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Рассмотрены	этапы	системного	анализа	и	математические	модели	для	прогнозирования	дендритной	структуры	
многокомпонентных	 алюминиевых	 сплавов.	 Компьютерная	 диагностика	 неравновесной	 кристаллизации	 реализуется	
путем	совместного	использования	аппарата	вычислительной	термодинамики,	средств	вычислительной	теплопередачи	
для	решения	задач	вычислительного	материаловедения.	Приведены	результаты	моделирования	эволюции	дендритной	
структуры	при	изменении	интенсивности	диффузии	в	твердой	фазе	от	равновесных	условий	до	полного	подавления.	
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Более 50 лет насчитывают попытки прогнозирования дендритной структуры алюминиевых литей-
ных сплавов, и хотя их результаты впечатляющими не назовешь, этот поиск непрерывно продолжается 
[1–5]. В отличие от начального этапа, когда весьма важна была любая информация и объектами исследо-
вания оказывались преимущественно двойные сплавы (среди них чаще всего Al – 5% Cu как общий «по-
исковый полигон»), для которых в качестве преобладающего инструмента использовали (правда, без 
особого успеха) статистические модели [6] типа 2

n
LSkl = t  или 2

m nkV Gl =  (здесь l2 – размер вторич-
ных междуосных промежутков; tLS	‒ локальная продолжительность дендритной кристаллизации; V,	G	‒ 
скорость движения фронта ликвидуса и градиент температуры в расплаве впереди него; m,	n – эмпири-
ческие коэффициенты). 

В настоящее время научно-технологические интересы исследователей сосредоточены на тройных 
сплавах, являющихся базой для промышленных алюминиевых сплавов. Их изучение, конечно, существен-
но усложняет комплекс физико-химических процессов и факторов, влияющих на параметры изучаемой 
дендритной структуры, и не оставляет перспектив для поиска решений среди статистических конструкций.

Появление и интенсивное развитие вычислительной	термодинамики [7] открыло возможности ком-
пьютерного описания равновесных структурно-фазовых превращений в многокомпонентных сплавах. 
Активный поиск моделей неравновесной кристаллизации (Шейль, Флемингс, Раппа и др.) [8], ориенти-
рованный на решение задач дендритной ликвации, не только выявил важные особенности выделения 
твердой фазы при различной интенсивности диффузионных процессов, но также способствовал разви-
тию представлений о разномасштабном (макро-, мезо- и микро-) характере кристаллизационных, диф-
фузионных и ликвационных процессов в отливках. Учет их локализации позволяет выделить в качестве 
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наиболее важного объекта для анализа морфологической эволюции мезомасштабный ансамбль ден-
дритных кристаллитов (мезоячейка), образующий закрытую систему, в пределах которой распределение 
взаимосвязанных характеристик – температуры, доли твердой фазы, состава жидкой фазы, а также струк-
турных параметров (дендритного l2 и эвтектического lE) является практически равномерным. Открытие 
явления коалесценции дендритов при затвердевании металлических сплавов и развитие его теории (Чер-
нов, Флемингс, Стефанеску, Онака и др.) [8] позволило сформировать базовые представления о механиз-
ме этого процесса и его разновидностях, проявляющихся при кристаллизации сплавов разного состава. 

При затвердевании отливки для системы устанавливается открытый характер макромасштабного 
внутреннего и наружного теплообмена (с окружающей средой), задачи которого решаются средствами 
вычислительной теплопередачи [9]. Дискретизация трехмерной геометрической макромодели при ее ге-
нерации обеспечивает возможность численного решения конечно-разностных уравнений теплообмена 
для мезоячеек в условиях его малой локальной интенсивности Bi = .aR0/lм << 1 (R0  = .V/F; V, F – объем 
и поверхность мезоячейки; lм – коэффициент теплопроводности сплава). Мобилизация компьютерных 
моделей сопряженных физико-химических процессов (диффузионных, капиллярных, кристаллизацион-
ных и др.) с использованием арсенала средств вычислительного материаловедения реализует возмож-
ности системного анализа фазовых превращений при затвердевании с учетом их индивидуальных тер-
модинамических (эвтектических, перитектических и др.) и морфологических (ячеистых, дендритных 
и др.) особенностей, присущих промышленным сплавам [10, 11 и др.]. 

Мезомасштабные процессы, сопровождающие формирование дендритной структуры, описывает си-
стемная модель ALSYS [5], включающая дифференциальные уравнения:
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где q	– эффективный тепловой поток на границах мезоячейки; t – время; с,	L – объемная теплоемкость 
и скрытая теплота кристаллизации сплава; ki, pi – коэффициент распределения и тангенс угла наклона 
поверхности ликвидуса для i-го компонента K-компонентного сплава; si – параметр обратной диффузии 
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; Г – коэффициент Гиббса-Томсона; DiL,	DiS – коэффициенты диффузии компонентов в жидкой 

и твердой фазах; j – параметр, учитывающий принятую j-ю модель коалесценции. 
Системное описание неравновесной дендритной кристаллизации многокомпонентного алюминиево-

го сплава на этапе выделения первичного твердого раствора (a-Al) в объеме мезомасштабной ячейки 
включает (рис. 1):

• .решение уравнения (1) теплового баланса для определения зависимости	t(t); 
• .расчет доли твердой фазы m(t) на основе уравнения (2) для темпа выделения твердой фазы;
• .расчет покомпонентного состава жидкой фазы CLi(m) с помощью уравнения (3) для перераспреде-

ления компонентов на межфазной границе; 
• .определение средней ширины l2(t) вторичных междуосных промежутков дендритов при их коа-

лесценции с использованием уравнения (4). 
Для решения приведенных уравнений необходимо путем термодинамического моделирования [7] за-

дать изменение параметров ki(m), pi(m) диаграммы состояния, значения кинетических параметров (диф-
фузионных DiL(t) и капиллярных Гi) для всех i-х компонентов, а также теплофизические характеристики 
сплава (с,	L) и интенсивность теплового потока q(t), оцениваемую для каждой мезоячейки путем реше-
ния макромасштабной тепловой задачи затвердевания фасонной отливки [7]. 
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Приведенная системная модель ALSYS [5] при описании процесса неравновесного выделения твер-
дой фазы и перераспределения компонентов между фазами в объеме мезоячейки базируется на принци-
пе независимого	действия внутрифазовой и разделительной диффузии компонентов сплава - при расче-
те ( )L

iC m  и принципе аддитивного	влияния компонентов на темп выделения твердой фазы - при расче-
те m(t) в условиях локального равновесия на межфазных границах [10–12]. 

Адекватность модели ALSYS надежно контролируется путем прямого сопоставления результатов 
численного моделирования	m(t) и CiL (m) с данными термодинамического расчета при s .= 1 (равновес-
ные условия, DiL	= .DiS	= .∞) и s= 0 (полное подавление диффузии в твердой фазе, DiL	= .∞; DiS	= 0) (рис. 2) 
и обеспечивает возможность ее использования во всем	 диапазоне	 значений интенсивности диффузии 
в твердой фазе (1 ³ si ³ 0) [13].

Для тройных сплавов уравнения (2) и (3) преобразуются к виду:
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Рис. 1. Влияние условий теплоотвода при затвердевании сплава Al-5% Cu-5% Mg на характер термических кривых (а); 
долю твердой фазы (б); состав жидкой фазы (в), а также на размеры параметров дендритной l2 и эвтектической (вто-
ричной lЕ2	и третичной lЕ3) микроструктуры (г) для локальной продолжительности кристаллизации: tLS = 100 c (1);  

200 (2); 500 (3); 1000 c (4)
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где индекс a – использование параметров, относящихся к первичному этапу кристаллизации сплава 
с выделением твердого раствора a-(Al) при m	= .ma; индексы 1 и 2 – принадлежность параметров соот-
ветствующим компонентам (0 – основа сплава). 

Результатом совместного решения системы уравнений (5) является определение траектории измене-
ния состава жидкой фазы при выделении a-фазы 1 2( ) ( )L LC F Ca a=  (рис. 2, линии 1С, 1D, 1 – 2F), по кото-
рой происходит изменение температуры ликвидуса (tL)a=F 1 2[( ) ,( ) ]L LC Ca a , доли ma(t) и покомпонентного 
состава 1( )SC a  и 2( )SC a  образующейся твердой a-фазы.

Эволюция дендритов первичной a-фазы в ходе капиллярно-диффузионной коалесценции прерывает-
ся в момент ta при достижении составом остаточной жидкой фазы эвтектической концентрации, т. е. 
в точке пересечения траектории (C1

L)a .= .F(C2
L)a с линией тальвега эвтектического превращения (C1

L)E = 
F(C2

L)E. На этапе неравновесного выделения (0 £ .s1,2 < 1) двойной эвтектики (a .+ .b) вдоль тальвега про-
исходит изменение ее температуры ликвидуса dtE	= 1 1( )E L

Ep dC + 2 2( )E L
Ep dC  при выделении двойной эв-

тектики dmE и система уравнений баланса компонентов 1 и 2 приобретает вид:
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где индекс Е отмечает параметры, относящиеся к этапу кристаллизации двойной эвтектики. 
Эвтектическая кристаллизация завершается при условии m	= .ma .+ .mE = 1 (на линии тальвега рис. 2, 

точка 2D) или при достижении точки тройной эвтектики (рис. 2, точки 2–3С, 3D и 3F), температурно-
концентрационные параметры a-, b- и g-фаз которой устанавливаются на основе данных термодинами-
ческого моделирования. 

Совместное решение уравнений (1)–(4) дает возможность получить представление о кинетике фор-
мирования дендритной (l2) и эвтектической (lЕ) структуры и ее локальных конечных значениях, приобре-
таемых за счет вклада различных компонентов, а также оценить интенсивность подавления диффузии в твер-
дой фазе с помощью параметров si, определяющих неравновесный характер кристаллизации (рис. 1–3). 

При использовании разработанной системной модели ALSYS и реализованного на ее основе лицензи-
онного программно-информационного комплекса [14] для прогнозирования дендритной структуры по-
лучено убедительное подтверждение адекватности его применения (рис. 3) для большого количества 
опубликованных экспериментальных данных [13]. Выявленная системная взаимосвязь основных факто-
ров формирующейся дендритной структуры [5] диктует необходимые и достаточные условия, игнориро-
вание которых приводит к некорректному использованию ряда применяемых полуэмпирических и тео-
ретических формул, что особенно важно в случае многокомпонентных промышленных сплавов. Акту-
альной областью перспективных исследований подобного рода являются работы, в которых рассматри-

Рис. 2. Изменение состава кристаллизующейся жидкой фазы 
сплавов C, D и F на поверхности ликвидуса системы Al–Mg(С1)–
Cu(С2) при различной интенсивности подавления диффузии 
в твердой фазе: S

iD = ∞; si = 1 (1) ‒ линии; ∞ > S
iD > 0; 1 > si > 

0 (2) ‒ точки; S
iD = 0; si = 0 (3) ‒ пунктир

Рис. 3. Сопоставление расчетных значений вторичных 
междуосных промежутков дендритов l2 с эксперименталь-
ными данными для двойных (Al-Cu; Al-Si; Al-Mg) и трой-
ных (Al-Si-Cu; Al-Cu-Mg) сплавов при использовании раз-

личных моделей коалесценции [13] 
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вается формирование структуры алюминиевых сплавов, содержащих от 3 до 8 компонентов (Si, Fe, Cu, 
Mg, Mn, Cr и др.) [3–4, 15]. Их авторы ставят своей целью оценку возможностей прогнозирования ден-
дритной структуры сплавов, в частности с применением расчетных формул, базирующихся на описании 
механизма капиллярно-диффузионной коалесценции [4]:
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где нижние индексы – значения концентрации компонентов в начальный (0) и конечный (f) моменты вы-
деления первичной твердой фазы. 

Исследование прогностических характеристик этого уравнения имеет многолетнюю предысторию. 
Его авторы [2] взяли за основу аналитическое решение, предложенное для двойных сплавов [8], с сохра-
нением набора принятых в раннем первоисточнике (1977 г.) важных допущений, в частности, постоян-
ства при его выводе величины всех термодинамических и кинетических параметров (pi, ki, Di, G) при 
линейном	изменении во времени только концентрации всех компонентов ‒ от начального (С0,i) до конеч-
ного (Сf,	i) момента. Отличительной чертой уравнения (7) является возможность при расчете l2 учиты-
вать взаимодействие различных компонентов литейных сплавов [4]. 

При исследовании серии сплавов, содержащих от двух до пяти компонентов (Si – до 1,1%; Cu и Mg – 
до 5; Fe, Cr и Mn – от 0,17 до 1,4%) [4], было выявлено значительное различие между ними как по сред-
ней величине (l2)Э (от 51 до 111 мкм при равной скорости охлаждения расплава V0 = 1 К/с), так и по ве-
личине расчетного температурного интервала затвердевания DtLS	(от 18 до 59 К при равновесных усло-
виях), а также экспериментальной продолжительности затвердевания (tLS)Э (от 117 до 230 с при V0 = 1 К/с). 
Полученный разброс экспериментальных значений (l2)Э относительно расчетных величин (l2)Р, как ука-
зывают авторы, находится в пределах ±20% и оценивают как «удивительно» («surprisingly») точный про-
гноз. 

При более детальном анализе становится ясно, что применение уравнения (7), описывающего равно-
весную кристаллизацию первичного твердого	раствора	a-Al, не дает адекватной картины коалесцен-
ции, сопровождающейся выделением в интервале от ликвидуса до солидуса набора интерметаллидных 
фаз, вид и массовая доля которых весьма различны и зависят от состава сплава и условий затвердевания. 
С использованием приведенных в работе [4] экспериментальных значений (l2)Э (20–180 мкм) и продол-
жительности затвердевании (tLS)Э сплавов при различных условиях охлаждения (15–900 с), а также та-
бличных значений [16] коэффициентов диффузии в твердой фазе DiS, 10–12 м2/с (0,15–0,30 для Fe и 1,2–
3,5 для Si, Mg и др. вблизи температуры ликвидуса), непосредственная оценка величины параметра об-
ратной диффузии sj	= 0,02(Fe)–0,40(Si, Mg) << 1 фиксирует не учитываемое уравнением (7) значитель-
ное подавление диффузии в твердой фазе, при котором происходит интенсивное повышение концентра-
ции компонентов в расплаве, а также снижение темпа выделения твердой фазы и значительное расшире-
ние температурного интервала кристаллизации. 

Путем термодинамического моделирования выделения первичной твердой фазы a-Al в исследован-
ных сплавах [17, 18] в период до начала образования интерметаллидов (ma = 0,58–0,97) показано, что 
эффективная коалесценция дендритных ветвей происходит в относительно узком температурном интер-
вале Dta . .= 10–44 К, т. е. при Dta . .= .(0,39–0,83)DtLS, а ее длительность составляет от 40 до 85% от (tLS)Э, 
что непосредственно отражается на величине вторичных междуосных промежутков (l2)Э, о чем свиде-
тельствует высокий уровень коэффициента корреляции (R	= 0,904) регрессионного уравнения:
 (l2)Э [мкм] = 0,101	ma La [МДж/м3],  (8)
где учтена различная величина скрытой теплоты кристаллизации a-Al (La = 950–1085 МДж/м3). Чем 
меньше доля ma, при которой активизируется формирование интерметаллидов в междендритном рас-
плаве сложного состава, тем раньше по времени ta прерывается свободная коалесценция первичных 
дендритов при меньших размерах вторичных междуосных промежутков l2. Наиболее интенсивный 
вклад в их совместное капиллярно-диффузионное увеличение при коалесценции вносят кремний и осо-
бенно магний, отличающиеся более высокими значениями DiL и повышенной концентрацией СiL в ли-
тейных сплавах. Регрессионная модель (8) выполняет функции критериального параметра (criteria func-
tions [18, 19]) при диагностике литейных процессов путем установления надежной статистической за-
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висимости для прогнозирования качества отливки на основе эмпирически выявленных предикторов (G, 
V, критерий Ниямы и др.). 

На рис. 4 приведены результаты прогнозирования размеров l2, полученных в работе [4] эксперимен-
тально и расчетом с помощью уравнения (7) с указанием соответствующих пределов среднеквадратич-
ного разброса sl (±20,1 мкм) и пунктирных границ (±20% для шести исследованных сплавов), а также 
данные моделирования l2 в период выделения первичной фазы a-Al с применением модели ALSYS	(для 
приведенных в публикации значений ta) и эмпирической модели (8), использующей для прогноза l2 па-
раметры, полученные путем термодинамического моделирования. Взаимное расположение точек на свод-
ном графике (рис. 4) свидетельствует о предпочтительности альтернативного подхода, позволившего при 
анализе структурно-фазовых превращений получить существенное уточнение результатов (sl = .±7,8 мкм 
или ±8,9%). 

Приведенные выше краткие комментарии работы [4] приводят к двум важным выводам. Использо-
ванное уравнение и его интерпретация не дают возможности корректно анализировать неравновесную 
кристаллизацию многокомпонентных сплавов, структура которых формируется в результате многоэтап-
ного процесса, состоящего из первичного дендритного этапа и последующих этапов выделения серии 
интерметаллидных фаз. В качестве актуальной и малоизученной проблемы выдвигается исследование 
таких сложных ситуаций, которые требуют комплексного использования средств вычислительной	тер-
модинамики в сочетании с системным применением инструментария вычислительного	материаловеде-
ния для решения задач структурно-фазовых превращений.

Корректный прогноз дендритной структуры многокомпонентных промышленных сплавов обеспечи-
вается путем анализа взаимосвязанных термодинамических, теплофизических, диффузионных и капил-
лярных явлений при непременном условии информационного обеспечения компьютерных вычислений 
в части изменения соответствующих параметров в зависимости от температуры, доли твердой фазы 
и состава жидкой фазы, а также учета эволюции неравновесного характера процесса кристаллизации 
с изменением морфологии выделяющейся твердой фазы. 
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