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摘　要　采用宏观-微观耦合的方法,建立了宏-微观统一的数学物理模型[ 直接差分( Direct Difference)-元胞自动控制( Cellu-

lar Automaton)模型,即 CA-DD模型] ,模拟了热型连铸过程中晶粒的竞争生长过程,并研究了不同工艺参数对固-液界面形状

及晶粒竞争生长的影响。模拟结果表明,采用宏-微观耦合的方法模拟热型连铸过程中微观组织的演化过程以及各种工艺

参数对组织形成的影响是有效 、可行的。
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　　采用计算机微观数值模拟技术,在晶粒尺度上对热

型连铸凝固过程中的微观组织形成及演化过程模拟,同

时与宏观温度场模拟相结合, 可以全面反映热型连铸晶

粒的演化过程以及各工艺参数对晶粒演化的影响 。目

前用于铸件凝固过程微观组织模拟的基本方法,主要有

确定性模型 、Monte Carlo ( MC) 方法 、Cellular Automaton

(CA)方法 、相场法。

Monte Carlo方法( MC方法) [ 1 ～ 3]以概率统计理论为

其主要理论基础,以随机抽样为其主要手段。在处理形

核和生长过程中引入概率函数,模拟凝固过程中的一些

随机现象。利用 Monte Carlo 方法可以产生与实际相近

的微观组织, 但是 Monte Carlo 方法没有考虑结晶学取

向,缺乏生长动力学基础 。同 Monte Carlo 方法相比,

Cellular Automaton方法[ 4～ 6]考虑了晶体生长取向和枝晶

尖端的生长动力学, 物理意义明确。Cellular Automaton

模型适用于模拟柱状晶组织的形成 、柱状区晶粒的竞争

生长以及 ECT(等轴 —柱状)转变和 CET(柱状 —等轴)

转变 。

热型连铸过程组织演化的试验研究表明[ 7] , 在热型

连铸凝固过程中,组织的演化经历了晶粒迅速淘汰阶

段, 柱状晶竞争生长阶段和单晶生长阶段。因此热型连

铸微观组织模拟就是要再现这 3个阶段。本课题针对

纯金属 Cu 的热型连铸过程, 将宏观温度场模拟和 CA

方法模拟耦合,建立热型连铸凝固过程微观组织模拟的

宏-微观耦合模型[ 8, 9] ,并模拟研究热型连铸凝固过程微

观组织的演化过程 。
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1　微观组织形成的物理数学模型

1.1　温度场模拟的数学模型

在横引式热型连铸过程中, 随着铸棒以速度 vc水

平拉铸,液态金属不断补充, 因此热能是靠传导和流体

本身的运动两者来传递的 。通常可以忽略液态金属本

身因流动而造成的对流换热, 而把液相和固相区作为一

个整体以速度 v c水平移动,在这种情况下,则可以得到

圆柱坐标系下热型连铸过程的热传输方程。

ρcp
 T
 t
=λ(

 2T
 r2
+
1
r
 T
 r
+
 2T
 z2

) -ρcpvc
 T
 z
+﹒q

(1)

式中, ﹒q为潜热, cp为比热容, ρ为密度, λ为导热系数,

vc为连铸速度, T 为温度, r为圆柱体半径。

横引式热型连铸过程中在液态金属凝固的同时还

伴随其连续的水平运动, 因此热量传输不仅包含热传导

引起的热量变化,而且由于液态金属不断注入横引管,

还包括金属液质量变化引起的热量变化。后者的存在

使热型连铸过程温度场是一个定向不断变化的温度场,

其数学模型表现为包含速度项,模拟计算时表现为计算

区域的连续变化 。这一速度项的存在使基本方程引入

了温度的一次偏微分项而成为非稳态非齐次热传输方

程,直接求解比较困难。

采用单元水平移动模型对方程进行简化。即 Δt

内采用非稳态热传导方程计算空间温度场分布,然后单

元整体水平移动 vc·Δt距离,进行液态金属变化导致的

热量重新分布计算, 水平移动的空间 vc·Δt则以注入的

金属液充满。两个过程交替进行, 就可以实现对热型连

铸过程不断变化的温度场的描述。当 Δt 足够小时,以

铸速 v c匀速水平移动的铸棒被近似认为这种间歇式的

运动是合理的
[ 10]
。采用能量平衡法建立差分方程 。铸

棒单元剖分示意图见图 1, 针对( i , j )节点存在以下热

平衡关系:

图 1　铸棒单元剖分示意图　　
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2Δz ( Tt+Δt

i, j -T
t
i , j) =

λ2πi ( Δr) ( Tt
i, j+1 -T

t
i , j )Δt

Δz +

λ2πi (Δr) 2( Tt
i, j-1 -T

t
i , j) Δt

Δz
+

λ2π( i +1)ΔrΔz( Tt
i+1, j -T

t
i, j )Δt

Δr
+

λ2π( i -1) ΔrΔz( Tt
i-1, j -T

t
i, j ) Δt

Δr
(2)
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采用正逆序计算得到的温度分别为 T 1
t+Δt
i, j 和T2

t+Δt
i, j , 则

有

T
t+Δt
i, j =

T1
t+Δt
i, j +T2

t+Δt
i, j

2
(4)

式( 4)即为显式交替差分方程。

1.2　形核模型

采用 Rappaz, Thevoz[ 11, 12] 等人根据 Oldfield[ 13]理论

提出的准瞬时连续形核模型。在某一给定的过冷度下

晶粒密度 n( ΔT )可以通过对此分布积分求得:

n( ΔT) =∫
ΔT

0

dn
dΔt

d( ΔT) (5)

1.3　生长模型

1.3.1　枝晶生长动力学

在热型连铸凝固过程中, 微观组织由在引晶棒(激

冷面)上的等轴晶和沿连铸方向的柱状晶组织组成。对

等轴晶, 枝晶尖端生长速度采用 Lipton[ 14] 等人提出的

LGK模型计算 。对于由热扩散控制的等轴晶尖端生长

(纯金属)来说,如果假定枝晶端部为圆柱体,则有:

Pt =Ψt =-
ΔTt · cp
ΔH

(6)

式中, Pt为热的 Peclet数, Pt =RV/ ( 2α) , R 为枝晶尖端

的曲率半径, V为枝晶尖端的生长速度, ΔH 为熔化潜

热, cp为比热容, ΔTt为枝晶尖端液相过冷度, α为热扩

散率 。

V和 R在 Ψt一定的条件下成反比关系,但 R 值只能

在某一定值的条件下枝晶才能生长。Langer[15]等人根据界

面稳定性动力学理论认为, R 大约等于枝晶端部最小扰动

波长λ时,枝晶才能稳定生长,对合金而言:

R =λ=(
Γ

σ＊( mGc -G)
)
1/2

(7)

式中, σ＊是一常数,其值约为 0.025, Г是 Gibbs-Thomson

自由能, m 是合金相图中液相线斜率, G 是枝晶端部的

溶质浓度梯度 。
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G =
λsGs +λLGL

λs +λL
(8)

式中, λL, λs为液相-固相的导热系数;GL, Gs为液相 、固

相的温度梯度。

对固相,假定为等温, Gs=0, 同时假定固 、液相导热

系数相同,对纯金属,枝晶端部的溶质浓度梯度 Gc=0,

最终推导得到纯金属在负温度梯度下枝晶尖端生长速

度的表达式为:

V =2
σ＊αcp
ΓΔH ΔT

2
t (9)

　　柱状晶端部在正温度梯度下生长时, 生长速度 V

可用式( 10)表示:

V =
λLGL-λsGs

ρΔH (10)

　　实际模拟计算时, 如果晶粒端部的温度梯度为负,

说明是纯金属按等轴枝晶方式生长, 则用式( 9)计算晶

体生长速度;如果温度梯度为正,说明是纯金属柱状晶

生长,则用式( 10)计算生长速度。

1.3.2　枝晶生长方向

对立方晶系金属,其择优生长方向为<100>晶向 。

对于二维 CA方法来说,只考虑<10>和<01>两个方

向。假设在液相内部成形壁处形核的晶粒具有随机的

结晶方向, 形核的晶核的生长方向位于[ θ, θ+dθ] 内的

概率为:

dp( θ) = 2
π
dθ (11)

图 2　宏观单元与微观 CA单元之间的关系

2　微观组织形成的数值计算方法

2.1　网格划分和微观单元温度确定

温度场模拟和微观组织模拟采用不同的网格划分 。

用较粗的网格来计算宏观温度场, 在此网格内划分更细

的网格来模拟微观组织, 计算单元见图 2(外围粗实线

所示为宏观温度场计算单元, 内部用细实线剖分的单元

为微观模拟计算单元) 。由于微观单元很细, 其尺度为

μm 数量级,如果其温度也通过传热计算得到,将会耗费

大量的时间,因此采用插值求解 CA单元的温度,显然,

CA单元的温度受其周围的宏观单元的温度影响,各 CA

单元的温度与该点到其周围宏观单元的距离 li 成反

比,即:

Tp =∑
4

i=1
l
-1
i Ti/ ∑

4

i=1
l
-1
i (12)

式中, Tp为 CA单元的温度, Ti为P 点周围宏观单元温

度, li为P 点到宏观节点的距离 。

2.2　形核与长大

在每一时间步长内, 随着温度的降低, 过冷度

δ( ΔT )增加,晶粒密度 δn增加为:

δn =n[ ΔT +δ( ΔT) ] -n( ΔT) =

∫
ΔT+d(ΔT)

ΔT

dn
dΔT

d( ΔT) (13)

δn与铸件体积的乘积即为一时间步长内的形核数δn ,这

些新晶粒位置的选择,是根据在时间步长内网格单元形

核的概率 pn来随机决定的。

扫描所有的网格单元,如果该单元为液态(其状态

值为零) , 计算其 pn值, 并与一随机数 n (0≤n ≤1)比

较,如果 pn>n ,此单元形核凝固,其状态值赋予一大于

零的整数( 1 ～ 49) ,表示枝晶优先生长方向。传统的 CA

方法由于在模拟过程中, 晶粒偏离了原始晶向, 所以需

要在每一时间步长内对枝晶尖端生长方向进行校正 。

为了解决生长中的枝晶尖端校正问题, 采用 Gandin

等[ 16]提出的改进二维CA模型处理晶粒的生长。

3　模拟结果与分析

针对铸棒直径为 6 mm 的纯金属 Cu 进行微观组织

形成的模拟。模拟中, 微观模拟区域按每毫米 60个网

格剖分为正方形单元,网格厚度取为 1.5×10-16 m, 模

拟分辨率大约为 15 μm, 该值同二次枝晶臂间距是一个

数量级,因此可以很好地模拟通过分枝机理晶粒的生

长。微观模拟程序包括单元剖分 、形核处理 、生长处理

以及晶粒显示等 4个模块, 采用 Borland C++Builder 编

制。

当连铸速度为20 mm/min, 铸型温度为1 363 K, 熔

体温度为1 423 K, 冷却水温度为20 ℃, 冷却水流量为

0.4 mm/min, 冷却距离为 30 mm,凝固时间为 9 s时的温

度场模拟计算结果如图3 a所示, 图3 b为微观模拟结果。

可以看出,由宏观温度场计算得到的固液界面形状与微

观模拟结果是一致的, 但形状不完全一致, 而且宏观界

面位置要比微观界面位置超前一段距离,这是因为宏观

界面位置表示的是液相线的位置,而枝晶尖端的生长速

度与过冷度的平方成正比。热型连铸凝固过程固-液界

面的演变过程见图 4, 在凝固初期晶粒为迅速淘汰阶

段,固-液界面为平界面 。进入缓慢淘汰阶段后,固液界

面由平界面变为凸界面 。从图4中可以看出,晶粒
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　　　( a) 温度场分布　　　　　　(b) 微观模拟组织

图 3　宏-微观耦合温度场模拟结果

( a) 形核及表面

细晶生长阶段

( b) 晶粒快速

淘汰阶段

( c) 晶粒缓慢

淘汰阶段

图 4　热型连铸的组织演化过程

的快速淘汰阶段较短。

连铸速度对组织演化的影响见图 5, 从图 5中可以

看出随着连铸速度的增大, 固-液界面的凸起趋势逐渐

减小,固-液界面的位置从铸型内部逐渐向铸型外移动,

晶粒的淘汰趋势减弱。

从图 6中可以看出, 冷却条件对固-液界面的形状

以及固-液界面的位置影响不大, 但随着冷却条件的加

强, 晶粒的淘汰趋势增大 。

从图 7中可以看出, 铸型温度对固-液界面的形状

影响不大,但铸型温度增加, 固-液界面稍有变平, 界面

位置外移,晶粒淘汰趋势稍有增大 。

从图 8中可以看出熔体温度对固-液界面形状及位

置的影响不大,晶粒淘汰趋势变化不大 。

( a) 速度 20 mm/min ( b) 速度 40mm/min ( c) 速度 60 mm/min

图 5　不同连铸速度下的模拟组织

( a) 冷却水温 20 ℃、流量 0.4 L/min (b) 冷却水温 10 ℃、流量 0.8 L/min ( c) 冷却水温 0 ℃、流量 1.0 L/min

图 6　不同冷却条件下的模拟组织

( a) 铸型温度 1 363 K ( b) 铸型温度 1 373 K ( c) 铸型温度 1 383 K

图 7　不同铸型温度下的模拟组织

( a) 熔体温度 1 413 K ( b) 熔体温度 1 423 K ( c) 熔体温度 1 433 K

图 8　不同熔体温度下的模拟组织

　　从图 9中可以看出, 冷却距离对固-液界面的形状

及位置影响不大,对晶粒的淘汰影响也不大。

通过以上模拟结果的比较和分析, 晶粒的快速淘汰

阶段与工艺参数的改变无关, 各工艺参数主要影响固-

液界面的形状 、位置以及晶粒的缓慢淘汰阶段。在各工

艺参数中,连铸速度对固-液界面的形状 、位置以及晶粒

的淘汰影响最大,是热型连铸过程中影响晶粒组织演化

的主要因素。
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( a) 冷却距离 30 mm ( b) 冷却距离 35 mm ( c) 冷却距离 40 mm

图 9　不同冷却距离下的模拟组织

4　结论

(1) 所建立的宏-微观耦合模型是研究凝固过程微

观组织演化的一种可行方法, 对于研究各种工艺参数对

凝固组织演化的影响以及工艺参数的优化配置具有重

要的意义 。Cellular Automaton模型用于模拟热型连铸过

程微观组织的形成过程, 物理意义明确, 是一种切实有

效的微观组织模拟技术。

( 2) 模拟研究表明,在各种工艺参数中,连铸速度

对固液界面的形状和晶粒淘汰的影响较大,是热型连铸

过程中影响组织演化的主要因素。其他工艺参数(如冷

却条件 、铸型温度 、熔体温度以及冷却距离)对固液界面

形状 、位置以及晶粒的淘汰过程均有不同程度的影响,

但影响程度没有连铸速度的大 。
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prepared by liquid-solid reaction method were investigated by SEM,
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