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摘  要：采用 CAFE 模型(Cellular automata finite element method)模拟第二代镍基高温合金 CMSX4 凝固过程中的

晶粒生长，并探讨浇注温度和冷却速度对凝固组织的影响。结果表明：凝固开始时，首先在铸锭底部会形成一层

取向随机的细小等轴晶，由于晶粒间的竞争生长，晶粒数目减小，晶粒尺寸增大，〈001〉晶向与热流方向偏离角较

大的晶粒逐渐被偏离角较小的晶粒淘汰。浇注温度的提高会使晶粒尺寸变大、晶粒数目变小，而冷却速度的升高

却会使晶粒尺寸变小，与理论分析一致。 
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凝固过程的显微组织模拟是指在晶粒尺度上对铸

件凝固过程进行模拟，通过对铸件凝固过程的微观模

拟只需做少量实验即可预测铸件凝固组织和力学性 
能 [1−3]。CAFE 模型是其中一种微观模拟方法，是

GANDIN 等[4−5]基于晶体凝固模型，在 CA 方法中引

入晶粒的晶体学取向和枝晶尖端生长动力学，并与有

限元热流计算方法相结合，形成的元胞自动机−有限

元模型。其特征是：凝固区域首先用较粗的网格来计

算温度场,在此网格内，划分成更细而均匀的节点,在其

中采用 CA 模型进行形核与生长计算，CA 节点是自动

生成的。该方法可以模拟外层等轴晶与柱状晶的竞争

生长、柱状晶区的形成、晶粒边界的取向与热梯度之

间的关系、柱状晶向等轴晶的 CET (Columnar to 
equiaxed transition)转变、在非等温温度场中的等轴晶

粒的形状等[6−7]。 
CAFE 模型的应用是比较广泛的，卜晓兵等[8]采

用 CAFE 模型，对同一铸件不同尺寸的 Al-2%Cu 合金

凝固显微组织进行三维模拟及预测，并引入空位形成

能对固相扩散系数进行了优化，发现当铸件直径增大

时，柱状晶占总晶体比例铸件减少，等轴晶所占比例

铸件增大，且随着换热系数的增大，同一铸件不同 

直径的铸件凝固组织中柱状晶组织比例显著增大。仲

红刚等[9]使用 CAFE 模型预测水平单向凝固实验中，

Al-4.5%Cu 合金试样的温度场和显微组织模拟，结果

表明 CAFE 模型可以较准确地预测柱状晶向等轴晶转

变(CET)位置和等轴晶晶粒尺寸。张华等[10]对不同工

艺下Al-Si合金A104的凝固组织进行了三维模拟及预

测，并进行了热态验证实验，发现模拟结果与实验结

果基本吻合，能够较为准确地反映出等轴晶和柱状晶

的分布位置、比例和大小。MOHSEN 等 [11]比较了

CAFE 模型以及 PFFE 模型(Phase field finite element 
model)模拟Al-3%Cu合金单晶凝固过程中的等轴晶生

长过程的模拟结果，结果表明，CAFE 模型比 PFFE
模型更有效率，特别是在模拟晶粒尺寸方面。

RAVINDRA 等 [12]改进了 CAFE 模型，并模拟了

FSW(Friction stir welding)过程中晶粒尺寸的分布，并

通过对比发现模拟结果与实验结果相吻合。 
本文作者采用 CAFE 模型模拟了第二代镍基高温

合金 CMSX4 定向凝固过程中的枝晶生长，研究了凝

固过程中晶粒的转变、粗化、竞争生长等现象，以及

浇注温度和冷却速度对凝固过程的影响。 
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1  CAFE 模型 
 
1.1  宏观模型 

温度场的模拟是进行微观凝固组织模拟的前提，

采用有限元(FE)法求解热传导微分方程，三维宏观温

度场热传导控制方程[13]为 
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(1) 
式中：T为热力学温度；ρ为密度；c为比热容；λ为
导热系数；L 为凝固潜热。凝固潜热的释放是金属凝

固过程区别于一般导热过程的特点，是连接宏微观现

象、进行宏微观耦合模拟的一个纽带，潜热的释放直

接由微观范畴的晶粒形核、生长来确定，同时枝晶生

长释放的结晶潜热反馈到温度场计算中去，在本模型

中对结晶潜热的处理采用热焓法[14]。 
 
1.2  微观模型 
1.2.1  形核模型 

凝固过程中枝晶的形核有均匀形核和非均匀形核

两种，而显微组织的数值模拟过程对非均匀形核的处

理有 2 种方法：瞬时形核和连续形核。为了更准确地

反映实际情况，并考虑到凝固过程中其他凝固条件对

终晶粒大小和晶粒形态分布的影响，本研究中采用

GANDIN等[4−5]提出的基于高斯分布的连续形核模型，

图 1 所示为体与面的非均匀形核高斯分布曲线[10]。 
 

 
图 1  液体表面与体内的形核高斯分布函数[10] 

Fig. 1  Nucleation site distribution for nuclei formed at chill 

surface and in bulk of liquid[10] 

假设形核现象发生在一系列不同的形核位置上，采用

连续而非离散的分布函数 dn/dΔT 来描述形核密度的

变化，其中，dn是由过冷度 ΔT增加引起的晶粒密度

增加。在某一过冷度 ΔT时所形成的晶粒的密度 n(ΔT)
可由该分布曲线的积分求得： 
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式中：n(ΔT)是过冷度 ΔT时的晶核密度，ΔT=TL−T (TL

为液相线温度)；NS为 大形核密度；ΔTN和 ΔTσ分别

为合金的 大形核过冷度和标准方差过冷度。 
1.2.2  生长模型 

生长模型采用由 KURZ 等[15]提出的枝晶尖端生

长动力学模型，即 KGT(Kurz-Givoanola-Trivedi)模  
型[16]，选择该模型的原因在于：一方面该模型描述了

快速凝固过程中强制性尖端的生长，确立了晶粒生长

速度和过冷度的关系；另一方面考虑了在高的凝固速

度下溶质陷落、扩散系数随温度的变化关系，以及有

曲率和动力学效应对过冷度的贡献，其具体如下： 
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式中：ΔTc、ΔTt、ΔTK、ΔTr分别为溶质扩散引起的过

冷度、热扩散引起的过冷度、动力学过冷度和固/液界

面引起的曲率过冷度。对绝大多数合金而言，ΔTt、

ΔTK、ΔTr 通常可以忽略，固近似有 ΔT=ΔTc；Ω 为溶

质过饱和度；R为枝晶尖端半径；Gc为枝晶前沿液相

中 的 溶 质 浓 度 梯 度 ； G 为 浓 度 梯 度 ； Γ 为

Gibbs-Thompson 系数；m为液相线斜率；Pe为溶质的

Peclet 数；Iv(Pe)为 Peclet 数的 Ivantsov 函数；ξc 为 
Peclet 数的函数，在低速生长时取 1；D为液相内的溶

质扩散系数；v为枝晶尖端生长速度[17]。 
由于 KGT 模型是针对二元合金，本模型中采用

等当量法对其扩展，使其适应任意多元合金，扩展后

的模型包括： 
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式中：ci、mi、ki分别为各种元素在合金中的质量分数、

液相线斜率和溶质的平衡分配系数。 
联合式(4)~(11)， 终可得枝晶尖端生长速度 v和

过冷度 ΔT之间简化的关系式为 
 

3
3

2
2 ΔΔ TaTav +=                           (12) 

 
式中：a2、a3 分别为多项式系数，是与合金相关的常

数；ΔT为枝晶尖端的过冷度。 
 

2  CA 与 FE 模型的耦合 
 

有限元法(FE)是一种用较简单的问题替代复杂问

题得到一个近似解的方法，它将求解域看成是由许多

称为有限元的小的互连子域组成，对每一单元假设一

个合适的(较简单的)近似解，然后推导求解这个域总

的满足条件(如结构的平衡条件)，从而得到问题的解，

本模拟中，应用 FE 法模拟计算宏观上凝固过程中的

温度场变化。元胞自动机法(CA)是一个时间、空间以

及系统都离散化的动力学系统，是一种随机数学模型，

在一个元胞自动机模型中，体系由有限个元胞组成，

时间由离散化的一定间隔的时间步组成，每个元胞的

所有可能状态也是独立划分的，分为有限个分立的状

态，本模拟中主要应用 CA 法模拟计算微观上晶粒的

形核与生长变化。 

为了将 FE 和 CA 法耦合到一个模型中，并且引

入凝固潜热的影响，确保显微组织是温度场的函数， 

为此定义了 FE 节点和 CA 元胞之间的插值因子，如

图 2 所示。中心在有限元网格的 CA 元胞 v与有限元

节点 i、j、k之间分别具有非零的插值因子 viφ 、 vjφ 、

vkφ 。这些因子结合 FE 节点的温度就可以确定网格中

元胞处的温度。在节点处采用同样的插值因子对树枝

晶形核、生长过程释放的潜热求和，更新节点温     
度[18−19]。 
 

3  CAFE 模型的计算方法 
 

CAFE 模型计算过程如下：在宏观范围内，模型

基于热流计算，忽略熔体内的对流，采用有限元法及

热焓法和隐式格式求解热流方程；在微观范围内，考

虑枝晶尖端动力学和晶粒范围内的溶质扩散，建立形

核和生长模型，计算等轴枝晶晶粒的形成；在某个时

间步长内，当过冷度满足形核条件时，此单元的某些

节点开始形核，其生长取向是从一系列随机取向族中

选取的。 

计算开始时合金的温度高于液相温度，所有元胞

被状态因子 i=0 (液态)标记。在某个时间步长时，过冷

度满足形核条件，此单元的某些节点形核、状态因子

转换为整数(i≠0)。晶粒的生长算法是完全确定的，在

计算中，假定枝晶按照尖端动力学方式生长，择优取

向的生长方向是〈001〉方向，且与母胞的保持一致。 

晶粒生长是基于八面体[111]面，每个生长的元胞

赋予整数状态因子(iv≠0)。计算时，在相邻元胞中至少

有一个是液态。生长的八面体和元胞 v(iv≠0)捕获相邻

元胞 μ(iv=0)，被捕获的相邻元胞 μ状态因子数转化为

元胞 v的状态因子数，并且与元胞 v相关的新的八面 
 

 
图 2  CAFE 耦合模型及 FE 节点与 CA 节点关系示意图 

Fig. 2  Coupled model of CAFE (a) and relationship between FE mesh and CA cells (b) 
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体开始生长，只要元胞周围被糊状区包围，元胞停止

生长[20−22]。 
 

4  镍基高温合金的显微组织模拟 
 
4.1  模拟参数的确定 

本模拟中采用第二代镍基高温合金 CMSX4[22]，

液相线温度为 1381 ℃，固相线温度为 1329 ℃，金属

液的浇注温度为 1401 ℃。合金化学成分见表 1。根据

其化学成分可以计算出枝晶尖端生长速度的多项式系

数，α2=1.710×10−3，α3=7.863×10−4。且模型中需要

输入的参数 ΔTs,max=5 K、ΔTs,σ=1 K、ns,max=1×107 m−3、

ΔTv,max=5 K、ΔTv,σ=1 K、nv,max=1×108 m−3(面形核参数

下标为 s，体形核参数下标为 v)。采用的试样尺寸为

d30 mm×80 mm，对其进行实体造型，并进行网格剖

分，网格尺寸为 2 mm×2 mm×2 mm，得其节点数为

5953，单元数为 28050。图 2 所示为网格剖分示意图。

自动生成 CA 节点，元胞尺寸为 10μm×10μm×10μm。

在试样的底部(图 3 中红色区域)设定水冷区，试样顶

部设定一个发热保温冒口(防止试样顶部产生缩孔缩

松)，试样的四周设定为绝热区，使试样中只存在一个

自上而下的温度梯度，使熔体定向凝固。 
 
表 1  CMSX4 第二代镍基高温合金的化学成分 

Table 1  Chemical compositions of second generation nickel- 

based superalloy CMSX4 (mass fraction, %) 

Re Cr Co Mo W Ta Al Ti Hf

2.90 6.40 9.60 0.61 6.40 6.60 5.67 1.04 0.10

 

 

图 3  试样网格剖分示意图 

Fig. 3  Schematic diagram of specimen mesh generation 

4.2  CMSX4 合金定向凝固过程显微组织模拟 
图 4 所示为凝固过程进行到 20%、40%、60%、

80%和 100%时的纵向切面晶粒生长模拟图。其中不同

颜色代表不同取向的晶粒。从图 4 可以看出，随着凝

固的进行，晶粒从底部开始沿着热流的反方向形核长

大，底部的等轴晶组织逐渐长大并向定向柱状晶组织

转变，其中只有一小部分定向柱状晶组织会一直长大。 
为了详细地分析模拟结果，从试样底部开始每 20 

mm 的高度做一个切面，即切面(a)~(e)，并做出各切

面的晶粒生长模拟图以及相应的〈001〉取向极图。从图

5(a)~5(e)中各切面晶粒生长模拟图可以观察到，凝固

开始时，首先在试样底部出现了一层细小且取向随机

分布的等轴晶区，随着凝固的进行(即距试样底部距离

的增大)，切面处的晶粒数目逐渐减少，晶粒尺寸逐渐

增大。图 6 所示为晶粒度与距试样底部距离之间的关

系曲线。由图 6 可知，在距试样底部 0~10 mm 范围内

的晶粒度急剧减少，从 7.787×106 m−2 减小到

1.181×106 m−2，而在距试样底部 10~80 mm 范围内的

晶粒度减少的速度明显减慢，从 1.181×106 m−2减小

到 1.296×105 m−2。这是由于在试样底部形成的大量

取向随机分布的等轴晶间的竞争生长较为激烈，随着

距试样底部距离的增加，横截面上的晶粒数量逐渐减

少，取向相互接近，使得晶粒间的竞争生长变得缓慢，

从而晶粒数量减少的速度也减慢。 
图 7 所示为平均取向偏差与距试样底部距离之间

的关系曲线。从图 5(a)~(e)所示的极图和图 7 可以看

出，铸锭底部的晶粒位向杂乱排列且无方向性，而随

着凝固的进行，〈001〉晶向与热流方向偏离角较大的晶

粒逐渐被偏离角较小的晶粒淘汰，平均取向偏差逐渐

减小，趋向于 10°，且在 后凝固的切面上(见图 5(e))，
〈001〉晶向与热流方向之间的偏离角大部分处于 15°以 
 

 

图 4  凝固过程进行到 20%、40%、60%、80%、100%时的

纵向切面晶粒生长模拟图 

Fig. 4  Schematic diagram showing simulation of grain 

growth of longitudinal section when solidification process to 

20%, 40%, 60%, 80%, 100% 
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图 5  试样不同位置处横截面的晶粒生长模拟图以及相应的〈001〉取向极图 

Fig. 5  Predicted grain structure of orientation image maps and corresponding 〈001〉 pole figures of cross-sections at different 

distances from base of specimen: (a) 0 mm; (b) 20 mm; (c) 40 mm; (d) 60 mm; (e) 80 mm 

 
 

 
图 6  晶粒度与距试样底部距离之间的关系曲线 

Fig. 6  Grain density as function of distance from base of 

specimen 

 

 
图 7  平均取向偏差与距试样底部距离之间的关系曲线 

Fig. 7  Average deviations as a function of distances from 

base of specimen 

内，平均偏离角 12.207°。这是由于在凝固过程中，枝

晶的生长具有择优取向，只有那些与温度梯度方向一

致的的晶粒才会长大，而其他偏离温度梯度方向的晶

粒则会在生长过程中逐渐被择优取向的晶粒所淘汰。

在铸锭的凝固过程中，z 轴方向上的温度梯度 大，

散热 快，即 z 轴方向上的晶粒生长速度 大，由于

晶粒间的竞争生长机制，使它们 快地长大，达到其

他晶粒前沿，阻碍了其他取向晶粒的长大。 
 
4.3  浇注温度对显微组织的影响 

图 8 所示为图 5 中各浇注温度下切面(b)、(c)、(d)
处的平均晶粒尺寸图。从图 8 可知，随着浇注温度的

升高，试样凝固组织中的柱状晶比例逐渐增大，晶粒

尺寸明显变大，发生晶粒粗化，且距试样底部的距离

越高，粗化现象越明显。这是由于随着浇注温度的提 
 

 
图 8  各浇注温度下(b)，(c)，(d)切面平均晶粒尺寸图 

Fig. 8  Average grain size of cross-sections (b), (c), (d) at 

different casting temperatures 
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高，液体的过冷度将会减小，由式(12)可知，等轴晶

生长速度减小。另外，浇注温度的提高，使得熔体形

核率减小，结晶时间变长，从而抑制了等轴晶的生长，

温度梯度又比较大，促进了柱状晶区的发展，同时由

于晶核的极大减少，使得晶粒组织必然变得粗大。 
 
4.4  冷却强度对显微组织的影响 

通过在试样底部设立空冷区、缓冷区和水冷区来

研究不同冷却速度对试样显微组织的影响，界面换热

系数分别为 10、2500、5000 W/(m2·K)。由图 9 可得，

在空冷下形成的晶粒较为粗大，数目比较少，而在冷

却速度较大的缓冷、水冷下，晶粒尺寸比较小，晶粒

数目较多。这是由于在空冷下，冷却换热系数较小，

在试样底部形核的晶粒数量很少，导致其晶粒尺寸较

大。而在水冷和缓冷下，当冷却强度增大时，增强了

形核力，晶粒形核位置和形核率，使晶粒细化，这与

凝固理论相一致。并且缓冷和空冷条件下形成的晶粒

均匀度较高。 

 

 

图 9  空冷、缓冷、水冷 3 种冷却速度下试样组织模拟结果 

Fig. 9  Simulation results of samples under three kinds of 

cooling rate: (a) Air cooling; (b) Slow cooling; (c) Water 

cooling 

 

5  结论 
 

1) 第二代镍基 CMSX4 合金凝固时，晶粒沿着热

流的反方向开始形核长大，首先在试样底部形成一层

细小且取向随机分布的等轴晶区。随着凝固的进行，

试样底部的晶粒逐渐长大，晶粒数目减少，〈001〉晶向

与热流方向偏离角较小的晶粒逐渐淘汰了其他晶粒，

取向趋于一致，在 后成形的切面上，偏离角大部分

处于 15°以内。 
2) 浇注温度的提高，使得熔体形核率减小，结晶

时间变长，从而抑制了等轴晶的生长，促进了柱状晶

区的发展，同时由于晶核的极大减少，使得晶粒组织

必然变得粗大，晶粒数目减少。 
3) 由于冷却强度的提高引起的形核率等的增加，

使得可以通过提高冷却速度细化凝固过程中形成的晶

粒。 
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Microstructure simulation during directional solidification of 
nickel-based alloy based on CAFE model 
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Abstract: CAFE model was adopted to simulate the grain growth during solidification process of the second generation 

nickel-based superalloy CMSX4, and then the influences of casting temperature and cooling rate on the solidification 

structure were discussed. The results show that at the beginning of solidification, a layer of fine equiaxed grains with 

random orientation forms first. Due to the competition between the grain growth, the number of grains decreases, the 

grain size increases, and the grains with bigger deviation angle of the 〈001〉 crystal orientation deviating from the 

direction of heat flow are gradually eliminated by the grains with small deviation angle. The increase of pouring 

temperature will make the grain size bigger, the number of crystal grains decreases, while the increase of cooling rate can 

make the grain size smaller. The results are consistent with the theoretical analysis. 
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