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Микроструктура материала является одним из определяющих факторов, оказывающих влияние на физико-механические характеристики материала. Численные исследования, посвященные проблемам кристаллизации и рекристаллизации металлов и сплавов, продиктованы необходимостью прогнозирования технологических и эксплуатационных свойств материала и его поведения в рамках ряда производственных процессов, как, например, сварка, литье, 3D печать и т.п.

В настоящей работе для моделирования процесса формирования микроструктуры при кристаллизации металлического расплава разработана модель роста зерен, основанная на технологии двумерных клеточных автоматов. Разработанный алгоритм основан на подходе Rappaz and Gandin [1] и включает следующие шаги:
1) расчет температурного поля;
2) расчет количества зерен, зарождаемых на каждом шаге по времени;
3) зарождение кристаллитов с произвольной ориентацией на плоскости при выполнении определенных условий;

4) расчет приращения зерен.
Для проверки адекватности модели был проведен ряд численных экспериментов на примере кристаллизации алюминиевого и титанового сплава в условиях различного теплового воздействия, демонстрирующих ряд возможностей разработанной модели. Процесс рекристаллизации зерен рассчитывается с учетом давления на границу зерна и подвижности границы зерна.
Предложенная модель роста зерен открывает широкие перспективы для моделирования различных особенностей зарождения, роста и взаимодействия зерен, и может быть использована для исследования механических дефектов при кристаллизации/рекристаллизации, к примеру, горячих трещин.

Результаты были получены в рамках международного сотрудничества с Университетом г. Бремена при финансовой поддержке Национального исследовательского Томского государственного университета (программа международной молодежной мобильности). Авторы выражают признательность своим научным руководителям д.ф.-м.н. В.А. Романовой (Россия), д.ф.-м.н. Р.Р. Балохонову (Россия) и д.инж.н. В.В. Плошихину (Германия) за полезные дискуссии и ценные замечания.
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