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CA/MC法模拟焊缝凝固微观组织形成
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摘要:基于焊接冶金学原理,将元胞自动机(cellularautomaton,简称CA)法和蒙特卡罗

(MonteCarlo,简称 MC)法相结合,建立了一类焊缝凝固微观组织演变模型.模型采用CA法

和 MC法构建凝固形核和长大演变规则,并且通过耦合有限差分法来计算温度场和溶质场.
模型被用来模拟低碳铁素体不锈钢焊缝凝固组织的形成,再现焊缝凝固微观组织演变过程.
模拟结果表明,增加形核孕育剂或减小焊接热输入均可以加强柱状晶向等轴晶转变.模拟结

果和实验结果以及理论模型吻合较好.
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0 引 言

焊缝的性能对焊接件整体性能有很大的影

响,而焊缝组织晶粒的大小和形态决定了焊缝的

力学性能.细小的等轴晶粒可以提高焊缝性能,但
在通常的焊接条件下却不容易获得,大部分焊缝

凝固组织均为粗大的柱状晶[1].因此,对焊缝凝固

组织形成过程进行研究有很重要的实际意义.
由于实验方法的局限性,近年来学者们开始致

力于采用数值模拟的方法来研究如何提高焊缝组

织性能,元胞自动机(CA)法和蒙特卡罗(MC)法等

介微观模拟方法开始应用到焊缝组织模拟中.
Rappaz等[2]采用CAFE模型模拟了移动激

光下的钢板再熔过程的微观组织变化.Nestler
等[3]运用CA法模拟了电子束表面再熔微结构形

成过程.在此基础上,Pavlyk等[4]还建立了耦合

宏观热源和流体流变的焊接凝固微结构模型.
Koseki等[5]采用 MC法建立了 MCFD微观组织

模型,模拟了焊接凝固中等轴晶的形成.最近,黄
安国等[6]采用CA法模拟了焊缝凝固组织晶粒长

大的优先取向及竞争长大机制.Wei等[7、8]基于

CA-FD模型模拟了焊接熔池枝晶晶粒长大过程.
但他们的模型都没有和实际焊接条件建立联系.
CA法[9]和 MC法各有优缺点,CA法的随机

性不是很好,而 MC法缺少物理机制的支持.因
此本文将两种方法结合起来模拟焊缝凝固组织的

形核和长大过程,并将模拟结果与焊接冶金理论

和实验结果进行比较.

1 数学物理模型

1.1 温度场及溶质场计算

热传导计算采用二维有限差分法,每一时间

步Δt内差分单元温度变化可用下式表示:

 Tt+Δt
i,j =(λi+1,jTt

i+1,j+λi-1,jTt
i-1,j+λi,j+1Tt

i,j+1+
λi,j-1Tt

i,j-1-(λi+1,j+λi-1,j+
λi,j+1+λi,j-1-A)·Tt

i,j)/A (1)

式中:A=a2cpρ/Δt,a为元胞边长,cp 和ρ分别为

比热容和密度;λi,j 为热传导系数,可由下式

λi,j =fsi,jλs+fli,jλl (2)
求得[10].其中fsi,j、fli,j分别为(i,j)处的固相分数和

液相分数;λs和λl分别为固相和液相热传导系数.
溶质场的求解采用与温度场类似的方程,但

对于液相扩散和固相扩散分别进行计算,在固/
液界面处通过平衡溶质再分配系数进行联系.在
一个时间步Δt内溶质浓度变化表示如下:

 Ct+Δt
i,j =(Di+1,jCt

i+1,j+Di-1,jCt
i-1,j+Di,j+1Ct

i,j+1+
Di,j-1Ct

i,j-1-(Di+1,j+Di-1,j+



Di,j+1+Di,j-1-B)·Dt
i,j)/B (3)

式中:B=a2/Δt;Di,j 为溶质扩散系数,可由

Di,j =fsi,jDs+fli,jDl (4)
求得.其中Ds 与Dl分别为固相与液相溶质扩散

系数.
凝固热采用温度回升法进行处理.对于发生

凝固转变的元胞,考虑凝固热后的温度为

 T* =T+ΔH/cp (5)
式中:‘*’代表界面;ΔH 为凝固热,其值见表1.
对于溶质再分配也采用类似于凝固热的方法进行

计算,发生凝固转变前后由于溶质再分配产生的

浓度变化为

C* =C+ΔC (6)
其中ΔC 为元胞状态发生转变时固液界面前沿析

出的溶质浓度.

表1 模拟中用到的材料物性参数[5]

Tab.1 Physicalpropertiesusedinsimulation[5]

参数 数值

cp/(J·kg-1·K-1) 821.6
λl/(W·m-1·K-1) 35
λs/(W·m-1·K-1) 30

ρ/(kg·m-3) 7.25×103

Dl/(m2·s-1) 5×10-9

Ds/(m2·s-1) 2×10-9

σsl/(J·m-2) 0.212
σss/(J·m-2) 0.468
ΔTn/K 1.8

ΔH/(J·kg-1) 1.854×105

1.2 形核及晶粒长大

对于焊接熔池结晶来说,非自发形核起了主

要作用.当液相中有现成表面存在时,可以在较小

的过冷度下进行结晶.熔池中存在两类现成表面:
一是熔合区呈熔融状态的基体金属晶粒表面;另
外就是合金元素或杂质的悬浮质点[1].

形核模型主要有两种,瞬时形核模型和连续

形核模型.模型中都有一些参数需要由实验来确

定.本文采用瞬时形核模型来模拟焊接凝固形核,
并且加入概率条件(具体见2.2)来控制形核.

长大规则采用结晶速率来计算界面单元的固

相分数fs,其计算式如下:

fsi,j =Li,j/LCA (7)
其中Li,j为晶粒长大距离,LCA为元胞边长.Li,j由

晶粒长大速率vgi,j 求得:

Li,j =∫
t1

t2
vgi,jdt (8)

晶粒长大速率由其和焊接速率之间的本构方

程求得,其方程如下:

vg =vw·cosθ (9)
其中θ为晶粒生长方向(最大温度梯度方向)和焊

接方向的夹角.
1.3 时间步的处理

元胞自动机程序和差分程序采用相同的时间

步.时间步大小应该满足两个条件:一是保证温度

场和溶质场显式计算结果稳定,再就是确保在一

个时间步内晶粒长大距离不大于一个元胞边长.
综合考虑以上条件,时间步Δt可以用下式计算:

Δt=0.25min ( a
vmax

,a
2

Dl
,a
2

Ds
,cpρa2

λ ) (10)

式中vmax 为晶粒最大长大速率.

2 CA/MC模型的建立

焊接凝固过程主要由焊接过程参数和材料的

成分来决定.为了简化模型,采用了以下假设:
(1)对于焊接热源模型进行简化,假设焊缝中

心1mm×1mm的区域迅速被加热到熔点以上

温度T0 而被熔化[5]:

T(x,y,0)=
T0; 0≤x≤1,0≤y≤1
298K; 1≤x≤4,0≤y≤1{

(11)

T0 的值通过模拟和实际焊接过程相同面积

的熔化区来确定,随着热扩散的进行,熔化区越来

越大直到整个焊缝区形成.
(2)采用随机设定一定数量元胞为形核孕育

剂位置,这些位置相当于熔池内的悬浮质点,其形

核和晶粒长大按固液界面位置处理.
2.1 元胞自动机方法

元胞自动机是一种时间、空间、状态都离散,
空间上相互作用及时间上的因果关系皆局部的网

格动力学模型.关于元胞自动机方法的详细介绍

见文献[9].
对于当前模型,模拟区域被划分为400×100

的四边形元胞空间,代表了4mm×1mm的实际

大小.模型采用二维vonNeumann邻居规则,即
只考虑4个距离最近的邻居.根据实际情况,各个

边界采用不同的边界条件,焊缝中心采用对称边

界条件,为了使截面的位置带来的影响最小,上下

边界采用周期边界条件(如图1所示).
模型赋予每个元胞如下信息:温度、溶质浓

度、晶粒颜色变量、晶粒长大取向和晶粒状态变
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量.晶粒颜色变量用来表示不同的固相晶粒,每个

形核的固相晶粒具有随机的长大取向.元胞状态

变化采用连续变量表示.‘1’代表固相,‘0’代表

液相,‘0’和‘1’之间代表固/液界面,处于界面态

的元胞可以发生形核和长大.整个程序的执行过

程参见图2.

图1 CA网格示意图

Fig.1 SchematicsoftheCAgrid

图2 二维元胞自动机程序流程图

Fig.2 Flowchartof2-DCAprogram

2.2 MC法修正形核和长大

为了更好地反映晶粒长大的随机过程及分枝

机制,MC方法被引入来进行长大规则的修正.
MC法也称为随机模拟法,它以概率统计理论为

其理论基础,以随机抽样为其主要手段.晶粒生长

过程中的 MC法基于能量最小原理,不仅考虑了

体积自由能变化,而且加入了界面能的影响.
晶粒形核过程的 MC概率修正由下式决定:

Pn =
1;ΔT≥ΔTn,i

N1
<r1,j

N2
<r2

0;ΔT<ΔTn
{ (12)

其中ΔT 为过冷度;ΔTn 为临界形核过冷度,其值

见表1.i,j为元胞位置,r1、r2为随机数(0<r1,r2
≤1).

对于正方形单元,晶粒长大时元胞由液相转

变为固相所需的最小能量为[11]

ΔF*
g (x,y,t)=

(nslσsl+nssσss)2δ
4ΔS(x,y,t)ΔT(x,y,t)

(13)
其中σsl和σss分别为固/液界面和固/固界面的界

面能,nsl和nss分别为固/液界面和固/固界面的

个数,δ为单元厚度,ΔS为熔化熵.元胞生长概率

Pg 可用下式计算[11]:

Pg(x,y,t)=
0; ΔT≤0
exp(-ΔF*

g (x,y,t)/kT);ΔT>0{
(14)

式中k为Boltzmann常数.

3 模拟结果及讨论

CA/MC模型被应用到低碳铁素体不锈钢中

以验证模型的正确性.计算中用到的物性参数见

表1.图3是模拟不添加形核孕育剂时得到的最

终组织和实际焊缝组织[5]的对比.简化热源模型

取T0=5000K和实际中得到的熔化区面积基本

一致.图3(a)是采用 MC修正长大前的结果,
图3(b)为考虑 MC修正长大后得到的模拟组织.
与实验结果图3(c)相比,经过 MC修正后的最终

组织在形状上更为接近.

图3 无形核孕育剂得到的模拟组织和实际

焊缝晶粒组织对比

Fig.3 Comparisonbetweencalculatedandactual
weldgrainstructurewithoutnucleateagent
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图4是CA/MC模型在形核孕育剂密度为

100/mm2 时得到的熔池凝固过程中不同时刻的

晶粒组织.图4(a)为熔化刚结束,焊缝即将凝固

时,图中白色区域代表焊接熔化区.图4(b)为柱

状晶形核并且开始长大.通过图4(c)可以看到柱

状晶向等轴晶转变(CET)发生,等轴晶的产生是

随着凝固过程进行,温度梯度发生变化和凝固前

沿有高密度形核孕育剂共同作用的结果.最终焊

缝组织图4(d)为初始得到柱状晶粒,凝固后期焊

缝中心为等轴状晶粒的混合组织.与实际焊缝组

织图4(e)相比,不论是在晶粒大小,还是在CET
发生时间上,都吻合较好.

图4 凝固过程中不同时刻焊缝组织比较(形核

孕育剂密度为100/mm2)
Fig.4 Calculatedresultsshowingdifferenttimeofgrain

structureandcomparingwiththeactualresults

withthenumberofnucleateagentsof100/mm2

图5为添加不同体积密度的形核孕育剂得到

的最终焊缝晶粒组织.由图5(a)可以看出,无形

核孕育剂时没有等轴晶粒出现,焊缝最终组织为

完全的柱状晶组织.比较图5(b)、(c)发现,随着

形核孕育剂密度的增加,等轴晶粒数量也随之增

加,并且形核孕育剂密度越大,等轴晶粒越细小.

图5 不同体积密度下形核孕育剂得到的模

拟焊缝组织(T0=5000K)
Fig.5 Comparisonbetweencalculatedandactual

weldgrainstructurewithdifferentvolume

densitynucleateagent(T0=5000K)

焊缝凝固的CET除了可以通过增加形核孕

育剂含量进行加强以外,还可以通过改变焊接能

量输入的手段实现.图5为通过改变第二相粒子

密度来得到更为细小的等轴晶粒组织.图6为采

用不同焊缝中心温度时得到的焊缝最终组织.不
同焊缝中心温度对应了不同的焊接热输入.由图

6可以看出,随着焊接能量密度的增加,焊缝更容

易以柱状晶组织凝固,而采用低能量密度更容易

在焊缝中心处出现等轴晶粒组织.

图6 焊缝中心温度对模拟得到晶粒组织的影

响(形核孕育剂密度为100/mm2)
Fig.6 Simulatedresultsshowingtheeffectofwelding

poolcentertemperaturewiththenumberof

nucleateagentsof100/mm2
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4 结 论

(1)建立了一类改进的CA/MC焊缝凝固微观

组织演变模型,模型被应用到低碳铁素体不锈钢焊

接中,很好地模拟了焊缝凝固微观组织的形成;
(2)在焊缝中添加形核孕育剂可以降低焊件

温度梯度,增加形核过冷度,进而促进等轴晶形

成,提高焊缝性能;
(3)通过减小焊接热输入,可以降低焊缝处能

量密度,进而细化晶粒,改善焊缝性能.
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Simulationofformationofwelding
solidificationmicrostructurebyCA/MCscheme

DENG Xiao-hu, ZHANG Li-wen*

(SchoolofMaterialsScienceandEngineering,DalianUniversityofTechnology,Dalian116024,China)

Abstract:Basedonthemetallurgicaltheoriesofwelds,amodifiedcellularautomaton(CA)and
MonteCarlo(MC)modelisconstructedonmicrostructuralevolutionduringweldingsolidification.
TheCA/MCschemeisusedtothedevelopmentofevolutionalruleofgrainsnucleationandgrowth
combinedwithfinitedifferencecalculationofthermalandsolutediffusion.Themodelisemployedto
simulatetheformationofweldingsolidificationmicrostructureinlow-carbonferriticstainlesssteel.It
isfoundthatthesimulationcanreproducetheweldssolidification.Thesimulationresultsshowthat
increasingthenucleatingagentordecreasingtheenergyinputcanenhancethecolumnar-to-equiaxed
transition(CET).Thecomputedresultsarequalitativelyconsistentwiththeactualonesand
theoreticalconclusions.

Keywords:cellularautomaton (CA);MonteCarlo;weldingsolidification;computersimulation;

microstructure
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