建立了

元胞自动机与有限差分(CA-FD)、元胞自动机与有

限单元法(CA-FE)的联合模型 ,并能基于三维非均

匀温度场计算 ,初步取得了比较满意的结果.但其

研究几乎都局限于铸造领域 ,而没有涉及焊缝凝固.

鉴于焊缝凝固过程的复杂性 ,对其各个不同阶

段分别建立合适的物理模型 ,借助于热力学和统计

物理的概念 ,进行半唯象的处理 ,是一种可行的研究

方法
[ 8]
.文中将元胞自动机应用于焊缝凝固过程晶

粒生长的计算 ,基于溶质扩散模型和生长速度模型 ,

模拟了焊接熔池中等轴晶与柱状树枝晶的生长.初

步计算结果再现了二次 、三次枝晶臂生长 ,以及不同

晶粒之间的竞争生长等微观现象.

1　模型的建立

文中将处于生长状态的元胞作为一个整体来考

虑其与邻居之间的溶质再分配.凝固的微观表现为

一个时间步内生长状态的元胞固相分数的增加 ,这

会导致枝晶前沿溶质浓度的改变 ,从而出现不平衡.

于是 ,浓度梯度的存在导致了扩散.

(1)液固界面平衡式 ,即

CS

＊
= kCl

＊
(1)

式中:CS

＊
和 Cl

＊
分别为固 、液相界面平衡浓度.

(2)液相区溶质再分布控制方程 ,即

 Cl

 t =
 
 x[ Dl

 Cl

 x ] +
 
 x[ Dl

 Cl

 y ] (2)

式中:Cl 为液相元胞浓度;Dl 为液相溶质扩散系数.

(3)固相区溶质再分布控制方程 ,即

 Cs

 t
=  
 x
[ Ds

 Cs

 x
] + 
 x
[ Ds

 Cs

 y
] (3)

式中:Cs为固相元胞浓度;Ds为固相溶质扩散系数.

(4)固液共存区溶质再分布控制方程.一般固
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相元胞的邻居都是固相或生长态元胞;液相元胞的

邻居都是液相或生长态元胞;而生长态元胞的邻居

可能是固相元胞 ,也可能是液相元胞 ,还可能是生长

态元胞.

以生长状态的元胞为中心计算扩散时 ,无论生

长态元胞的邻居是固相元胞 、是液相元胞 ,还是生长

态元胞 ,其浓度都用有效浓度 CE 来表示
[ 2]
为

CE =CL[ 1 -(1-k)f s] (4)

显然 ,在极端情况 , fs =1 时:CE =CS;fs =0

时:CE =CL.于是 ,扩散平衡可表示为

 CE

 t
= ·(DE  ·CE) (5)

式中:DE 为有效扩散系数
[ 2]
,表示为

DE =(1-fs)DL +fskDS

式中:fS为固相率;CS和Cl 分别为该元胞的固 、相中

溶质浓度.

关于溶质扩散模型的详细描述 ,见文献[ 8] .

对于枝晶尖端生长速度计算 ,目前 KGT 模型被

广泛地应用.KGT 模型建立在“枝晶尖端拥有理想

抛物线形状 ,以稳定的速度生长”等假设的基础上 ,

并且动力学的过冷通常是被忽略的.该模型对于一

次枝晶的平均生长是非常有说服力的.但是 ,对于

有复杂形式溶质场相互作用的二次枝晶臂和三次枝

晶臂的生长情况 , KGT 模型往往是无效的
[ 2]
.文中

参考了Nastac等人
[ 9]
的工作 ,基于枝晶尖端溶质平

衡 ,建立了枝晶生长速度模型
[ 8]
.文中的模型虽然

仍然存在一定局限性 ,如溶质分配系数和液相线斜

率等参数作为常数处理 ,但该模型依然是焊缝凝固

过程枝晶生长的理想近似.关于速度模型的推导过

程及详细描述 ,见文献[ 8] .

2　焊缝晶粒生长的模拟

焊接条件下 ,熔池中存在两种形核现成表面:一

种是合金元素或杂质的悬浮质点 ,一般情况下其作

用不大;另一种是熔合区附近加热到半熔化状态基

体金属的晶粒表面 ,非自发形核就附着在这个表面

上 ,并以柱状晶的形态向焊缝中心成长 ,形成交互结

晶(或称联生结晶).

文中考虑了晶粒生长过程的随机性 ,初步模拟

了镍基二元合金焊缝中心单个晶核的等轴晶和靠近

熔池壁处的柱状晶的生长.文中计算过程中所使用

的物性参数如表 1 所示(表中 w 为质量分

数 , %)
[ 2]
.计算扩散的过程中 ,在上述模型的基础

上忽略了反扩散.并且没有考虑焊接熔池中流场的

影响.

表 1　所使用的材料的性能和模拟参数

Table 1　Material properties and model parameters used in the simulations

液相线温度

TLIQ K

液相线斜率

mL (K·w-1)

溶质分配系数

k

液相扩散系数

DL (m
2·s-1)

固相扩散系数

DS (m
2·s-1)

Gibbs-Thomson

系数

初始浓度

C0(质量分数 , %)

元胞尺寸

a μm

时间步

■t s

1 609 -10.9 0.48 3.0×10-9 3.0×10-12 1.0×10-7 4.85 5 ≤ 1
5
min( a

vmax
· a

2

DL
)

2.1　等轴晶生长的模拟

图1和图 2分别给出了模拟得到的焊缝中心等

轴晶在不同时刻的生长结果及溶质分布形态.

图 1　模拟得到的焊缝中心等轴晶生长结果

Fig.1　Simulation results of equiaxed grain formation in weld

solidification

纵向色标单位为质量分数 , %

图 2　180 000等轴晶溶质浓度分布

Fig.2　Solute distribution at 180 000 CAs

为了重点考虑生长问题 ,温度场的计算基于一

定的假设和理想处理.计算过程中 ,假设计算域内

的所有元胞在同一时刻具有相同的温度 ,它们在一
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定时间区间内遵循一定降温冷却规律.该冷却规律

是对焊接热循环曲线中对应部分的近似处理
[ 8]
.

图1中给出了单个晶核的等轴晶的自由生长.在生

长的前期 ,二次枝晶的生长并不明显 ,如图 1a.随着

生长的继续 ,固液界面溶质堆积加剧 ,成分过冷加

大 ,二次枝晶的生长明显加强 ,如图 1b所示.

图2 中是 180 000时间步的溶质分布形态.由

图中可见 ,在二次枝晶甚至三次枝晶包围形成的区

域中 ,高浓度的溶质富集.这是因为 ,与枝晶尖端生

长前沿相比 ,上述偏析区域的溶质没有足够的扩散

空间.

2.2　柱状晶生长的模拟

图3和图 4分别是模拟得到的熔池边缘柱状树

枝晶的生长结果及相对应的溶质分布形态
[ 10]
.模拟

过程中的冷却速率也是对焊接热循环曲线中相对应

部分的近似处理
[ 10]
.

一般说来 ,焊缝中靠近熔合线的边缘区域往熔

池中心方向依次由平面晶 、胞状晶 、柱状晶向等轴晶

过度.平面晶和胞状晶的出现是由于在焊缝熔合线

附近朝熔池中心方向温度梯度大 ,成分过冷小.文

中计算过程中 ,只考虑熔池边缘柱状树枝晶的生长.

图3 是熔池边缘柱状树枝晶的生长结果.在图 3a

中 ,晶粒形核于熔池边缘并往熔池中心的方向生长.

从图中能明显看到二次 、三次枝晶臂的相互作用及

竞争生长.

图 3　模拟得到的不同时刻焊缝边缘柱状枝晶生长结果

Fig.3　Simulation results of columnar dendritic grain formation

in edge of molten pool at different time

图 4　模拟得到的溶质浓度分布结果

Fig.4　Solute distribution at different time

图 4是图 3中对应的模拟条件下的溶质浓度分

布.由图中可见 ,晶界偏析明显.并且 ,与图 2中等

轴晶的情况有一点类似之处的是 ,高浓度的溶质富

集于二次枝晶甚至三次枝晶包围形成的区域.由此

可见 ,除了尽可能降低冷却速率以获得足够的溶质

扩散时间以外 ,凝固界面前沿足够的可用于扩散的

空间是溶质得以充分扩散的又一条件.

3　结　　论

(1)用元胞自动机方法进行焊缝凝固过程的枝

晶生长的数值模拟 ,模拟结果展示了焊接熔池中心

等轴晶和熔池边缘柱状晶的生长形态 ,以及与之相

关的溶质浓度分布.

(2)焊接熔池凝固结晶过程中 ,枝晶间的竞争

生长激烈 ,枝晶形态复杂 ,晶界偏析显著.

(3)用元胞自动机方法模拟焊缝凝固过程的枝

晶生长是可行的 ,但仍需要在模拟熔池内多角度复

杂枝晶形态 、考虑熔池内流场以及定量研究等方面

进行更深入的研究工作.
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