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要!首次将元胞自动机"
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#方法和有限差分法结合起来$建立了连铸

坯凝固时内部等轴晶和柱状晶的随机形核和晶粒生长模型&结合某钢厂实际生产情况$对实际工

况下连铸坯凝固组织进行模拟$再现了连铸坯内部组织的演变规律$发现晶粒呈现等轴晶 柱状晶

等轴晶的转变$以及不同工艺制度下
!

个晶层的厚度情况$表面激冷层和中心等轴晶层厚度随拉速

增加而减小$随下钢水过热度降低而增大$但柱状晶层厚度却随拉速和钢水过热度的增加而增加&

仿真结果对晶粒的随机形核'晶粒的择优生长'竞争生长以及晶粒的随机取向都有比较好的体现&

关键词!连铸坯%组织模拟%元胞自动机%柱状晶%等轴晶
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金属结晶后形成的组织$包括各种相的晶粒形

状'大小和分布等$将极大地影响到金属的加工性能

和使用性能$对于连铸坯$其凝固微观组织对其力学

性能有重要影响$并且直接关系到它的轧制和锻压

工艺等*

+?!
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&凝固过程的计算机数值模拟研究发展

迅速$主要针对宏观温度场'流场'热应力场的计算

及优化生产工艺$并预测和防止宏观缺陷等*
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&依

据液态金属的凝固及组织形成机理$金属凝固微观

组织数值模拟的数学物理模型主要包括形核模型'

生长模型和溶质扩散模型&目前国内外常用的数值

模拟方法有
!

种!确定性模型'概率模型和相场模

型&笔者则是应用基于元胞自动机的随机性模型对

连铸坯的凝固过程进行数值模拟*

)

$

C

+

&

最初的形核和生长模型一般采用确定性模型&

)*

世纪
D*

年代以后开始*

A?+*

+

$冶金学家随着组织模

拟的深入研究相继提出了连续形核模型'瞬时形核

模型和晶粒生长概率模型&

=.%&%86;S

等人发展了

Q%/;920.&%

技术后用其模拟了晶粒尺寸分布函数&

#*

年代
Y0/H6/

和
R0

>>

0S

提出综合确定性模型和

概率模型后提出
2E

模型*

+*

+

&我国对于凝固过程的

数值模拟起步较晚但发展迅速&清华大学柳百成和

许庆彦等人采用
2E

模型与宏观传热相耦合$对铸

造
E&?Cd=6

合金的微观组织进行了模拟计算*

+)

+

&

中国科学院金属研究所的李强等人用
2E

方法模拟

凝固组织$采用有限差分方法模拟凝固过程中的热

传导'溶质扩散及动量传输过程等*
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目前国内外针对连铸坯的凝固过程数值模拟的

研究较少$笔者应用元胞自动机模拟对连铸坯的凝

固过程进行数值模拟$研究连铸坯内部组织的演变

规律$晶粒的转变情况$以及不同工艺状况下各晶层

所占的比例$为优化连铸生产工艺提供有力依据&
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凝固组织数学模型
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晶粒形核模型

采用
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0S

等人*
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+提出的连续形核模型$假

设形核现象发生于一系列不同的形核位置上$形核

密度的变化 H?

H
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满足某一概率分布&若这种分

布符合高斯分布$则有下式!
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式中!

"

M

G0T

为最大形核过冷度%

"

M

)

为标准方差过

冷度%

?

G0T

为最大形核密度&

在计算中$采用两套
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参数值分

别计算铸坯表面和内部液相中的形核$以区别表面

和内部液面所具有的不同形核能力&另外$考虑到

长大的晶粒占据形核位置使得可以形核的位置逐渐

减少$可对形核基底分布函数乘上一个因子
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为固相率$如下所示!
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在一个时间步长
*

1

中$试样温度减少
*

M

$过冷度增

加了
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晶核密度的增加量与试样体积相乘$得到在
*

1

时间

内生成的晶核数
*

T

8

$试样的整个单元数为
T
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$确

定随机数
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式中
Y

2E

为每个晶胞单元的体积&在一个时间步长

内$试样中每个单元中产生一随机数
O

"
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#$当

O
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时$该单元开始形核&
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晶粒生长模型

建立枝晶生长动力学模型是进行晶粒生长模拟

的关键$通常认为$凝固过程中枝晶尖端过冷度
"
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由
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部分组成!
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式中!
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为成分过冷度%
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为热过冷度%
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为

动力学过冷度%
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M
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为曲率过冷度$
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为

枝晶尖端半径$

2

为
Y6PP:?M3%G:%/

系数&

在枝晶生长过程中$枝晶尖端液相中溶质富集$

有较大的浓度梯度$从而产生较大的成分过冷
"

M

I

$

热过冷度
"

M

;

和动力学过冷度
"

M

V

一般较小$忽略

不计&因此$枝晶尖端过冷度主要取决于成分过冷

度$另外$在形核和生长初期还受曲率过冷度的影

响&枝晶尖端过冷度'枝晶尖端半径和尖端生长速

度采用
NYM

模型*
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+计算&
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式中!

+

为枝晶尖端溶质饱和度%

#E

为枝晶尖端液相

溶质浓度$可通过具体的溶质计算得到%

*

为溶质分

)D

重 庆 大 学 学 报
!!!!!!!!!!!!!!!!!!!

第
!"

卷



 http://qks.cqu.edu.cn

配系数%
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为溶质
J9I&9;
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#为指数积分符号$

"

>

"

/

#

'

7

/

+m

9

)

)

H

)

%

V

=

为浓度梯度%

V

为温度梯度%

J

为液相线斜率%

.

为直径生长速度%

*
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是
%
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的函

数$在 缓 慢 生 长 条 件 下$
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%

I

较 大 时
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连铸坯组织模拟

首先$将模拟对象划分成大小两套网格$模拟过

程中整个计算区域划分为
AfT

个单元$每个单元

则由
Jf?

个元胞组成&大网格称为单元$用于宏

观范畴温度场计算%小网格成为元胞$用于微观范畴

组织模拟&元胞只有两种存在状态!液态和固态$将

元胞依次进行编号$每一编号对应具体元胞信息&

网格划分完后$进行单元和元胞初始化$单元固相率

为
*

$元胞形核质点标记为
*

$晶向赋值为
[+

$代表

液相状态&

在实际模拟过程中为满足计算精度要求$微观

网格需划分到
%

G

级&考虑到铸坯的对称性和组织

生长的一般规律$在计算过程中只对铸坯中心部位

纵向
+

)

)

长度的温度场进行计算$微观组织模拟的

计算区域在宏观计算区域的基础上缩小为铸坯中心

横向
)*GG

'纵向
A*GG

$如图
+

所示&

图
8

!

模拟计算区域示意图

在一个时间步长内$设置一个元胞选择器$随机

不重复地选取元胞编号$根据元胞编号可提取当前

元胞及其
"

个相邻元胞信息$继而判断!

+

#如果当前元胞过冷度
"

M

$

*

$则不进行形核

和生长计算$继续随机选取下一元胞&

)

#如果当前元胞为液态$则对当前元胞进行形

核计算&

按照晶粒形核模型$当前元胞过冷度增加
!

"

"

M

#"前一时刻过冷度为
"

M

#$晶粒密度增加量
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为!
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当前元胞是否形核要看其形核概率*
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若
%

?

*

O

$

O

为一随机数"

*

(

O

(

+

#$则当前元胞

形核$由液态转为固态$形成形核质点$此时需要更

新当前元胞信息!形核质点标记为
MR7F

$晶向值赋

予一个随机的正整数值"

*

#

D"

#$枝晶臂长'枝晶尖

端半径的初始化为
*

&

!

#如果当前元胞为形核质点$则对该形核质点

所代表的晶粒进行生长计算&

图
<

!

晶粒生长原理图

如图
)

所示$先捕捉到
"

个枝晶尖端所在的元

胞$利用
NYM

模型$可得到当前时刻
"

个枝晶尖端

半径
4

+

$

4

)

$

4

!

$

4

"

和生长速度
.

+

$

.

)

$

.

!

$

.

"

$然后

可以求出在一个时间步长
*

1

内枝晶臂长增长量及

伸长度&

"

#如果当前元胞为固态并且
"

个相邻元胞为液

态$则判断这些相邻液相元胞能否被当前元胞所在

的晶粒捕捉&

设当前元胞所在的晶粒为
7

$可提取
7

晶粒相

关信息!

"

个枝晶臂长$

"

个枝晶尖端半径$形核质点

坐标&另外$对晶粒
7

$晶向角度
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式中!

[

为可取的晶向总数%

N

为代表晶粒晶向的

整数&

=

!

模拟结果及讨论

笔者针对国内某钢厂实际连铸坯生产工艺情况

进行仿真计算$铸坯尺寸为
+D*GGf+)@*GG

&

!D

第
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模拟区域温度场宏观计算单元尺寸为
@ GGf

@GG

$

2E

微观计算单元尺寸为
@*

%

Gf@*

%

G

$

2E

算法网格划分比较细小$内嵌循环较多$一般计算机

完成一次成功的运算过程需要近
D@3

&由于连铸工

艺的变化会对连铸坯组织的最终形成产生不同影

响$为了了解不同工艺条件下的铸坯组织生长情况$

结合实际连铸生产过程中
!

个比较有代表性的工况

进行了计算$如表
+

&

表
8

!

=

个算例的实验数据

算例 拉速)"

G

.

G6/

[+

#

过热度)

l

算例
+ +'* )@

算例
) +'* !*

算例
! +') )@

图
!

为铸坯在算例
+

对应连铸工艺状况下模拟

得到的组织演变示意图&

图
=

!

算例
8

计算区域的组织演变图

从图
!

"

0

#中可以看出$连铸坯表面由于靠近结

晶器$其表层区域在结晶器激冷作用下$温度迅速下

降瞬间产生了大量晶核$这些晶核由于生长空间比

较少$很快便相互接触无法生长$形成了表层等轴晶

区&如图
!

"

P

#所示$在细小等轴晶前沿出现了等轴

晶向柱状晶的转变$柱状晶以一定速度向铸坯中心

生长$优先生长方向
$

+*

*

$与热流方向相反的晶粒

生长很快$体现了晶粒的择优生长&这些柱状晶在

继续长大的过程中基本保持了其尖端的抛物线形

状$但是由于晶粒的竞争生长在有限的横向空间里$

很快这些柱状晶就碰撞到一起填满了横向生长

空间&

从图
!

"

I

#可以看出$伴随柱状晶的逐渐生长$其

形貌也发生变化$由最初的枝晶抛物线形貌逐步演

变成了柱状$但其前沿依然保持着抛物线形貌稳定

向前推进&同时$在柱状晶生长过程中可以找到由

于晶粒竞争生长所留下的痕迹$如图中用椭圆圈出

来的区域所示$其中有一细小柱状晶生长过程中由

于周围柱状晶生长能力更强$被其周围柱状晶占据

生长空间$导致生长提前终止&随着柱状晶的发展$

经过结晶器'二冷区散热$铸坯中心部分液态金属的

温度全部降至熔点以下$再加上形核率的增加$满足

了形核时所需的过冷度的要求$于是在整个剩余液

相中同时形核&由于此时的散热已经失去了方向

性$晶核可以在剩余液体中自由生长$在各个方向上

的长大速度差别不大$因此即长成了中心等轴晶$如

图
!

"

9

#'"

1

#体现了中心等轴晶的形核'长大过程&

对于柱状晶向中心等轴晶的转化$按照
-̀/;

瞬时

形核模型*

C

+的解析解来进行计算$当中心等轴晶占

剩余液体的体积分数达到
*'"#

时$柱状晶的生长停

止$等轴晶开始的长大过程$即发生了柱状晶向等轴

晶转变$最终的组织生长形貌如图
!

"

1

#所示&

算例
+

的模拟结果很好地体现了连铸坯中间局

部区域凝固组织的演变过程&在算例
)

'算例
!

中

也得到了类似的组织演变模拟结果$其中各自对应

的组织转变图如图
"

和图
@

所示&图中"

0

#'"

P

#'

"

I

#

!

组瞬时模拟结果分别对应的是激冷层向柱状

晶生长的转变'铸坯中心出现等轴晶形核以及铸坯

凝固的最终结果&另外$由于目前研究工作最关心

的是工艺情况的变化对凝固组织各晶区所占比例的

影响&因此$对
!

组算例模拟得到的激冷层'柱状晶

区和等轴晶区
!

个晶区在纵向所对应的长度总结到

表
)

中$具体各区的长度值均近似取为整数值&

图
>

!

算例
<

对应的组织演变

"D
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图
?

!

算例
=

对应的组织演变

表
<

!

=

个算例下各晶区长度

长度)
GG

算例
+

算例
)

算例
!

激冷层
@ ) !

柱状晶区
D* D@ DA

中心等轴晶
+@ +! #

!

个算例由于工艺状况的差别$模拟结果的差

别相应有所不同$最直观地表现在各晶区所占比例

上有一定差别&结合表
)

中结果可以看出$算例
+

的表面激冷层长度要明显大于另外两个算例中的结

果&这是由于在算例
+

的工况条件下$对应的钢水

过热度较低$同时铸坯在结晶器停留的时间相对要

长些$为表面激冷层的形成提供了相对较好的冷却

效果$使铸坯表层温度很快下降提高了表层液相的

形核率&算例
)

和算例
!

由于拉速和过热度均为影

响铸坯表面温降速度的因素$虽然算例
)

的过热度

比算例
!

要大$但其对应的铸坯在结晶器停留时间

要长$因此两个算例的表层晶区长度差别不大&进

入柱状晶生长区域$柱状晶的生长主要受铸坯内部

过冷度的影响$过冷度越大越有利于柱状晶的生长&

由于算例
!

拉速最大对应的二冷强度最大$出结晶

器后铸坯内部温降最快晶粒生长速度快$因此算

例
!

的柱状晶最发达对应的柱状晶)等轴晶的比值

也最大&算例
)

由于对应的浇注过热度比算例
+

要

高$而其他工艺参数无任何变化$因此算例
)

的温度

降低的速度要比算例
+

相对慢一些$导致其铸坯中

心区域温度下降到形核过冷度以下也相应延迟$铸

坯中心出现等轴晶的时间比较晚$柱状晶生长速度

虽然慢些$但是有足够的生长时间$因此算例
)

的柱

状晶虽然比算例
+

的过热度大$但是其柱状晶要发

达柱状晶)等轴晶的比值也相应比较大&

综合以上分析可得形核率与生长速度的比值是

决定组织形态"柱状晶)等轴晶转变#的重要因素$要

想获得优良的微观组织应当合理地控制两者的比

值&对于连铸生产工艺而言$合理选择拉坯速度'控

制钢水过热度对连铸坯产品性能的提高十分关键&

>

!

结
!

论

+

#通过元胞自动机方法建立的连铸坯宏微观耦

合组织仿真模型$较好地再现了连铸坯内部组织的

演变规律$首先生成表层等轴晶$随后出现等轴晶向

柱状晶转变$然后柱状晶向等轴晶转变$最后生成中

心等轴晶&

)

#研究认为形核率与生长速度的比值是决定组

织形态的重要因素$要想获得优良的微观组织应当

合理地控制两者的比值&对于连铸生产工艺而言$

合理选择拉坯速度'控制钢水过热度对连铸坯产品

性能的提高实践关键&

!

#研究表明晶粒在生长过程中存在择优生长及

竞争生长$当其周围晶粒的生长能力超过自身生长

能力$则有可能被周围晶粒占据生长空间$使其生长

提前终止&

"

#较低的拉速下$铸坯表层激冷层'柱状晶和等

轴晶的相互比例也较低$而钢水大的过热度能够增

大相互之间的这个比例$合理地控制连铸拉坯的速

度和钢水的过热度对获得优质连铸产品有重要

意义&
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