
 

镍基高温合金动态再结晶组织演化的
三维元胞自动机模拟
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摘　要：镍基高温合金在热加工过程中易发生动态再结晶组织演化行为，可以有效细化合金凝固过程形成的粗大
柱状晶组织，是调控高温合金锻件质量的理论依据。采用 C276 镍基高温合金开展了高温热压缩试验，研究了热压
缩流变应力曲线特征和微观组织演化规律，在此基础上，开发了镍基高温合金热变形动态再结晶的三维元胞自动
机模型。结果表明，镍基高温合金的动态再结晶对变形温度、变形量及变形速率极为敏感，三维元胞自动机模型可
以表征动态再结晶形核和晶粒生长的三维空间微观组织拓扑结构演化特征，并计算动态再结晶过程中的加工硬化、
动态再结晶软化等力学响应特性。再结晶组织的三维空间组织拓扑结构分析较二维空间表现出一定优势。该模
型有助于进一步理解镍基高温合金动态再结晶演化行为，指导热加工过程微观组织的精确调控。
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3D cellular automaton simulation of the dynamic recrystallization
microstructure evolution for a nickel-based superalloy
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Abstract: Dynamic recrystallization usually occurs on nickel-based superalloys during hot deformation,
which can refine the initial  coarse solidification columnar grains and be served as the theoretical  base
for controlling the quality of superalloys. Hot deformation tests were conducted on a nickel-based C276
superalloy in  this  work.  The  flow curve  characterization  and  microstructural  evolution  were   investig-
ated.  Then a 3D cellular  automaton model was developed to simulate the dynamic recrystallization of
nickel-based superalloys. The results indicate the dynamic recrystallization of nickel-based superalloys
is sensitive to the deformation temperature, deformation degree and strain rate. The developed 3D cellu-
lar  automaton  model  can  simulate  the  topological  evolution  of  recrystallization  nucleation  and  grain
growth in 3D space. And it can also capture the stress response caused by work hardening and dynamic
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recrystallization softening.  The topological  microstructure analysis  in  3D shows it  is  more superior  as
compared to  2D section.  The developed model  is  supposed to  be  beneficial  for  understanding the  dy-
namic recrystallization of nickel-based superalloys and supervising the microstructure control during hot
working process.
Key words: nickel-based superalloy，hot deformation，dynamic recrystallization，3D cellular automaton
model，microstructure characterization

  

0    引言

镍基高温合金具有优异的高温力学性能、持久

性能和耐腐蚀性能等，广泛应用于制备航空航天、

核电和化工等领域的关键构件[1]。锻造和轧制等热

加工技术是镍基高温合金构件制备的主要加工路径

之一。热加工过程中镍基高温合金易发生动态再结

晶组织演化，可有效细化合金凝固过程中形成的粗

大柱状晶组织，是调控高温合金锻件质量的重要理

论依据[2]。

随着对镍基高温合金零构件性能需求的不断提

升，镍基高温合金热变形过程中的动态再结晶行为

受到广泛关注。澄清热变形条件下的动态再结晶演

化行为有助于合理设计和优化镍基高温合金的热加

工工艺，提升高温合金零构件的使役性能。NING
等人[3-4] 针对一种粉末镍基高温合金 FGH4096 采用

热压缩试验方法，系统分析了该高温合金在热变形

过程中的动态再结晶机制及微观组织演化特征。

LIN 等人[5-6] 对一种含有 δ 相镍基高温合金开展了

热压缩试验，分析了 δ 相对镍基高温合金动态再结

晶的影响。LIU 等人[7] 亦对一种 Ni-Co 高温合金进

行了热压缩试验，结合流变应力曲线和微观组织表

征，构建了该材料的高温热加工图并确定了合理热

加工区间。上述热压缩试验研究工作对了解镍基高

温合金的动态再结晶行为和调控热加工工艺起到了

推动作用。

然而，热变形试验主要针对特定热压缩条件后

的样品组织特征进行分析，对于动态再结晶的过程

信息和微观机制表征仍显不足。为进一步澄清动态

再结晶过程中的位错演化、再结晶形核及生长等微

观机制，与此相关的计算机模拟技术亦不断发展，包

括相场法[8]、蒙特卡罗法[9]、元胞自动机法[10] 等。其

中，元胞自动机方法以时间与空间离散为基础，引

入位错增殖、湮灭、再结晶形核准则、晶界迁移规

律等特征信息，材料学机制明确，易于综合表征多工

艺参数下的动态再结晶演化特征。DING 等人[11] 首

先将动态再结晶物理冶金学原理与元胞自动机模

型结合，模拟了变形温度和应变速率对再结晶行

为的影响。近年来，元胞自动机模型在镁合金[12]、

奥氏体不锈钢[13]、镍基高温合金[14] 等动态再结晶组

织演化方面均有一定应用。然而，现有元胞自动机

模型多以二维模型为主，三维元胞自动机模型报道

较少。空间维度的缺失使现有二维元胞自动机模

型在模拟再结晶的空间形核和生长方面存在缺陷，

急需研究三维元胞自动模型建立方法，以进一步表

征镍基高温合金等材料的动态再结晶微观组织演化

特征。

笔者以一种典型镍基高温合金 C276 为研究对

象，开展了高温热压缩试验，分析了其热压缩流变应

力曲线特征和微观组织演化规律，在此基础上，开发

了镍基高温合金动态再结晶的三维元胞自动机模型，

并进行了三维微观组织的可视化绘制，以期为进一

步理解镍基高温合金的动态再结晶机制和工艺调控

提供一定的理论参考。 

1    试验材料和热压缩试验方案

采用的试验材料为 C276 镍基高温合金棒材，质

量分数为 15%~17%Mo，16%Cr，4%~7%Fe，3.5%W，

0.25%Co，其余为 Ni，是具有单一奥氏体相的镍基高

温合金。试验合金棒材直径为 20 mm，初始组织均

匀。将合金棒材加工成Ø8 mm×12 mm 的圆柱试样，

在 Gleeble-3500 热模拟试验机上进行单道次热压缩

试验。用砂纸打磨圆柱体试样两端并放置坦片，以

降低试样和压头之间的摩擦。试样采用 10 ℃/s 加

热速度升至 1 200 ℃，保温 180 s，随后以 10 ℃/s 降

温至变形温度并保温 30 s，以消除温度梯度，以一定

变形速率和变形量对试样进行热压缩，压缩后试样

进行水冷，以维持高温变形时的微观组织不变。变

形温度分别为 1 050、1 100、1 150 ℃，应变速率分

别为 0.01、0.1、1.0 s−1，总变形量为 1.0。将压缩后

的样品沿中轴线切开，打磨、抛光、腐蚀后，利用德

国蔡司 SUPRA 55 场发射扫描电镜外接电子背散射

仪观察垂直于中轴线 1/2 半径处的微观组织形貌。 
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2    三维元胞自动机模型构建

为研究镍基高温合金在热加工过程中的微观组
织演化，拟构建三维元胞自动机模型，模拟动态再结
晶过程中的形核和长大过程。模型主要包括位错密
度模型、形核模型和晶粒长大模型。模型做如下假
设：①动态再结晶形核以晶界弓出形核方式，包括变
形晶粒晶界和再结晶晶粒晶界，不考虑晶内形核；
② 变形前各元胞的初始位错密度相同。 

2.1    三维元胞空间构建

图 1 为构建的初始多晶体几何模型及元胞邻居

模型。其中，模拟空间是由 150×150×150 个元胞组

成，单个元胞为边长 2 μm 的小正方体，即总模拟面

积 为 0.3 mm×0.3 mm×0.3 mm。 邻 居 类 型 为 Von-
Neumann 邻居，中心元胞的状态受到上下左右前后

最近邻的六个元胞的影响。赋予每个元胞 5 个状态

变量：位错密度变量、晶粒取向变量、颜色变量、晶

界迁移距离变量和再结晶轮次变量。
 
 

Y

XZ

Y

XZ

中心元胞

邻居元胞

 
图 1    初始多晶体的三维空间元胞布置及邻居模型

Fig. 1    3D cell space arrangement and neighbor model of initial polycrystalline
 
 

2.2    位错密度演化模型

高温合金在热加工过程中，位错密度不断变化，

加工硬化效应导致位错密度增加，动态软化效应导

致位错密度减少。在二者共同作用下，位错不断增

值和湮灭，直至达到动态平衡。采用 KOCKS 和

MECKING 提出的 K-M 模型来描述热加工过程中

的位错密度演化规律[15]。
dρ(i, j,k)

dε
=

dρ(i, j,k)
+

dε
+

dρ(i, j,k)
−

dε
= k1
√
ρ(i, j,k)−k2ρ(i, j,k)（1）

dρ(i, j,k)
+ dρ(i, j,k)

−

k1 k2

式中， 、 分别为位错密度增加量和位错

密度减少量， 、 分别为加工硬化系数和动态软化

系数。材料流变应力的大小与位错密度有关，两者

之间存在如下关系：
σ = αµb

√
ρ̄ （2）

ρ̄式中，α 为位错交互系数，取值 0.5， 为平均位错密

度，μ 为剪切模量，为温度的函数：

µ = µ0

(
1−0.49× T −333

Tm+273

)
（3）

 

2.3    动态再结晶形核模型

高温合金变形过程中位错密度随着应变的增加

不断累积，达到临界位错密度时材料开始形核，形核

将优先发生在晶界处，包括变形晶粒晶界和再结晶

晶粒边界。引入临界位错密度作为再结晶形核判据，

计算方法如下：

ρcr =

(
20γmε̇

3blMτ2

) 1
3

（4）

γm

l =
Kµb
σ

τ =
1
2
µb2

式中， 为大角度晶界能，l 为位错平均自由程，表

示为 ，Μ 为晶界迁移率，τ 为位错线能量，可

由 表示。

形核率与应变速率和变形温度有关，可表示为：

ṅ =Cdynamicε̇
m exp

(
− Qa

RT

)
（5）

Cdynamic Qa式中， 和 m 为与材料相关的参数， 为热变

形激活能。 

2.4    晶粒长大模型

材料形核后，再结晶新晶粒的位错密度值比较

低，与周围变形晶粒的位错密度不同，晶界发生迁移。

驱动力 (f) 是由两种晶粒之间的位错密度差提供，与

晶界迁移速度 (v)、晶界迁移率 (M) 之间的关系如

下所示[16−17]:
v = M f （6）

M =
δDobb

kT
exp

(
− Qb

RT

)
（7）

f =
F

4πr(i, j,k)
2
= τ

(
ρm−ρ(i, j,k)

)− 2γ
r(i, j,k)

（8）

Dob

r(i, j,k)

式中，δ 为晶界厚度， 为晶界扩散系数，γ 为晶界

能， 为晶粒半径。 
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2.5    模型中所采用的材料参数和三维可视化

k1

k2

上述位错密度演化模型、动态再结晶形核模型
及晶粒长大模型涉及多个材料参数，见公式（1）～

（8），其中熔点 Tm、柏氏矢量 b、泊松比 υ 等参数依
据发表文献获得（详见表 1），热变形激活能 Qa、热
扩散激活能 Qb、室温剪切模量 μ0，加工硬化系数 、

动态软化系数 等参数与试验材料的高温压缩流变
应力密切相关。基于前述热压缩试验设计，获得了
材料高温流变应力曲线，在此基础上，通过数据处理
和非线性回归获得了相关材料参数，如表 1 所示，材
料参数确定方法可参照文献 [18]。

在元胞自动机模拟过程中，将不同变形量下的
元胞位置、欧拉角、晶粒编号等数据导出，经处理后，

采用 ParaView 软件对数据进行可视化，分析晶粒
形貌。 

3    结果与讨论
 

3.1    流变应力曲线和微观组织特征

图 2 为 C276 高温合金在不同变形条件下的真

应力-应变曲线。变形初始阶段，材料发生加工硬化，

流变应力随位错密度增加而迅速增加。当变形量达

到一定值时位错密度亦达到一定值，在高温作用下

合金开始发生动态再结晶，流变应力缓慢增加。当

动态再结晶软化效应大于材料加工硬化效应时，流

变应力开始下降，此时在流变应力曲线上表现为到

达峰值后流变应力下降形式。随着变形进一步增加，

当动态软化效应与加工硬化效应达到动态平衡时，

流变应力出现稳态现象。

 
 
 

表 1    三维元胞自动机模型中所采用的材料参数值
Table 1    Values of parameters in the developed 3D cellular automaton model

参数 Tm/℃ Qa/（kJ·mol
−1） Qb/（kJ·mol

−1） μ0/GPa b/nm υ k/（J·K−1） R/（J·mol−1·K−1） k1 k2
数值 1 325 475 175 78.57 0.25 0.3 1.381×10−23 8.314 1.058×109Z0.016 6.003×103Z−0.12
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ε̇(a)  =0.01 s−1; (b) T=1150 ℃

图 2    C276 高温合金高温热压缩的真应力-应变曲线
Fig. 2    True stress-strain curves of C276 superalloy under high temperature hot compression

 

对比可见，在同一应变速率条件下，温度升高，

峰值应力和峰值应变降低。这是因为温度升高，再

结晶软化效应加强，使变形抗力减小。在同一变形

温度条件下，流变应力随应变速率的降低而减小。

这是由于高应变速率条件下，材料来不及发生动态

回复和再结晶，使得变形抗力增加。

图 3 为 C276 高温合金在热压缩后的微观组织

观察结果。可见，材料在变形温度 1 050 ℃ 时，晶界

处产生大量均匀细小的再结晶晶粒，见图 3(a)，但仍

存在大量的变形晶粒，再结晶发生不完全。随着温

度升高，形核率增加，再结晶分数增加，同时晶界迁

移率增加，再结晶晶粒尺寸增大，见图 3(b)。在

1 150 ℃，0.01 s−1 的变形条件下，材料动态再结晶发

生完全，再结晶晶粒尺寸为 24.1 μm，见图 3(c)。变

形温度相同时，应变速率增大，变形时间减少，不利

于再结晶晶粒长大过程。在 1 150 ℃，0.1 s−1 的变形

条件下，再结晶晶粒尺寸仅为 11.6 μm，如图 3(d) 所

示，仍可观察到少量未再结晶晶粒。金相组织观察

结果与热压缩流变应力曲线特征相一致。
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(a) (b) (c) (d)

100 μm 100 μm 100 μm 100 μm 
(a) 1 050 ℃, 0.01 s−1; (b) 1 100 ℃, 0.01 s−1; (c) 1 150 ℃, 0.01 s−1; (d) 1 150 ℃, 0.1 s−1

图 3    C276 高温合金热压缩后的金相组织
Fig. 3    Microstructures of C276 superalloy after hot compression tests

 
 

3.2    三维元胞自动机模拟结果分析与讨论

εc = 0.07

图 4 表示出了 C276 镍基高温合金高温热压缩

过程中微观组织拓扑结构演化的元胞自动机模拟。

在变形温度 1 150 ℃ 和应变速率 0.01 s−1 条件下，试

验材料的动态再结晶临界应变 ，当热压缩

应变为 0.08 时，少量细小的再结晶晶粒在原始变形

晶粒的晶界处形核。随着应变增加至 0.25，晶界处

的再结晶晶粒数量和晶粒尺寸均有所增加。当应变

增加至 0.64 时，模拟空间中形成了大量的等轴再结

晶晶粒，仅可观察到少量原始晶粒。当应变增加至

1.0 时，材料发生完全再结晶。

所开发的三维元胞自动机模型不仅给出了试验

高温合金在热变形过程中的组织拓扑结构演化特征，

还基于空间各元胞位错密度演化和公式（2）计算了

变形过程中材料的应力-应变响应特性。模拟结果

与试验结果的对比如图 5 所示。
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(a) ε=0.08; (b) ε=0.25; (c) ε=0.64; (d) ε=1.0

图 4    C276 高温合金热变形过程微观组织演化的元胞自动机模拟结果
Fig. 4    Microstructure evolution of C276 superalloy during hot compression simulated by 3D cellular automaton model
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图 5    三维元胞自动机模型计算的流变应力曲线与试验值对比
Fig. 5    Comparisons of the flow stress curves between 3D cellular automaton modeling and experiments
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由图 5 可知，三维元胞自动机模型计算获得的

应力-应变响应特性与试验结果一致，验证了所开发

模型的准确性。

ρc

采用所构建的三维元胞自动机模型，进一步跟

踪了镍基高温合金动态再结晶过程中的微观组织演

化特征，如图 6 所示。热变形过程中，材料的位错密

度随着变形量的增加而增加，达到临界位错密度时，

再结晶晶粒可在变形晶粒的晶界处形核。新的无畸

变再结晶晶粒与周围变形基体存在一定夹角和位错

密度差，将遵循公式（6）~（8），在三维空间内进行生

长。同时，初期形成的再结晶晶粒在生长过程中亦

承受热压缩变形，位错密度亦会增长。当位错密度

累积超过临界位错密度 时，该晶粒边界也将成为

潜在再结晶形核位置，最终被再结晶晶粒占据。

三维元胞自动机的构建使得分析再结晶晶粒尺

寸的空间分布成为可能。图 7 所示的是镍基高温合

金发生完全再结晶后的三维空间和其中典型二维截

面的晶粒尺寸分布图。值得注意的是，三维空间中

晶粒尺寸分布的 Gauss 函数正态分布拟合的决定系

数 R-Square（COD）为 0.948，远高于二维平面晶粒

尺寸分布的 Gauss 函数拟合决定系数 0.775，表明三

维空间晶粒尺寸分布更加符合正态分布特征，亦反

映了再结晶等轴晶粒的空间分布特点。同时，二维

截面统计的平均晶粒尺寸小于三维空间统计结果，

且小尺寸晶粒数量明显增加，在二维截面晶粒拓扑

图中亦能观察到此一定数量的小尺寸晶粒。这是因

为，在进行二维截面分割时，仅部分晶粒切割到了晶

粒截面较大位置。基于概率统计分析可知，一部分

原始较为均匀粗大的晶粒在切割时仅有部分晶粒截

面显现出来，在二维截面中呈现出小尺寸晶粒特征。

这也是再结晶组织金相分析时截面仍会存在一定量

小尺寸晶粒的原因。可见，二维空间的维度缺失会

造成所观察信息的偏差。开展再结晶三维结构分析

和计算机模拟技术将对制备高性能高温合金零构件

产生重大意义。
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图 6    镍基高温合金动态再结晶形核和晶粒长大过程跟踪

Fig. 6    Tracking of the dynamic recrystallization nucleation and grain growth process in nickel-based superalloy
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图 7    三维空间和二维截面的晶粒尺寸分布对比

Fig. 7    Comparisons of the grain size distribution of 3D space and 2D section
 
 

4    结论

在开展热压缩试验基础上，开发了描述镍基高

温合金的三维元胞自动机模型，对镍基高温合金热

变形过程的应力-应变响应特性和微观组织演化情

况分别进行了试验研究和计算模拟研究，获得如下

结论：

1) C276 镍基高温合金热压缩过程流变应力随

应变增加呈现先增加后减小趋势，结合金相组织分

析，其热变形动态软化机制为动态再结晶。随着变

形温度升高和应变速率降低，动态再结晶分数和晶

粒尺寸增加。

2) 基于热变形位错密度模型、形核模型和晶粒

长大模型等，建立了镍基高温合金热变形动态再结

晶的三维元胞自动机模型，可以同时模拟热变形过

程中三维空间微观组织结构的拓扑结构演化并计算

了材料形变过程的力学响应特性。

3) 再结晶微观组织的三维拓扑结构分析的晶

粒尺寸分布更符合正态分布特征，而二维截面晶粒

尺寸统计分布特征相对较差，且出现了一定量的小

尺寸晶粒。由二维空间拓展到三维空间，计算结果

更真实地反应了镍基高温合金在高温热变形过程中

的演化特征，有助于理解和调控高温合金热加工微

观组织。
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