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ОБЩАЯ ХАРАКТЕРИСТИКА РАБОТЫ 

Актуальность работы. Развитие различных отраслей 

машиностроения (энергетического, транспортного, судостроительного 

др.) в значительной степени основывается на производстве литых 

заготовок. Комплекс механических и эксплуатационных характеристик, 

определяющих качество литого металла, находится в прямой 

зависимости от его микроструктуры и микроликвации, формирующихся 

при первичной кристаллизации. Регулирование дендритной структуры с 

использованием металлургических (состав стали, рафинирование, 

модифицирование и др.) и технологических (температура заливки, 

материал формы и др.) факторов позволяет сформировать требуемые 

показатели качества металла уже в процессе его затвердевания, 

минимизируя тем самым затраты на последующую термическую или 

термо-механическую обработку.  

Для технологического прогнозирования влияния того или иного 

фактора на параметры микроструктуры, как правило, используют 

статистические модели, полученные на основе обобщения 

экспериментальных данных. Указанные модели характеризуются 

существенными расхождениями в оценке воздействия различных 

факторов и вследствие этого мало пригодны для получения 

достоверных научных и прикладных результатов. Немногочисленные 

опубликованные данные о дендритной ликвации сталей, несмотря на 

использование различных подходов к ее исследованию и анализу, не 

носят системного характера и их надежное обобщение проблематично.  

В целом проблема существенного улучшения качества литой стали 

может быть разрешена только при сочетании экспериментальных 

исследований с компьютерным анализом условий формирования 

отливок. Использование компьютерных моделей благодаря учету 

широкого круга факторов различной природы позволяет реализовать 

системный анализ взаимосвязанных кристаллизационных процессов 

для исследования формирования микроструктуры и дендритной 

ликвации, что является актуальной научно-технической задачей. 
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Цель работы  

Разработка и компьютерная реализация системной модели 

формирования структурной микронеоднородности и анализ дендритной 

ликвации при неравновесной кристаллизации сталей с перитектическим 

превращением. 

Для достижения цели диссертации были поставлены и решены 

следующие задачи: 

 разработка системы дифференциальных уравнений (системной мо-

дели) для анализа взаимозависимых теплофизических, кристаллизаци-

онных и диффузионных процессов, реализующихся при неравновесной 

кристаллизации многокомпонентных сплавов Fe-C-ΣХi (Хi=Si, Mn, Cr, 

Ni и др.), а также программного и  информационного обеспечения для 

решения данной системы; 

 исследование на основе системной модели условий перитектиче-

ского превращения в зависимости от интенсивности теплоотвода, хими-

ческого состава стали, а также объемной плотности зародышей твердой 

фазы и величины междуосных промежутков ветвей дендритов при кри-

сталлизации; 

 исследование на основе системной модели развития равноосной 

дендритной структуры с целью анализа условий формирования и про-

гнозирования мезомасштабной статистической неоднородности разме-

ров дендритных ячеек; 

 исследование на основе системной модели формирования денд-

ритной ликвации при микромасштабном перераспределении компонен-

тов сплава по сечению вторичных дендритных ветвей с учетом подвиж-

ных границ раздела фаз в двух- (L+δ или L+γ) и трехфазных (L+δ+γ) 

кристаллизующихся системах.  

Научная новизна работы: 

1. Средствами компьютерного моделирования изучено системное 

взаимодействие основных факторов, определяющих изменение темпе-

ратуры металла, состава и переохлаждения расплава, темп выделения 

твердой фазы, параметры локальной дендритной структуры и микро-
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масштабной химической неоднородности различных компонентов в 

процессе неравновесной кристаллизации стали. 

2. На основе метода Монте-Карло разработана методика и выявлена 

кинетика изменения междуосных промежутков вторичных дендритных 

ветвей в результате их диффузионной коалесценции. 

3. Проанализирована вероятность различных механизмов диффузи-

онной коалесценции дендритных ветвей и установлен их вклад в фор-

мирование конечной структурной микронеоднородности стали. 

4. Разработана модель диффузионно-контролируемой дендритной 

ликвации в условиях неравновесного характера перитектического пре-

вращения и исследованы особенности распределения компонентов ста-

ли в зависимости от интенсивности теплоотвода, эволюции размеров 

дендритных ячеек и неоднородности микроструктуры. 

Практическая значимость работы.  

На основе системной модели неравновесной кристаллизации разрабо-

тано программное обеспечение, ориентированное на совместную работу 

с пакетами моделирования затвердевания литых заготовок «Polycast» и 

термодинамического моделирования фазовых превращений в много-

компонентных сплавах «Polytherm» с целью технологического анализа 

структурной и химической микронеоднородности стали в отливках. Для 

реализации подобного анализа выполнено информационное обеспече-

ние моделирования кристаллизации, включающее необходимые тепло-

физические, физико-химические и структурные свойства углеродистых 

и низколегированных сталей.  

На защиту выносятся: 

1. Базовая детерминированная модель системного анализа мезо-    

масштабной неравновесной кристаллизации сплавов Fe–C–ΣXi (Хi=Si, 

Mn, Cr, Ni и др.) с перитектическим превращением, описывающая кине-

тику взаимосвязанных теплофизических, кристаллизационных и диф-

фузионных процессов под действием факторов металлургического и 

технологического характера. 
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2. Вероятностная модель формирования локальной неоднородности 

дендритной структуры, учитывающая влияние покомпонентного состава 

сплава и многофакторных условий кристаллизации. 

3. Микромасштабная модель развития дендритной ликвации в условиях 

перитектического превращения с учетом комплекса тепловых и физико-

химических условий кристаллизации, дендритной морфологии и локаль-

ной микронеоднородности структуры. 

4. Закономерности эволюции тепловых, кристаллизационных и диф-

фузионных процессов при неравновесной кристаллизации сплавов сис-

темы Fe–C–ΣXi (Хi=Si, Mn, Cr, Ni и др.) с перитектическим превращени-

ем. 

Апробация работы 

Основные положения диссертации доложены и обсуждены на сле-

дующих конференциях, совещаниях и семинарах: XXXIX Неделя науки 

СПбГПУ, Санкт-Петербург, 6-11 декабря  2010; II Молодежная школа-

конференция «Современные проблемы металловедения», МИСИС, Пи-

цунда, Абхазия, 16-20 мая 2011 г.; XL Неделя науки СПбГПУ, Санкт-

Петербург, 5-10 декабря 2011 г.; 9-я международная научно-

практическая конференция "Литейное производство сегодня и завтра", 

Санкт-Петербург, 20-22 июня 2012 г.; XLI Неделя науки СПбГПУ, 

Санкт-Петербург, 3-8 декабря 2012 г.; XLII Неделя науки СПбГПУ, 

Санкт-Петербург, 2-7 декабря 2013 г.; 10-я международная научно-

практическая конференция "Литейное производство сегодня и завтра", 

Санкт-Петербург, 20-22 июня 2014 г. 

Публикации  

По результатам работы по теме диссертации опубликовано 16 

работ, из них 7 – в рецензируемых журналах, рекомендуемых перечнем 

ВАК РФ. 

Достоверность результатов 

Достоверность работы обеспечивается использованием физически 

обоснованных подходов, алгоритмов и современных средств компью-

терного моделирования теплофизических и физико-химических процес-
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сов кристаллизации сплавов. Разработка методики и анализ результатов 

решения задач проведены с использованием аппарата математической 

статистики и достоверных справочных и экспериментальных данных, 

полученных на специализированном оборудовании для анализа микро-

структуры и МРСА с помощью апробированных и аттестованных мето-

дик. 

Личный вклад соискателя 

Автор участвовал в постановке задач диссертации, разработке 

алгоритмов моделирования неравновесной дендритной кристаллизации 

и в их программной реализации, проведении экспериментов по 

затвердеванию стали, структурный анализ которой представлен в 

диссертации, в проведении вычислительных экспериментов на 

разработанном программном комплексе, а также анализе и изложении 

результатов исследований. 

Структура и объем диссертации  

Диссертация состоит из введения, пяти разделов основного текста, 

заключения, списка литературы из 112 наименований и 2 приложений. 

Работа изложена на 178 страницах, содержит 57 рисунков и 28 таблиц.  

 

ОСНОВНОЕ СОДЕРЖАНИЕ РАБОТЫ 

Во введении изложена концепция системного анализа, раскрыта 

актуальность работы, сформулированы ее цель, научная новизна, 

практическая значимость и основные положения, выносимые на защиту. 

Первый раздел диссертации содержит аналитический обзор 

работ, выполненных в области экспериментального исследования и 

численного  моделирования параметров дендритной структуры и 

диффузионного перераспределения компонентов в масштабе 

дендритной ячейки. Рассмотрены модели, описывающие рост дендритов 

от момента образования до смыкания их вершин, появление на стволах 

дендритов регулярных боковых ветвей, характеризуемых величиной их 

вторичных междуосных промежутков (λ2).  
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В разделе изложены существующие модели развития 

микроликвации, описывающие процесс перераспределения 

компонентов. Рассмотрены результаты исследований перитектического 

превращения, а также различные подходы, ориентированные на 

численное моделирование кинетики этого процесса.  

Анализ литературных данных показывает, что для 

прогнозирования влияния химического состава, интенсивности 

теплоотвода и других факторов на микроструктуру и химическую 

микронеоднородность литой стали необходимо применение системного 

анализа кристаллизационных процессов, так как имеющиеся на данный 

момент изыскания в силу своей разобщенности и несогласованности не 

позволяют решить поставленные в работе задачи. 

Второй раздел посвящен разработке и программной реализации 

базовой модели неравновесной кристаллизации, которая включает 

двухуровневую (мезо- и микро-масштабную) систему сопряженных 

уравнений, описывающих тепловые, кристаллизационные и 

диффузионные процессы, анализ которых является необходимым для 

прогнозирования локальной неоднородности дендритной структуры и 

микроликвации. 

На мезо-уровне рассмотрен процесс теплообмена элементарной 

ячейки с окружающим пространством, описываемый уравнением тепло-

вого баланса (1). Сопоставление теплоотвода (qdτ) и тепловыделения 

(Hdm), зависящего от скорости выделения твердой фазы dm/dτ, 

определяет локальное изменение температуры dt сплава:  

 mcmcR

ddmHRq

d

dt
SL 




)1(

)/(

0

0 


, (1) 

где q=α(t(τ)–t0) – удельный тепловой поток из рассматриваемого мезо-

элемента в окружающую среду; α – коэффициент теплоотдачи; t0 – 

температура окружающей среды; m – доля твердой фазы; H, с
L
, с

S
 – 

объемная теплота кристаллизации, теплоемкость жидкой и твердой 

фазы; R0 – характерный размер мезо-ячейки, равный отношению ее 

объема к теплоотводящей поверхности. 
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Скорость выделения твердой фазы dm/dτ, определяемого 

кинетикой движения границы раздела фаз δ(γ)/L при кристаллизации и, 

соответственно, величиной термического переохлаждения расплава 

(ΔT), рассчитывали по уравнению Колмогорова, которое в работе было 

модифицировано для описания роста дендритных ветвей, имеющих 

цилиндрическую морфологию:  

   RdLLdRRNmdm S  21  , (2) 

где NS – объемная плотность центров кристаллизации (ветвей); L=kLR – 

соотношение длины L и радиуса R растущих в расплаве ветвей. 

Значение радиальной скорости роста определено выражением  

ν=dR/dτ=KVΔT
2
 при 

1

2 )1(
2
























ca

H

D

Ckp
K

LL

L
V , (3) 

где p, k, CL, D
L
, a

L
 − тангенс угла наклона линии ликвидуса, 

коэффициент распределения, концентрация, коэффициент диффузии и 

температуропроводность расплава.  

Для расчета переохлаждения ΔT анализировали микро-масштабное 

перераспределение компонентов сплава между фазами, приводящее к 

изменению покомпонентного состава жидкой фазы, изменению 

температуры ликвидуса tL(τ) и величины термического переохлаждения 

ΔT(τ)=tL(τ)–t(τ). Базовую систему уравнений замыкает уравнение Онака, 

в котором учитывается эволюционное изменение параметров σi, ki, Di
S
, 

λ2 в процессе кристаллизации внутридендритной жидкой фазы: 

 
 

;
11

1
dm

mk

kС
dС

ii

i

i

Li

L





 
;

21

2

i

i
i 


 ,

8
2

2


 LS

S

i
i

D

  
 (4)

 

где Di
S
, σi – коэффициент диффузии i-го компонента в твердой фазе и 

параметр диффузионной неравновесности соответственно (0≤σi≤1); τLS – 

локальная продолжительность затвердевания мезо-ячейки; λ2 – размер 

междуосного промежутка вторичных дендритных ветвей (дендритная 

ячейка).  

Путем численного решения системы уравнений (1)-(4) 

исследован ход неравновесной кристаллизации многокомпонентных 

сплавов Fe-C-ΣΧi (Хi=С, Si, Mn, Cr, Ni) в зависимости от состава стали и 

ее положения на диаграмме состояния в условиях различной 

интенсивности теплоотвода и термического переохлаждения с учетом  
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изменения плотности 

центров кристаллизации 

и подавления диффузии 

в твердой фазе, что 

является базой для 

последующего анализа 

процессов коалесценции 

дендритных ветвей и 

неравномерного распре-

деления компонентов в 

микромасштабе. Увели-

чение интенсивности 

теплоотвода q за счет 

роста коэффициента 

теплоотдачи α (рис. 1), а 

также повышение кон-

центрации углерода 

(табл. 1), приводящее к 

уменьшению коэффи-

циента KV и соответ-

ствующей скорости 

выделения твердой 

фазы dm/dτ (рис. 1, в), вызывает увеличение скорости охлаждения 

металла dt/dτ (рис. 1, а) и повышение переохлаждения ΔT (рис. 1, б). 

Возрастание переохлаждения, как следствие системной отрицательной 

обратной связи, интенсифицирует выделение твердой фазы dm и 

тепловыделение Hdm. 

Вместе с тем сокращение локальной продолжительности 

затвердевания τLS вызывает подавление диффузии в твердой фазе, 

характеризуемой параметром диффузионной неравновесности 

компонента σ, что оказывает влияние на изменение состава жидкой 

фазы LС , условия роста дендрита и на распределение компонентов в 

твердой фазе.  

 

а) 

 

 

 

 

б) 

 

 

 

 

в) 

Рисунок 1. Изменение температуры t (а), 

переохлаждения ΔT (б) и доли твердой фазы m (в)  

при неравновесной кристаллизации стали 20ХГН 
Коэффициент теплоотдачи α=35 (1), 80 (2)  

и 150 (3) Вт/м
2
·К при R0=1 см 

tL, tP, tS
p
, tS

н
 – температуры ликвидуса, перитектики, 

равновесного (р) и неравновесного (н) солидуса 
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Выбранные для исследования стали в зависимости от положения 

на диаграмме состояния в соответствии с присущими им особенностями 

кристаллизации разделяются на четыре группы: I–предперитектические 

стали (С0≤CH), кристаллизующиеся с выделением δ-фазы как твердые 

растворы; II‒доперитектические стали (CH<С0<CJ), в которых 

кристаллизация завершается перитектическим превращением с 

остаточной долей δ-фазы; III‒заперитектические стали (CJ≤С0<CB), в 

которых перитектическое превращение протекает полностью до 

завершения кристаллизации; IV‒постперитектические стали (С0≥CB, где 

CH, CJ, CB – концентрация углерода в критических точках H, J и B 

диаграммы состояния Fe-C), кристаллизующиеся как твердые растворы 

с выделением γ-фазы. 

Таблица 1. Влияние интенсивности теплоотвода и концентрации  

углерода на параметры затвердевания  

многокомпонентных сплавов Fe-C-Si-Mn-Cr-Ni  

Г
р
у
п

п
а Концентрация, масс. % α=100 Вт/(м

2
·К) α=200 Вт/(м

2
·К) 

C0 СH CJ CB 
τLS,  

с 

ΔTmax,  

К 
m

δ
max m

δ
ост 

CR,  

К/с 

τLS,  

с 

ΔTmax,  

К 
m

δ
max m

δ
ост 

CR,  

К/с 

I 0.04 0.05 0.11 0.35 19 2.8 1.00 1.00 1.9 10 3.6 1.00 1.00 4.0 

II 
0.07 0.05 0.11 0.35 22 2.8 0.95 0.35 2.4 11 3.6 0.95 0.14 5.0 

0.11 0.06 0.11 0.37 22 2.8 0.90 0.15 2.6 11 3.6 0.90 0 5.1 

III 
0.20 0.06 0.12 0.38 19 2.6 0.60 0 4.5 10 3.4 0.55 0 9.0 

0.30 0.06 0.13 0.39 22 3.1 0.30 0 4.5 12 4.7 0.30 0 9.7 

IV 0.50 - - - 28 4.5 0 0 5.2 14 6.0 0 0 10.8 

Примечание: исходный состав сплава Fe-(0.04÷0.50)C-0.25Si-0.90Mn-0.81Cr-1.05Ni; R0=0.01 м; 

C0- исходная концентрация углерода; CR – средняя скорость охлаждения при кристаллизации; 

CR=(tL‒tS)/τLS, R0=1 см 

В сталях I-II групп (С0<CJ) преобладает выделение δ-фазы с ее 

максимальной долей m
δ
max не менее 0.9 вплоть до концентрации 

углерода, близкой к перитектической точке СJ (табл. 1). Как показывают 

результаты моделирования, затвердевание происходит при близких для 

этих сталей значениях термического переохлаждения ΔТ, максимальная 

величина которого перед рекалесценцией достигает ≈3 К, затем 

снижается вследствие выделения теплоты кристаллизации до 0.1 К и к 

концу кристаллизации постепенно увеличивается до ≈12 К (рис. 1).  
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В сталях II-ой группы частично или полностью протекает 

перитектическое превращение и доля остаточной δ-фазы (m
δ
ост) к концу 

затвердевания оказывается значительно меньше ее максимальной 

величины, достигаемой к началу перитектического превращения (m
δ
max). 

Остаточная доля m
δ
ост при повышении скорости охлаждения снижается 

за счет возрастания градиента концентрации углерода по сечению γ-

фазы – движущей силы диффузионно-контролируемого 

перитектического превращения, несмотря на уменьшение длительности 

этого процесса.  

Стали III-IV групп (СJ≤С0)  к концу затвердевания полностью 

состоят из γ-фазы. При этом с повышением содержания углерода 

увеличение температурного интервала затвердевания приводит к 

уменьшению темпа выделения твердой фазы (dm/dt) и теплоты 

кристаллизации (Нdm/dt). Данные условия сопровождаются 

повышением скорости охлаждения и термического переохлаждения. 

Однако возрастание переохлаждения не приводит к уменьшению 

продолжительности затвердевания τLS в связи с тем, что влияние роста 

переохлаждения компенсируется дополнительным неравновесным 

накоплением компонентов в расплаве и понижением температуры 

солидуса. 

 

В третьем разделе представлена разработка и программная 

реализация вероятностной модели прогнозирования дендритной 

структуры, характеризуемой неравномерным распределением 

вторичных междуосных промежутков дендритных ветвей λ2 в мезо-

масштабе. 

Основная схема эволюции дендрита включает двухстадийную 

модель его морфологических изменений, протекающих при следующих 

допущениях: центры кристаллизации возникают однократно при 

достижении термического переохлаждения расплава; дендриты имеют 

равноосную морфологию; твердая фаза преимущественно 

сосредоточена во вторичных ветвях; коалесценция протекает между 

соседними ветвями, объединенными в локальную расчетную систему 

(рис. 2, в).  
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Внешние размеры дендритного кристаллита определяются ростом 

его стволов, а внутреннее строение – формированием вторичных 

(боковых) ветвей (рис. 2, а). Дендритные сферы, поверхность которых 

отвечает вершинам растущих стволов, смыкаются и формируют 

непрерывный скелет твердой фазы при доле дендритных сфер fd в 

объеме мезо-элемента, равной 1 (рис. 2, б). 

а)  б) в) 

  

 

Рисунок 2. Схема морфологической эволюции равноосного дендрита 

 а) стадия I – рост дендритов до смыкания; 

б) стадия II – коалесценция дендритных ветвей;  

в) расчетная локальная система ветвей; R, a – радиус прирастающей и  

растворяющейся ветви; l0, l – исходная и текущая длина ветвей 

Расчёт fd производили по уравнению Колмогорова для растущих 

кристаллитов сферической формы:  

ddd
d RN

d

df




24 , (5) 

где Nd – объемная плотность центров кристаллизации (дендритов); Rd − 

радиус дендритной сферы; υd – скорость роста вершин дендрита, 

определяемая моделью Курца-Триведи.  

Рост стволов дендрита до их смыкания сопровождается появлени-

ем боковых ветвей с начальными междуосными промежутками (λ2)0, ве-

личина которых определяется изменением термического переохлажде-

ния ΔТ в период его нарастания и рекалесценции (рис. 3,а), а также со-

ответствующего радиуса кривизны вершины ствола дендрита Rtip: 

 
;

1

Гξ

π2

ξ2

1κ
ξ2 0

222






























L

i

i

iitipd

D

СkpR

     

 
,

λ
02

tipR
  (6) 

где Г – коэффициент Гиббса-Томсона; Di
L
– коэффициент диффузии i-го 

компонента в жидкой фазе; κ – волновое число (κ=4 для решетки с ку-



14 

 

бической симметрией). На этом этапе увеличение (уменьшение) переох-

лаждения ΔТ приводит к повышению (понижению) скорости роста вер-

шин υd и появлению неравномерно (более часто или редко) располо-

женных ветвей различного радиуса (рис.3, а). 

К моменту смыкания вершин (при m≈0.1) дендриты обладают ан-

самблем боковых ветвей, которые характеризуются набором различных 

междуосных промежутков, исходная гистограмма которых приведена 

на рис. 3, б. Под действием капиллярных сил развивается диффузионная 

коалесценция дендритных ветвей с их растворением и/или утолщением, 

приводящая к укрупнению междуосных промежутков (рис. 2, б), кине-

тика которого описывается уравнением: 
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(7) 

где φj – коэффициенты вида модели (j), представленные для различных 

механизмов коалесценции I-IV: I – радиальное растворение (см. рис. 2), 

II – растворение основания ветви, III – осевое растворение, IV – сращи-

вание ветвей; r0 ‒ радиус основания дендритной ветви; ra=(λ2‒R+а)/2. 

     
Рисунок 3. Формирование исходной микроструктуры стали 10ХГН2:   

а – изменение переохлаждения ΔT и начальных междуосных промежутков (λ2)0  

во времени на этапе свободного роста дендритных стволов;  

б – эволюция гистограммы p(λ2) в процессе кристаллизации (m=0.1÷1.0) 
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Исследование эволюции статистической микронеоднородности 

дендритной структуры в процессе кристаллизации (рис. 3, б) реализова-

но с помощью метода Монте-Карло путем расчета изменения величины 

междуосных промежутков λ2(τ) для значительного числа N (N ≈3·10
3
) 

локальных систем, состоящих из двух дендритных ветвей с заданными 

геометрическими параметрами a/R, a/λ2, l0/λ2 (см. рис. 2, в).  

Статистические данные по характерным параметрам морфологии 

дендритных ветвей для ряда низкоуглеродистых сталей были определе-

ны при обработке результатов исследования микрофотографий (более 

600 измерений), опубликованных в атласе дендритных структур при их 

закалке в твердо-жидком состоянии. 

 
380 измерений  

а) 

 
250 измерений  

 

б) 

 
150 измерений  

 

в) 

Рисунок 4. Результаты металлографического исследования слитка Ø 80 мм из стали 

10ХГН2 в поверхностной (а), промежуточной (б) и осевой зоне (в) 

Значения τLS определены с помощью пакета «Pоlycast» 

τLS=5 с 

τLS=60 с 

τLS=25 с 
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Компьютерная реализация изложенного подхода обеспечивает по-

следовательное формирование массива данных, описывающих получен-

ную дендритную структуру с помощью ее статистических параметров – 

среднего значения (λ2)ср, среднеквадратичного отклонения  и распре-

деления плотности вероятности p(λ2) в виде гистограммы. Адекватность 

разработанной модели, отражающей эволюцию мезо-масштабной неод-

нородности дендритной структуры,  подтверждена путем сопоставления 

расчетных и экспериментальных гистограмм распределения p(λ2) (рис. 

4), фиксируемых на момент окончания кристаллизации в различных се-

чениях макро-заготовки (рис. 4). 

Введение в сталь дополнительных компонентов приводит к умень-

шению средней величины междуосных промежутков (λ2)ср в локальном 

мезо-объеме и его среднеквадратичного отклонения σλ, что обусловлено 

интенсивным накоплением компонентов в расплаве (при ki<1), способ-

ствующим возникновению неустойчивости межфазной границы раздела 

и формированию ветвей с меньшим междуосным шагом. 

Результаты моделирования показывают, что наибольшее влияние 

на (λ2)ср и σλ из компонентов замещения оказывает кремний, введение 1 

% которого в сплав Fe-0.2 %C приводит к уменьшению (λ2)ср и σλ соот-

ветственно на 20 и 15 %; введение 1 % марганца сказывается не столь 

значительно (3 % и 7%). Влияние, которое оказывают компоненты, ха-

рактеризуется значением комплексного параметра 
 

L

i

i

i

i

D

kCp 10 , опреде-

ляющего условия перераспределения компонентов между коалесци-

рующими ветвями, при этом наиболее эффективным компонентом явля-

ется углерод, отличающийся наибольшим значением pi и минимальной 

величиной ki.  

В четвертом разделе изложена методология построения и реали-

зации системной модели формирования дендритной ликвации, вклю-

чающей этапы выделения δ-фазы (L→δ), перитектического превраще-

ния (L+δ→γ) и выделения γ-фазы (L→γ) в условиях термической и 

диффузионной неравновесности.  

Моделирование микроликвации при известных граничных услови-

ях (температура и доля твердой фазы, текущий радиус дендритной вет-
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ви, концентрация компонентов во внутридендритном расплаве и т.д.) 

производили путем численного расчета диффузионного перераспре-

деления компонентов с временным шагом ΔτD по сечению однофазных 

областей (δ и γ) и концентрации на межфазных границах L/δ, L/γ и δ/γ 

(рис. 5) на основе разностной модификации уравнения Фика: 

           





















 

R

CC

RR

CCC
D

C
iNiN

N

iNiNiN

i

D

iN

2

12 11

2

11,
.         (8) 

Кристаллизационные процессы моделировали с помощью базовой 

модели кристаллизации (1) – (4), согласно которой значение t(τ) опреде-

ляет величину физико-химических параметров ki, Di
S
 и концентрацию 

углерода на межфазных границах (L/δ, L/γ и δ/γ); ΔT(τ) диктует кинетику 

движения фронтов кристаллизации L/δ и L/γ; dλ2/dτ задано интенсивностью 

коалесценции.  

 

 

 

Рисунок 5. Расчетная схема 

моделирования микроликвации 

 

0≤τ≤τLS;  0≤RS≤λ2/2;  0≤rS≤RS; 

RS≤rL≤λ2/2;  CS
i
(τ)=kiCL

i
(τ);  D

S
<<D

L 

 

При анализе кинетики перитектического превращения использо-

вана схема диффузионно-контролируемого углеродом движения меж-

фазных границ.  

Минимальные значения L

Ck / и L

Ck /  
для углерода (табл. 2) обеспечи-

вают его активное накопление в расплаве, что создает предпосылки для 

формирования значительного перепада концентрации в твердой фазе. 

В то же время интенсивная диффузия углерода в δ- и γ-фазе, ско-

рость которой зависит от величины λ2, приводит к его практически рав-

номерному распределению (индекс ликвации 
0

minmax

)(
β

LC

CC 
 <0.1, где 

(Сi)max,(Ci)min – конечная концентрация компонентов по сечению денд-

ритных ветвей) по сечению дендритных ветвей (рис. 6, табл. 2) вне за-

висимости от положения сплава на диаграмме состояния и локальной 

продолжительности кристаллизации τLS .  
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Таблица 2. Физико-химические условия дендритной ликвации  

компонентов сплавов Fe-Xi 

Xi 

Коэффициент 

диффузии в твердой фазе, 

10
−11

 м
2
/с 

Коэффициент 

распределения 

Индекс микроликвации 

Расчетное  

значение  

Экспери-

ментальное 

значение
*)

 DS
δ
 DS

γ
 

k
δ/L

 k
γ/L

 

С 485 73.5 0.17 0.32 0.01÷0.1 - 

Si 3.03 0.096 0.77 0.52 0.4÷0.8 - 

Mn 1.59 0.029 0.76 0.78 0.3÷0.5 0.48 

Cr 1.70 0.004 0.95 0.86 0.1÷0.2 0.22 

Ni 1.23 0.014 0.83 0.95 0.2÷0.3 0.40 

Mo 2.20 0.030 0.80 0.58 0.8÷1.0 - 

Примечание: 
*)

 данные экспериментального исследования микроликвации получены 

с помощью аналитического автоэмиссионного растрового электронного микроскопа 

SUPRA 55VP Carl Zeiss. 

 
Рисунок 6. Расчетное распределение углерода (а,в) и марганца (б,г) по относитель-

ному радиусу 2R/λ2 дендритной ветви (линии) на этапе перитектического превраще-

ния (а-б) и по окончании кристаллизации (в-г) в сопоставлении с экспериментальны-

ми данными МРСА (точки) и равновесными относительными концентрациями 

(штрих-пунктир)  

Сталь 10ХГН2; kC
γ/L

=0.34; kMn
γ/L

=0.78; τLS=60 с; λ2=100 мкм     

Исследование дендритной ликвации низколегированных сталей 

(Fe-C-Si-Mn-Cr-Ni-Mo) в широком интервале значений τLS (см. рис. 7) 

показывает, что при увеличении интенсивности теплоотвода изменение 
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индекса ликвации β (параметра неоднородности распределения компо-

нентов по сечению дендритных ветвей) определяется соотношением на-

копления и переноса компонентов в твердой фазе по сечению междуос-

ного промежутка, которое диктует коэффициент распределения ki (см. 

табл. 2) и параметр σi=f(Di
S
, τLS, λ2) соответственно.  

Профиль распределения различных компонентов в дополнение к 

указанным факторам зависит от фазового состава кристаллизующейся 

стали. Начало перитектического превращениия сопровождается изме-

нением коэффициентов распределения ki на межфазных границах и 

многократным снижением коэффициентов диффузии в твердой фазе 

(Di
δ
>>Di

γ
, σi≈0.3-0.4 и менее), что способствует усилению микроликва-

ции. В этих условиях определяющими для величины индекса микролик-

вации β являются различия в величине коэффициентов распределения, о 

чем свидетельствуют результаты моделирования (табл. 2), в соответст-

вии с которыми наибольшая величина β выявлена для кремния и молиб-

дена, которые обладают минимальными значениями L

ik / .  

Распределение компонентов в слое γ-фазы, разделяющем расплав 

и δ-фазу при перитектическом превращении, рассчитывали с учетом па-

ра-равновесия на границе γ/δ, согласно которому концентрация углеро-

да на межфазной границе отвечает локально-равновесным условиям, в то 

время как при перемещении межфазной границы γ/δ вследствие соот-

ношения S

CD >> )( S

X i
D >> )( S

X i
D наследуется концентрация компонентов за-

мещения, сформировавшаяся ранее на этапе выделения δ-фазы (рис. 6). 

По этой причине положение границы γ/δ отмечается перепадом локаль-

но-равновесных концентраций углерода (рис. 6, а), в то время как мар-

ганец (рис. 6, б), кремний и другие компоненты замещения сохраняют 

профиль распределения, возникший при выделении δ-фазы на межфаз-

ной границе L/δ.  

Адекватность реализованной модели дендритной ликвации под-

тверждена путем сопоставления результатов моделирования с экспери-

ментальными данными для стали 10ХГН2, полученными с помощью 

МРСА для ряда компонентов (рис. 6, г).  
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Анализ взаимосвязи про-

цессов формирования микро-

структурной неоднородности и 

дендритной ликвации показыва-

ет, что локальное уменьшение 

величины λ2 в процессе коалес-

ценции (при равенстве τLS в ме-

зо-масштабе) вызывает законо-

мерное снижение микроликва-

ции (рис. 7) в результате повы-

шения концентрации Сmin на оси 

ветвей и уменьшения Cmax в их 

периферийных слоях. Этот эф-

фект является следствием уве-

личения диффузионного потока 

компонентов между осевой и 

периферийной зонами ветвей в силу возрастания градиента концентра-

ции компонентов в твердой фазе. 

В результате степень микроликвации,  возникающей в первую 

очередь вследствие отклонения коэффициентов распределения от еди-

ницы, усиливается/снижается под действием масштабного фактора (λ2), 

определяющего длительность пути 

обратной диффузии и величину гра-

диента концентрации. 

В пятом разделе рассмотрено 

использование системной модели 

для анализа формирования струк-

турной и химической микронеодно-

родности при кристаллизации литой 

заготовки массой 560 кг из стали 

30ХМЛ (рис. 8). В качестве кон-

трольных точек для анализа были 

выбраны мезо-элементы (объемом 

V≈80 мм
3
) в вертикальной стенке от-

 
Рисунок 7. Влияние локальной 

неоднородности микроструктуры (а) 

на степень дендритной ликвации 

компонентов (б) в стали 

10ХГН2 (τLS=60 c) 

 
Рисунок 8. Трехмерная модель  

отливки «Корпус» 

1 

2 

3 

4 

5 

6 
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ливки на различном расстоянии от ее нижней плоскости.  

По результатам макро-масштабного моделирования затвердевания 

отливки с помощью программы «Polycast» была определена средняя ве-

личина коэффициента теплоотдачи (α=0.4÷2.6 Вт/м
2
·К) для каждого 

контрольного мезо-элемента, что в сочетании с термодинамическим мо-

делированием по программе «Polytherm» необходимых теплофизиче- 

ских и физико-химических параметров позволило реализовать полное 

информационное обеспечение разработанных моделей для прогнозиро-

вания структурной и химической микронеоднородности. 

Для контрольных мезо-элементов при τLS=400÷2800 c прогнозиру-

ется изменение параметров дендритной структуры в пределах 150÷300 

мкм (рис. 9), аппроксимируемое уравнениями:  

(λ2)ср=24(LS)
0.32

; (λ2)ср+σλ=32(LS)
0.30

; (λ2)ср−σλ=17(LS)
0.34

, (9) 

близость параметров которых к опубликованным эмпирическим зави-

симостям типа λ2=Kτ
р

LS (K=29±7 мкм; n=0.40±0.06) свидетельствует об 

адекватности разработанных компьютерных моделей.  

На основе полученных 

результатов была выполнена 

модернизация модели 

фильтрационного течения 

расплава, являющейся осно-

вой для компьютерного про-

гнозирования дефектов уса-

дочного характера.  

В качестве параметра,  

определяющего фильтраци-

онное развитие усадочных 

пустот  в отливках, обычно используют коэффициент проницаемости kП, 

величина которого согласно формуле Козени пропорциональна площа-

ди сечения 2

2  фильтрационного канала. 

Учитывая статистическую неоднородность распределения между-

осных промежутков рi(λ2)i и широкий диапазон их вероятных значений 

±σλ (рис. 9), при расчете коэффициента проницаемости необходимо ис-

 

Рисунок 9. Структурная  

микронеоднородность по высоте  

отливки «Корпус» 
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пользовать вместо средней величины дендритных ячеек (λ2)ср эффек-

тивное среднеквадратичное значение    
iiэфф

p )( 2

22    .  

Это позволяет учесть существенное различие в величине коэффи-

циента проницаемости по высоте отливки и приводит, как показано для 

рассматриваемого сечения отливки, к корректировке локальных значе-

ний потока фильтрующегося расплава на 8-16%. 

Представленные на 

рис.10 относительные данные 

по микроликвации в отливке 

показывают, что распределе-

ние углерода является практи-

чески равномерным, в то вре-

мя как для молибдена и крем-

ния индекс ликвации β>0.6-

0.8 и менее 0.45 для хрома и 

марганца. Это обусловлено 

значительным различием ве-

личины их физико-химиче-

ских параметров (коэффициента диффузии в твердой фазе, ко-

эффициента распределения, склонности к коалесценции – см. табл. 2). 

Зависимость степени дендритной ликвации от продолжительности 

кристаллизации τLS по высоте отливки носит сходный характер: для 

хрома и марганца, отличающихся малой склонностью к ликвации, из-

менение β также незначительно, в то время как для молибдена и крем-

ния индекс дендритной ликвации заметно снижается при увеличении 

локального времени затвердевания τLS и, соответственно, величины λ2 в 

верхней части отливки (рис. 10).  

Учитывая, что к усилению микроликвации приводит как повыше-

ние интенсивности коалесценции, так и увеличение скорости охлажде-

ния CR, которые находятся между собой в обратной зависимости   

(λ2~CR
–n

), в рассматриваемых условиях кристаллизации отливки резуль-

тирующий эффект обусловлен преобладающим действием теплофизи-

ческих факторов.  

 
Рисунок 10. Влияние локальной  

продолжительности кристаллизации τLS 

 на индекс дендритной ликвации β  

компонентов стали 30ХМЛ 
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Результаты прогнозирования дендритной структуры и микролик-

вации по сечению фасонной отливки демонстрируют возможности  ис-

пользования реализованного в работе системного подхода при модели-

ровании процессов формирования стальных отливок для проведения 

многофакторного анализа технологических условий затвердевания ли-

тых заготовок. 

 

ОСНОВНЫЕ РЕЗУЛЬТАТЫ РАБОТЫ И ВЫВОДЫ 

1. Для системного анализа процесса кристаллизации стали сфор-

мирована двухэтапная физическая и математическая модель эволюции 

первичной структуры, включающая  рост стволов дендрита в межденд-

ритном расплаве до их смыкания (первый этап), после чего на втором 

этапе дальнейшее выделение твердой фазы из внутридендритного рас-

плава происходит преимущественно в результате радиального утолще-

ния вторичных ветвей. Компьютерная реализация этой модели подтвер-

дила ее количественное согласие с литературными данными и возмож-

ность количественного прогнозирования на ее основе структурной и хи-

мической неоднородности дендритной структуры стали.  

2. Программный комплекс, разработанный для анализа кристалли-

зации, реализует совместное решение системы дифференциальных 

уравнений, описывающих сопряженное протекание тепловых, кристал-

лизационных и диффузионных процессов в многофазной системе в ре-

зультате неравновесных фазовых превращений. Анализ решаемой сис-

темы уравнений дает возможность выявить основные факторы, опреде-

ляющие ход исследуемых процессов, и их системные взаимосвязи.  

3. Неравновесный характер кристаллизации стали, количественно 

выявленный в результате системного моделирования, обусловлен тормо-

жением диффузии компонентов замещения в твердой фазе и находится в 

прямой зависимости от локального значения комплексного параметра 

D
S
/νλ2, где скорость роста дендритных ветвей ν обусловлена терми-

ческим переохлаждением ΔT остаточного расплава, а ширина вторичных 

междуосных промежутков λ2 – локальной продолжительностью кри-

сталлизации τLS.  
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4. С использованием метода Монте-Карло в работе выполнен ве-

роятностный анализ развития дендритной структуры на этапе возник-

новения вторичных ветвей и в процессе их диффузионной коалесцен-

ции. Полученные расчетным и экспериментальным путем гистограммы 

мезо-масштабного распределения вторичных междуосных промежутков 

дендритов свидетельствуют о значительной структурной неоднород-

ности, характеризуемой высокими значениями коэффициентов вариа-

ции междуосных промежутков (20-25%). Выявленная неоднородность, 

как установлено путем моделирования, оказывает значительное влияние 

на развитие дендритной ликвации. 

5. С помощью металлографического анализа  микрофотографий 

дендритной структуры стали в сочетании с компьютерным моделирова-

нием различных механизмов процесса коалесценции установлены базо-

вые безразмерные соотношения между геометрическими параметрами 

вторичных ветвей и пределы их статистического разброса. 

6. При анализе различных механизмов коалесценции (I-IV) путем 

сопоставления экспериментальных и расчетных гистограмм распределе-

ния вторичных междуосных промежутков  установлен преобладающий 

вклад (до 90 %) механизмов радиального и осевого растворения ветвей, 

что позволяет существенно упростить расчетную методику оценки 

структурной неоднородности дендритных систем. 

7. С помощью разработанной микро-масштабной модели форми-

рования дендритной ликвации выявлены основные механизмы, опреде-

ляющие остаточное распределение различных компонентов стали в ре-

зультате их накопления в твердой фазе (при ki<1) и диффузионного пе-

рераспределения по сечению дендритных ячеек при интенсивной коа-

лесценции вторичных ветвей и параравновесных условиях на межфаз-

ной границе δ/γ при перитектическом превращении. 

8. По результатам численного расчета затвердевания фасонной от-

ливки с учетом технологических условий ее изготовления реализован 

прогноз дендритной структуры и микроликвации с оценкой характери-

стик структурной и химической микронеоднородности, определяемых 

путем компьютерного моделирования мезо- и микромасштабных про-

цессов для заданной величины локальной интенсивности теплоотвода. 
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