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数值模拟技术在高温合金中的应用

刘孝山1，2，宋  旼1，夏圣旭2，郭建政1，2
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2. 深圳市万泽中南研究院有限公司，广东深圳 518000）

摘要：在航空、航天及能源等尖端科技领域，高温合金凭借其在极端环境下的优异性能已成

为不可或缺的关键材料。然而，其复杂的化学成分及多尺度精细组织结构给传统试验研究带

来了巨大挑战。此类研究普遍存在周期长、成本高、难以系统解析多重影响因素协同作用等

问题，导致研究效率受限，难以满足现代工业对高温合金材料开发与性能优化的迫切需求。

随着计算技术和算法的不断进步，基于数值模拟的高温合金研究体系应运而生，并迅速成为

材料科学领域的关键研究方法。通过构建高保真度的多物理场耦合模型，该技术能够深入探

索高温合金的微观组织演化机制、宏观力学行为响应特性以及复杂工艺参数间的定量关联，

从而为材料成分设计、工艺参数优化和服役性能预测提供科学依据。本文概述了数值模拟技

术在高温合金研究领域的一些具体应用，并对其未来的发展趋势进行了展望。
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在航空航天和能源等战略科技领域，高温合金作为关键性结构材料，其综合性

能直接影响尖端装备的可靠性指标与能效水平[1-2]。高温合金凭借其卓越的高温力学

强度、高温抗氧化特性及抗蠕变性能，在航空发动机热端部件和发电设备的核心

组件等极端工况环境中广泛应用，已成为支撑现代工业技术革新的战略性基础材

料[3-4]。

然而，高温合金复杂的多组元合金体系与多尺度微观组织特征，给传统试验研

究方法带来了极大挑战。传统“试错法”研究路线存在试验周期长、经济成本高和

变量控制困难等局限性，难以系统解析多因素耦合作用机制，严重制约材料研发进

程，已无法适应工业界对高温合金快速开发与性能优化需求的迭代升级。

近年来，随着材料科学与计算机技术的深度融合，数值模拟技术在高温合金的

研究、开发与应用中，正逐步凸显出无可替代的价值，成为推动高温合金性能飞跃

和创新应用的核心驱动力。通过构建精准的数学模型与物理模型，数值模拟能够深

度探究高温合金在不同条件下的微观组织演变、力学性能响应以及加工工艺过程，

可以进行包括合金设计、加工过程中的缺陷形成和组织演变预测、性能计算直至服

役寿命评估，可实现材料全寿命周期预测的技术闭环。

1  合金设计
1.1  计算热力学与相图计算

计算相图法（Calculation of Phase Diagrams，CALPHAD）是高温合金材料研发

的关键技术方法[5]。其核心在于以热力学原理为根基，将高温合金体系内的自由能精

准地表示为温度、成分以及相结构等变量的函数。通过构建包含各类纯组元及化合

物热力学参数的数据库，运用特定算法与专业软件，能够精确计算不同条件下合金

体系中各相的平衡状态，进而绘制出相图[6]。

在镍基高温合金的设计过程中，采用CALPHAD方法结合计算机模拟技术，可
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高效获取相平衡信息与相图数据，从而有效预测多元

复杂体系的相演化规律，为新型高温合金的成分配比

设计和工艺参数优化提供理论支撑。基于相图计算结

果，可依据高温服役环境特征明确界定合金成分的优

化区间，系统性地规避拓扑密堆相等亚稳有害相的形

成风险，确保合金在极端工况下的组织稳定性与服役

可靠性[7-8]。

吴磊等基于 CALPHAD 方法，依托Thermo-Calc
软件平台，结合相图热力学理论及配套数据库，系统

开展了GH3230高温合金瞬态液相扩散连接的中间层

合金设计研究[9]。通过系统分析中间层材料的固/液相

线温度及金属间化合物析出规律，最终优选出以硼

为降熔元素，钴和钨作为强化相的新型镍基中间层

合金体系。试验结果表明，该合金体系成功实现了

GH3230高温合金的高质量连接，显著提升了焊接接

头的综合性能。

CALPHAD 方法对热力学数据库具有高度依赖

性，其计算结果的可靠性直接受限于数据库的准确性

和完整度[10-11]。针对部分新型高温合金体系，由于相关

基础研究数据积累不足，数据库中部分热力学参数存

在精度不足或缺失问题，导致该体系下热力学模型的

准确性及相图计算的可靠性亟待提升[12]。

1.2  高通量计算
高通量计算凭借强大的计算能力，能够在短时间

内对海量的合金成分组合进行性能计算。利用第一性

原理计算和分子动力学模拟等方法，在超大规模的成

分空间中进行扫描，快速筛选出具有潜在优异性能的

合金成分[13-14]。机器学习可在高通量计算所产生的海

量数据以及过往试验数据的基础上，充分发挥其独特

的数据挖掘优势。通过构建深度神经网络和集成决策

树等多元算法模型，机器学习算法可深度解析合金成

分、微观组织与宏观性能间复杂的非线性映射关系。

二者的深度融合构建了一种高效协同的研究范式：高

通量计算实现材料空间的全局探索，机器学习完成多

维关联的智能解析，最终形成涵盖材料设计、性能预

测及工艺优化的完整技术链条，显著提升新材料研发

效率并降低创新成本。

祝 亚 亮 等 将 热 力 学 计 算 与 机 器 学 习 方 法 相 结

合，构建了镍基高温合金热力学性能导向的逆向设

计框架 [15]。针对目标热力学性能建立了多个成分-性能

关联模型，并基于机器学习驱动筛选方法完成合金成

分逆向设计，最终推荐的8种合金成分方案均满足预设

性能指标。汪东红等针对航空发动机涡轮机匣类结构

件对高温合金材料性能及铸造成形工艺的特殊需求，

开 发 了 基 于 并 行 计 算 架 构 的 高 通 量 热 动 力 学 模 拟

平台 [16]。通过整合镍基铸造高温合金的多元筛选判

据，系统评估了520万种合金成分组合，最终成功开发

出一种新型镍基铸造高温合金。试验数据显示，该合

金在815 ℃/400 MPa高温应力条件下的持久寿命优于国

外的Inconel 939合金。

2  组织模拟
高温合金的微观组织，包括晶粒尺寸、晶体取

向、析出强化相分布及再结晶等，对其材料性能具有

至关重要的影响。

2.1  晶粒组织
合金成形过程涵盖一系列耦合物理现象，如化学

变化、相变行为、传热机制、熔体流动、显微结构演

变以及残余应力演化等[17]。建立晶粒组织模型的主要

目标在于实现对材料显微组织的定量预测，如晶粒尺

寸分布和晶体取向等，为后续建立力学性能与寿命预

测模型奠定理论基础[18-20]。在凝固过程组织生长数值

模拟领域，相场法与元胞自动机（Cellular Automata，

CA）作为两类主流数值模拟方法，已形成较为完善的

技术体系[21]。

相场法通过相场变量构建的控制方程组，将材料

固液两相的空间分布表征为时空连续函数，并耦合求

解热量传输与溶质扩散方程[22-23]。该方法在铸件凝固过

程数值模拟中有两大理论优势：一是采用连续扩散界

面机制，界面捕捉更精确，能清晰分析枝晶形状和溶

质分布；二是基于热力学自由能模型，可直接模拟固

液相变和溶质迁移。但工程应用存在两个难点：数值

计算量急剧增加，高精度网格划分使计算复杂度大幅

提升；内存消耗过大，现有技术难以实现厘米级铸件

宏观凝固模拟，限制了工业应用。

许庆彦等开发了耦合热力学数据库的相场模型，

用以模拟多元镍基高温合金的枝晶生长过程[24]。为实

现大尺度范围内的多元高温合金枝晶生长的相场数值

模拟，其采用了基于图形处理器的并行计算构架，显

著提升了数值模拟的计算效率。针对定向凝固过程

中单晶枝晶的形貌演化开展了数值模拟研究，结果表

明：自基底形成的枝晶臂经历了由瞬态生长向稳态生

长转变的过程，其演化机制受传热过程与溶质扩散机

制共同调控。

NABAVIZADEH等为深入解析柱状晶-等轴晶转变

机制，建立了基于相场-晶格玻尔兹曼耦合的三维数值

模型，对Inconel 718镍基高温合金的定向凝固过程进行

高精度数值模拟。研究中采用相场法精确表征固-液相

变行为，在求解多组元溶质扩散方程时创新性地引入

晶格玻尔兹曼方法[25]。通过系统研究，成功构建了温
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                                             （a）高度h=80 μm                           （b）高度h=150 μm                         （c）高度h=300 μm 
图2 IN625合金微观组织数值模拟结果

Fig. 2 Numerical simulation results of the microstructure of IN625 alloy

度梯度与生长速率双变量参数空间下的凝固组织演化

相图，并系统分析了等轴晶、柱状晶及混合晶区的枝

晶形貌动态演变规律。 图1展示了Incone1718合金凝固

过程的组织演变图[25]。

（a）等轴晶                                        （b）柱状晶                                          （c）混合晶

 
（d）不同热梯度和凝固速率下铸件的组织形态

图1 Incone1718合金凝固过程的组织演变图

Fig. 1 Evolution diagram of the structural morphologies during solidification processes of the Inconel 718 alloys

CA模型是一种通过网格单元模拟复杂系统演变

的算法。它将确定性或概率性规则应用到每个网格单

元，实现系统状态的离散化计算[26]。该方法优势在于

计算速度快、复杂度低，适用于宏观尺度的数值模

拟，并能灵活结合热传导、流体流动等物理过程。但

CA模型也存在不足：一是网格精度限制导致难以精

确描述凝固界面形态和动力学行为，二是简化物理机

制后难以准确反映相变过程中的热力学与动力学耦合

规律[27]。

CA模型可与有限元热流求解器耦合使用。例如由

Rappaz及其合作者开发的CAF （Cellular Automaton-

Finite Element）模型，能够有效模拟金属凝固过程中晶

粒的形核与生长行为。基于此方法，研究人员可对合

金凝固过程中的胞状晶-等轴晶转变进行数值模拟预

测 [28]。迄今为止，铸造合金凝固组织形成机制的数值

模拟领域已开发出多种模型体系[29-31]。

Cameron等使用三维元胞自动机有限元方法，对

316L钢和IN625高温合金在金属增材制造所产生的微

观结构进行数值模拟研究[29]。提出了一种基于三维元

胞自动机的仿真计算方法，用于快速高通量合成多晶

微观结构，并用于评估弹塑性特性的晶体塑性模型。

IN625合金微观组织数值模拟结果见图2[32]。通过建立
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加工工艺参数与力学性能测试之间的映射关系，成功

实现了对激光粉末床熔融关键工艺参数（包括激光功

率、光斑直径、扫描速度及舱口宽度）影响微观结构

特征的定量表征。

相场法与元胞自动机方法在凝固组织数值模拟领

域各具特色且优势互补。相场法凭借其严格的物理场

方程描述能力，在微观相变机制与界面演化的精确表

征方面具有不可替代的理论优势；而元胞自动机方法

则以其高效的网格化计算特征，在宏观尺度数值模拟

中表现卓越，占据主导地位。未来，随着跨尺度耦合

技术的突破性进展和机器学习算法的多维度嵌入，以

及高性能并行计算架构的持续提升，这两种方法正在

向多物理场耦合和跨尺度协同的集成化数值模拟范式

演进。

2.2  强化相演化模拟
模拟析出强化相演化可以为揭示微观结构演变与

宏观性能之间的关联提供理论支持，尤其在镍基高温

合金和高熵合金等体系中被广泛应用[33-34]。目前广泛采

用的方法包括相场法和分子动力学方法[35-36]。

相 场 法 适 用 于 研 究 沉 淀 相 的 形 核 、 生 长 及 多

相竞争过程。Zhang等基于微观相场模型，研究了

Ni75Al4.2V20.8相变过程中Ni3V-DO22相中合金元素占位几

率演化规律与Ni3Al-L12相长大之间的内在关联[34]。结果

表明，L12相长大过程可以分为两个阶段。相转变的原

子微观结构演变图见图3[37]。

镍基高温合金中γ′相的粗化行为对合金的性能有

显著影响。Zhou等人通过建立合适的相场模型，对镍

基高温合金中的γ'相粗化进行了计算[35]。研究结果表

明，不同化学成分的含量变化会显著影响γ′相的粗化

动力学；热机械载荷可能会加速或减缓 γ′相的粗化

过程；弹性场也会影响镍基高温合金中γ′相的粗化行

为。在沉淀析出过程中，动力学因素起着关键作用，

动力学模型考虑了原子扩散、形核和长大等过程[38]。

徐聪等基于微观相场动力学模型，研究原子间相互作

用能对Ni75AlxV25-x合金孕育期的影响。结果表明，先

析出相为DO22时，Ni-Al最近邻原子间作用能VNi-Al
增大，L12相的孕育期缩短，DO22相的孕育期变化不

明显；Ni-V最近邻原子间作用能VNi-V增大，L12相和

DO22相的孕育期均缩短。先析出相为L12相时，VNi-Al
增大，L12相和DO22相孕育期均缩短；VNi-V增大，L12

相孕育期变化不明显，DO22相的孕育期缩短[39]。在复

杂多元高温合金体系中，存在多种元素，如镍基高温

合金中的镍、铬、铝和钛等。这些元素之间的相互作

用复杂，包括形成各种化合物和影响扩散速率等[40-42]。

例如，在 γ′-Ni3（Al，Ti） 沉淀相的析出过程中，铝

和钛的扩散行为会受到其他元素（如铬）的影响。铬

可能改变基体的晶格参数，进而影响铝和钛原子的扩

散通道和扩散速率。

（a）t=1.4×104                                             （b）t=1.6×105                                              （c）t=1.8×105

 

（d）t=2.0×105                                             （e）t=3.0×105                                             （f）t=4.0×105

图3 1 185 K温度下Ni75Al4.2V20.8 从无序 （FCC-A1） 相转变为有序 （L12 和 DO22） 相的过程中模拟的原子微观结构演变

Fig. 3 Simulated atomic microstructural evolution during the transformation from the disordered （FCC-A1） 
phases to the ordered （L12 and DO22） phases of Ni75Al4.2V20.8 at a temperature of 1185 K
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2.3  再结晶过程模拟
在微观结构演变方面，再结晶过程引发显著的晶

粒形貌重构[43-44]。在未发生再结晶时，高温合金可能具

有变形的晶粒结构，如拉长的晶粒形态。而经过再结

晶后，新的无畸变等轴晶会形成。例如，在热轧后的

镍基高温合金中，再结晶会使原本沿轧制方向拉长的

晶粒逐渐转变为尺寸相对均匀的等轴晶，从而使晶粒

结构更加均匀[45-46]。当前主流的Monte Carlo方法和有限

元模型虽能一定程度模拟再结晶行为，但在处理实际

高温合金中复杂的晶粒交互作用时，其模拟精度仍存

在显著不足[47-48]。

Monte Carlo 方法在模拟再结晶过程中，主要是

基于概率统计的原理[49]。它将晶粒结构抽象为晶格模

型，每个晶格点代表一个晶粒或者晶界区域。通过定

义不同的能量状态（如晶界能和储存能等）和状态转

变规则（如晶界迁移和晶粒吞并等），利用随机数生

成器来模拟晶粒的生长和再结晶过程。在实际高温合

金中，晶粒间的相互作用是非常复杂的[50-52]。 例如，

Sarma等人提出了一种新的模拟金属静态再结晶的方

法，该方法将冷变形的有限元模拟与恢复和晶粒生长

的蒙特卡罗模拟相结合[52]。采用基于晶体塑性的模型

模拟晶粒集合体的变形，以捕捉单个晶粒的不均匀变

形，以及集合体中的应变硬化和织构演变。然后将取

向和存储能量的非均匀分布映射到蒙特卡罗网格上以

模拟静态再结晶。该方法已被应用于计算不同冷变形

量后的动力学和微观组织演变。

在再结晶数值模拟中，有限元模型可以考虑材料

的应力-应变状态和温度分布等因素对再结晶的影响。

有限元模型在模拟再结晶时，对于复杂的晶粒间相互

作用的精度也有待提高。一方面，建立有限元模型需

要大量的材料参数，而对于实际高温合金中的一些微

观结构参数（如晶界扩散系数和晶界迁移激活能等）

往往很难准确获取。另一方面，有限元模型在处理晶

粒的拓扑变化（如晶粒的合并和分裂等复杂过程）时

较为困难，这导致在模拟实际高温合金复杂的再结晶

行为时与真实情况存在一定的偏差。

3  性能预测
3.1  力学性能

晶体塑性理论以晶体微观结构和位错运动为基

础，能够模拟单晶高温合金在高温条件下的变形行

为，如位错滑移和攀移[53-54]。在单晶高温合金中，位错

滑移是主要的变形机制之一[55]。模型通过考虑晶体的

晶格取向、滑移系（晶体中允许位错滑移的晶面和晶

向组合）以及位错的运动阻力（如晶格摩擦力和溶质

原子的钉扎作用等）来模拟位错滑移过程。例如，对

于镍基单晶高温合金，其具有面心立方结构，模型会

考虑 {111}<110>滑移系。位错攀移主要发生在高温条

件下，此时原子的扩散能力增强，模型会考虑空位扩

散对位错攀移的促进作用，根据空位浓度、扩散系数

以及位错线的能量状态等来模拟位错攀移过程。

WANG等针对DD6合金在[001]取向进行了不同

应力的受控低周疲劳试验，并结合各向异性损伤建立

了新的晶体塑性模型，发现各向异性损伤模型可准确

预测不同应力下的棘轮应变及确定不同损伤的演化模

式 [56]。熊宇凯等采用基于位错机制的非局部晶体塑

性本构模型对含冷却孔镍基单晶薄板的单拉变形进行

了数值模拟，发现单孔和多孔的[110]薄板抗拉强度

均低于[100]薄板，多孔薄板的塑性变形过程比单孔

薄板更为复杂且受次级取向影响更大，同时发生滑移梯

度位置主要位于冷却孔附近以及塑性滑移带区域[57]。Yan
等为了研究结晶取向对单晶超级合金纳米压痕行为的

影响，在原子力显微镜下用 Berkovich压头对[001]、
[011]和[111]取向的镍基单晶超级合金进行了纳米压

痕试验 [58]。试验结果表明，压痕载荷-深度曲线、硬

度和弹性模量受结晶取向的显著影响。发现 γ′′强化

相的形状和体积分数依赖于结晶取向，这将影响力学

性能。

单晶高温合金具有明显的各向异性，其在不同晶

体取向上的力学性能不同。在多轴加载时，这种各向异

性会使材料的变形行为更加复杂。赵等采用晶体塑性

有限元方法对DD6镍基单晶合金高温力学性能进行了研

究[59]。结果表明，一定加载速率下，不同取向单晶合金

（223）[110]取向的屈服应力和弹性模量最大；不同取

向滑移系的激活程度不同，其最大累积剪切应变数值也

不同，材料不同取向的晶粒均发生了旋转，而（001）

[110]取向的偏转角度最大。相同取向条件下，应变速

率对弹性模量影响很小，而屈服应力与应变速率呈正相

关。拉伸前后不同取向下的织构演化分别见图4[59]。

晶体塑性理论模型中有许多参数需要通过试验

来确定。例如，位错运动的激活能和滑移系的临界分

切应力等参数对于模拟位错的滑移和攀移行为至关重

要。这些参数很难通过理论计算得到准确值，必须依

靠大量的试验，如拉伸试验、压缩试验和高温蠕变试

验等来获取。而且，不同的单晶高温合金成分和制备

工艺会导致这些参数有所差异，所以需要针对具体的

合金体系进行试验数据收集。此外，模型中涉及的晶

体微观结构信息，如初始位错密度和晶粒取向分布等

也需要试验来确定。

3.2  寿命预测
高温条件下的蠕变和疲劳是高温合金的关键失效
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机制。基于蠕变动力学理论的数值模拟方法，如基于

Norton-Bailey和θ投影法的模型，能够较好地描述蠕变

行为[60]。Norton-Bailey 模型是基于幂律关系来描述蠕

变应变率与应力和时间的关系。这个模型假设在恒定

应力下，蠕变应变率与应力的幂次方成正比，与时间

也存在幂律关系。在镍基高温合金的蠕变研究中，使

用Norton-Bailey模型可以模拟在高温和一定应力水平下

合金的最小蠕变率阶段。余等基于Norton本构模型，根

据材料实测蠕变数据，建立了一种可以考虑局部应力

集中的涡轮叶片蠕变寿命分析方法[61]。针对某涡轴发

动机燃气涡轮工作叶片开展有限元蠕变分析，计算得

到涡轮叶片考虑蠕变松弛后的应力应变，明确了叶片

危险部位位于尾缘气膜孔处。通过开展模拟铸件全寿

命蠕变试验，验证该方法的有效性。研究结果表明，

该方法可以考虑涡轮叶片危险部位应力集中情况，有

效解决局部应力松弛的数值模拟，且拟合参数少，计

算效率高，预测寿命与试验结果误差在1.5倍分散带

内，具备工程适用性。对涡轮叶片进行了100 h下的蠕

变数值模拟分析，叶身和气膜孔部位的蠕变应变分布

见图5和图6[61]，根据计算结果可知，涡轮叶片蠕变变

形最大部位为尾缘气膜孔处，需针对尾缘气膜孔开展

模拟件设计工作。

θ 投影法是一种经验性的蠕变方程，它以多项式

的形式描述蠕变应变随时间的变化。这种方法能够很

好地拟合蠕变曲线的三个阶段（减速、稳态和加速阶

段）。它考虑了蠕变过程中的初期应变积累、稳态蠕

变和后期加速蠕变阶段，比Norton-Bailey模型更全面

地描述了蠕变过程。张等在不同温度和不同应力条件

下，对GH4169高温合金进行了蠕变试验，得到不同参

数下的蠕变数据并绘制了相应的蠕变寿命曲线[62]。利

用修正θ投影法，对得到的试验寿命曲线进行非线性

拟合，建立了温度、应力相关的蠕变方程。用所建立

的蠕变方程验证了GH4169高温合金蠕变寿命曲线，结

图5 叶身蠕变应变分布 
Fig. 5 Creep strain distribution of the blade airfoil 

 图6 气膜孔处蠕变应变分布

Fig. 6 Creep strain distribution at the film hole

（a）（001）[11
-
0]，拉伸前                        （b）（001）[11

-
0]，拉伸后

（c）（001）[25
-
0]，拉伸前                        （d）（001）[25

-
0]，拉伸后

图4 （001）[11
-
0]和（001）[25

-
0]方向拉伸前后不同取向下的织构演化

Fig. 4 Texture evolution under different orientations before and after tension in the （001）[11
-
0] and （001）[25

-
0] directions
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       （a）模拟图                                     （b）曲线图

图7 铸件雀斑缺陷的数值模拟结果和试验结果对比

Fig. 7 Comparison between the numerical simulation results and 
experimental results of the freckle defects in the casting

果表明吻合性较好，达到了蠕变寿命预测的效果。

LI 等在 980 ℃下对DD5镍基高温合金进行了不同

取向角的疲劳试验和晶体塑性有限元分析，定量分析

了实际取向偏差对DD5合金疲劳寿命的影响，发现疲

劳寿命随着取向角的增大而减小[63]。

在预测单晶高温合金的疲劳寿命方面，机器学

习方法可以结合合金的微观结构特征（如晶界特征和

析出相分布等）和加载条件（如应力幅值和加载频

率等）来建立预测模型。通过对大量疲劳试验数据的

学习，模型可以预测在给定条件下合金的疲劳寿命。

并且，机器学习方法还可以用于优化合金的成分和工

艺，根据预测的力学性能目标，寻找最佳的合金成分

和加工工艺参数组合。

刘等以高温合金K4169为基础，采用机器学习的方

法建立了材料微观组织和力学性能之间关系的模型[64]。

结果表明，多层感知器模型对合金室温拉伸强度的预

测结果均方误差为0.17、平均绝对误差为0.32、相关系

数为0.95、决定系数为0.85，对合金高温拉伸强度的预

测结果均方误差为0.14、平均绝对误差为0.29、相关系

数为0.97、决定系数为0.91，与其余3种算法建立的模

型相比，多层感知器模型的预测结果更准确。

在实际服役环境中，高温合金面临着复杂的加载

条件，如多轴非比例加载和随机加载等[65]。例如，航

空发动机叶片在旋转过程中，受到离心力、气动力和

热应力的综合作用，这些应力的大小、方向和频率随

时间变化。这种复杂的加载情况使得在微观尺度上晶

体塑性模型中的位错运动变得更加复杂，滑移系之间

的交互作用难以准确描述[66-67]。在宏观尺度上，裂纹扩

展模型中的应力强度因子计算也变得困难，因为裂纹

尖端的应力场受到多轴复杂应力的影响。

4  加工工艺过程模拟
高温合金的加工工艺体系涵盖凝固成形、塑性

变形及热处理等多个环节。这些工艺过程对材料的组

织演变、缺陷形成以及最终性能具有决定性影响。通

过数值模拟各个加工工艺过程，可实现工艺参数的精

准优化、微观组织的定向调控以及加工缺陷的有效抑

制，进而实现材料综合性能的显著提升。

4.1  凝固成形
铸造过程中的凝固行为直接决定铸件的微观组织

与缺陷分布。在凝固速度较快的情况下，合金可能会

形成细小的等轴晶组织；而凝固速度较慢时，可能会

出现柱状晶组织[68]。此外，凝固过程中的收缩现象是

导致铸件缺陷的重要原因，凝固过程中杂质和气体的

上浮或卷入也会导致铸件出现夹杂和气孔等缺陷[69-70]。

在航空航天领域，缺陷直接影响构件的力学性能，导

致服役寿命缩短与耐久性下降。系统研究缺陷的形成

机理和微观组织对性能的影响至关重要。

铸造缺陷，主要包括缩孔缩松、雀斑、热裂和宏

观偏析等，Guo等详细讨论了这些缺陷的形成原理及

预防措施[71]。Liu等通过构建凝固过程雀斑缺陷形成的

计算模型，实现了镍基单晶高温合金铸件雀斑缺陷的

定量化预测[72]。铸件雀斑缺陷的数值模拟结果和试验

结果对比见图7[72]，研究结果表明，随着铸件高度的增

加，铸件雀斑缺陷区域的面积均呈上升趋势，模拟结

果与试验检测数据具有较高的一致性。

商业铸造模拟软件在凝固过程数值模拟方面表现

出色，具有强大的功能[73-75]。杨等对第二代单晶高温合

金DD6不同模组结构在高速凝固工艺下的温度场分布

及晶粒演化规律进行了数值模拟研究，系统分析了模

组结构对叶片温度场演变特征及抽拉速率对杂晶缺陷

的影响机制[76]。单层模组结构示意图及其温度场及不

同抽拉速率的晶粒组织演化模拟结果见图8[76]。研究表

明：单层模组因其中柱结构保温性能较弱，导致叶片

近中柱侧散热速率较快，凝固过程中固液界面呈现显

著弯曲特征，易引发杂晶产生；通过对单层模组添加

套筒，可有效改善温度场，减小固液界面弯曲程度，

避免杂晶形核。

Xia等研究了液态金属冷却工艺中模组内部凝固

传热与外部自然对流的耦合作用机制[77]。研究结果表

明：在凝固模组持续浸入液态金属冷却剂的过程中，

其与冷却介质间的等效传热系数呈现显著递减趋势。

该衰减现象的主要原因在于冷却介质在导热与自然对

流协同作用下产生温升效应，导致其与高温合金模组

之间的温度梯度持续减小，进而削弱了系统的传热驱

动力。图9展示了底座上方7.5 cm处参考点的温度变化

曲线[77]。蓝色和绿色虚线分别对应两种恒定传热系数
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工况下的温度变化曲线，而红色实线则表征了仿真模

型的预测结果。

此外，凝固过程中产生的热应力和相变应力会导

致铸件出现裂纹等缺陷。在复杂合金体系中，由于合

金成分的复杂性和凝固过程的不均匀性，应力场的数

值模拟更加困难。需要建立更精确的本构模型来描述

合金在不同温度和相变状态下的力学行为。同时，应

力场与热传导、相变过程相互耦合，需要开发更高效

的数值算法来处理这种强耦合关系，以准确预测应力

场的分布和变化，从而优化铸造工艺，减少铸件的缺

陷。目前，商业化软件已具备对大部分铸造过程开展

相对精准模拟的能力。不过，针对复杂合金体系中热

传导、相变以及应力场的多场耦合模拟，这些软件仍

存在提升空间，亟待进一步优化完善。

4.2  塑性变形
锻造工艺通过塑性变形不仅能够实现对合金材

料形状与尺寸的调控，还能够有效改善其微观组织结

构。在微观层面，锻造促使合金晶粒细化，碳化物破

碎，实现了显微组织的优化。而这些结构上的积极变

化，可显著提升合金的力学性能[78-79]。在塑性变形过程

中，微观组织的动态演变规律与残余应力的空间分布

特征，是决定最终产品服役性能的关键因素。

基于精确几何建模与材料本构关系构建，可实现

锻造过程中材料应力-应变场的数值模拟。例如，李等

运用有限元仿真平台，系统研究了锻造态GH4169合金

在多元变形参数下的温度场分布特征，不同应变速率

变形时的应变场及应力场分布[80]。其研究表明：当合

金在低温高应变速率条件下变形时，材料内部将产生

显著的热力学效应，该效应强度随变形温度升高与应

变速率降低呈现单调递减趋势。马等通过Gleeble等温

热压缩试验平台，结合OM、SEM和EBSD等先进表征

技术，研究了新型第三代镍基粉末高温合金FGH4113A
（WZ-A3）在超塑性压缩变形过程中的流变特性与微

观组织演化机制[81-82]。该研究成功构建了描述高温合

金热变形行为的本构方程，通过解析不同变形参数下

的流变曲线，阐明了动态再结晶与晶界滑移的竞争机

制，获得均匀细小的热变形组织，并进行了热挤压试

验验证。

温等采用有限元数值模拟与试验验证相结合的方

法，系统研究了新型镍基粉末高温合金包覆挤压工艺

中关键参数的影响规律，并对工艺参数窗口进行系统

优化[83]。研究表明：挤压速度与坯料初始温度对应

变场分布未呈现显著相关性；挤压比与变形程度存

 （a） 从开始到凝固结束时间段取样点的温度变化曲线             （b）图 （a）中虚线框定区域曲线放大图

图9 三种工况条件下取样点的温度变化曲线

Fig.9 The temperature variation curves of the sampling points under three working conditions

                                （a）组模结构                    （b）不同时刻温度场                            （c）不同拉速晶粒组织

图8 单层模组结构示意图及其温度场及不同抽拉速率的晶粒组织演化模拟结果

Fig. 8 Schematic diagram of the single-layer module structure，its temperature field，and the simulation results of the grain structure evolution at 
different drawing rates
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在正向线性关系。通过增大挤压比和减小模具角度

可有效提升径向应变分布均匀性；图10展示了在优

化参数条件下，试验所得温度场、应变场与数值模

拟结果的对比情况。从图10中可以发现 [83]，两者呈

现良好一致性，充分验证了数值模型的可靠性。此

外，通过建立温度梯度控制、临界变形量保障和组

织均匀性评价三项准则，成功实现了包覆挤压工艺

窗口的科学优化。

在利用有限元法模拟锻造过程时，对微观组织演

变的分析仍存在不足。现阶段，尽管能够依托经验公

式或者简易模型，对晶粒尺寸的变化进行大致估算，

然而面对复杂的微观组织演变进程，诸如动态再结晶

时晶核的形成位置、晶核生长速率，以及不同取向晶

粒间的相互作用等关键环节，依旧难以开展详尽且精

准的数值模拟。这一状况不仅制约了有限元法在深入

探究锻造微观机制层面的应用，还在一定程度上削弱

了其对锻造工艺优化的精确指导作用。因此，迫切需

要更为先进的方法或模型来打破这一困局，从而实现

对微观组织演变更为全面和精确的数值模拟分析。

4.3  热处理
在热处理数值模拟方面，有限元法可以很好地

模拟温度场的变化[84]。根据热处理炉的加热和冷却特

性，以及高温合金的热物理性质，能够计算出零件在

热处理过程中的温度分布随时间的变化。

程等采用真空感应熔炼+制粉+热等静压+热挤压+
等温锻工艺制备试验盘坯[85]。通过对试验盘坯进行取

样分析，系统开展热处理工艺参数优化与力学性能表

征研究，成功得到镍基粉末高温合金FGH4113A的亚固

溶与过固溶热处理制度及其力学性能演变规律。研究

过程中通过温度场实测对数值模拟的热边界条件进行

校准与验证。基于试验数据和有限元分析，提出了一

种基于试验和有限元分析方法设计盘轴一体化镍基粉

末高温合金涡轮盘的热处理工艺方法。运用该工艺方

法成功制备出满足设计要求的大尺寸双性能涡轮盘。

高温合金在实际加工过程中，可能会经历复杂工

艺，如多级热处理等[86]。在这些复杂工艺过程中，应

力的产生和释放是一个动态过程，受到前面工艺步骤

的影响。目前的数值模拟方法在考虑这种复杂工艺历

史对应力释放的影响方面还不够完善，难以准确预测

在复杂工艺过程后材料内部最终的残余应力分布。

LIU等把有限元仿真与试验结果进行了对比验证，

深入研究了不同热处理制度下盘件各区域的微观组织

差异以及微观组织与力学性能之间的内在关系[87-88]。基

于研究结果，设计了满足双性能需求的热处理工装和

热处理工艺制度。梯度热处理温度场及晶粒度的计算

结果见图11[87]，通过有限元仿真计算了梯度热处理过

程中盘件的温度分布，并结合晶粒生长模型，成功预

测了盘件的晶粒度分布情况[87]。借助仿真研究了盘件

在固溶热处理后采用不同冷却速度时析出相尺寸的演

变规律，见图12[88]。这些研究为明确微观组织与力学

性能的关系、优化热处理工艺提供了重要的理论支持

        （a）挤压棒材的宏观形貌                             （b）热成像仪测量的温度场分布

             （c）模拟与试验应变分布的对比                   （d）沿挤压方向模拟与试验测试的直径对比

图10 WZ-A3合金包覆挤压工艺试验与数值模拟验证

Fig. 10 Experimental and numerical simulation verification of the cladding extrusion process for the WZ-A3 alloy
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图13 温度场数值模拟的特征参数

Fig.13 Characteristic parameters obtained by the numerical simulation 
of temperature field

和依据。

对于热处理过程中微观组织的转变，有限元法的

模拟精度还有待提高。对于热处理过程中微观组织变

化的其他方面，如沉淀相的析出、溶解以及它们对晶

粒取向和生长的影响等，基于晶粒取向的模型还不能

很好地进行数值模拟。在处理复杂的热处理工艺时，

该模型在描述微观组织的累积变化和对最终性能的影

响方面，还需要更高的精度。

4.4  增材制造
增材制造作为一种能够将数据模型直接转化为构

件的先进技术，相比传统的高温合金加工过程，具有

生产周期短和材料利用率高等优势[89]。可以实现近净

成形，减少材料浪费和后续加工工序，为高温合金复

杂零部件的制造提供了新的途径[90]。增材制造技术的

发展仍面临若干关键性挑战与技术瓶颈。例如，材料

成形过程中气孔与裂纹缺陷的形成难以完全抑制、材

料性能呈现显著各向异性等突出问题[91-93]。

在激光增材制造过程温度场数值模拟中，主要采

用熔池宽度、熔池深度、熔池中心最高温度、沿宽度

方向的温度梯度、沿深度方向的温度梯度和搭接率共

6个特征参数进行描述[94-95]。赵等为研究金属激光增材

制造过程的温度场特征，实现温度场的准确预测和调

控，研究和选取了激光增材过程数值模拟所涉及的几

何模型、材料模型、热源模型、边界条件和二次开发

算法[96]。通过深入剖析激光扫描速度对单层单道次激

光熔化工艺中熔池温度场的影响规律，进而揭示了多

层多道次增材制造过程中熔池温度场的分布特性。研

究成果为精确预测增材制造过程中激光熔池状态及温

度场特征提供了坚实的理论支撑。温度场数值模拟的

特征参数见图13[96]。激光增材制造过程的第30层温度

场分布特征模拟结果见图14[96]。

图12 固溶热处理淬火过程强化相的计算

Fig.12 Calculation of the strengthening phases during the quenching 
process of the solution heat treatment

图11 梯度热处理温度场及晶粒度的计算

Fig.11 Calculation of the temperature field and grain size during the 
gradient heat treatment

郝等介绍了新兴的磁场辅助增材制造技术，借助

磁场无接触式控制的特性，能够对熔池对流和凝固动

力学产生影响，进而改变材料的凝固组织，优化材料

力学性能[97]。该论文详细阐述了磁场对金属凝固过程

中熔体流动以及组织凝固的影响机制，全面综述了磁

场在高温合金增材制造领域的研究进展，深入分析了

磁场对高温合金增材制造过程中缺陷、微观凝固组织

及力学性能的影响效果。

金属增材制造的孔隙缺陷问题对增材制造构件的

性能有较大影响，如何设置工艺参数以减少此类缺陷

是金属增材制造的关键性难题。孟等将最优运输无网

格法与粉末尺度模型结合，模拟同轴送粉工艺中的流

固热耦合过程，预测成形件的孔隙分布与形貌，并通

过试验验证准确性[98]。随后基于数据驱动方法分析工

艺参数对孔隙的影响规律，利用多岛遗传算法优化工

艺参数。优化后的仿真结果显示构件形貌完整且孔隙

率显著降低，与试验测量的孔隙率、宽度和高度误差

不超过5%，证明该数值仿真与优化方法可有效指导金

属增材制造工艺。

增材制造是一个逐层堆积的过程，多层叠加会

使微观组织进一步复杂化。每一层的热历史会影响下

一层的凝固过程，导致微观组织在层与层之间发生

变化。 IRIN等采用激光粉末床熔合增材制造技术对
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图14 激光增材制造过程的第30层温度场分布特征

（注：图中2个“第2条扫描线”和“第16条扫描线”代表2个不同时刻。）

Fig.14 Distribution characteristics of the temperature field of the 30th layer during the laser additive manufacturing process

Inconel 718合金的成形过程进行了数值模拟研究[99]。通

过建立拱形结构件的残余应力与变形预测模型，系统

探究了激光功率、扫描速度、铺粉层厚及扫描策略等

工艺参数对构件残余应力场分布与变形行为的影响规

律，并通过与文献报道的试验数据进行对比验证了模

型的可靠性。

5  结束语
当前，高温合金数值模拟已经成为现代材料研究

的重要工具，其应用已涵盖了合金成分设计、微观组

织演化、力学性能预测和制备工艺参数优化等关键领

域。通过深化多尺度建模技术融合、提升模型的预测

精度和计算效率，并有机融合数据驱动的新型研究方

法，该技术将持续在高温合金材料的研发和生产中发

挥重要作用。

在高温合金成分设计方面已取得显著进展，但仍

面临诸多挑战。未来研究需要从以下方向实现突破。

首先需构建更为完善的热力学基础数据库系统，

其次应开发低资源消耗的高效计算方法，同时需建立

标准化的试验验证体系以提高检测效率，并着力研发

智能化的数据采集与处理集成技术。
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在微观组织演化数值模拟方面，相场法和元胞自

动机法等已被广泛应用于高温合金凝固过程中的枝晶

生长及晶粒演变的数值再现。然而，对于复杂多元合

金体系中多相之间的交互作用及微观结构的精确刻画

仍面临挑战。

在力学性能预测方面，基于晶体塑性理论构建的

模型，在单晶高温合金变形模拟方面已较为成熟。然

而，这类模型在多轴加载情境下，预测精度欠佳，并

且对试验数据存在较强依赖性，这些显著局限性制约

了其进一步应用。分子动力学模拟虽能够深入揭示位

错运动等原子尺度下的微观机制，但分子动力学模拟

受困于计算规模，难以大规模开展。机器学习技术为

性能预测提供了数据驱动新范式，然而，机器学习技

术则因自身的黑箱特性，在物理可解释性方面存在明

显不足。

在加工工艺过程数值模拟方面，尽管针对铸造、

锻造、热处理及增材制造等典型工业场景的数值模拟

与工艺参数优化研究已取得显著进展，但仍还存在一

些不足。具体而言，铸造过程模拟对于复杂多元合金

体系的温度场-应力场-微观组织多物理场耦合建模方面

仍需深化；锻造与热处理过程数值模拟方面，现有模

型在微观组织演化动力学和应力松弛机制的表征精度

方面仍存在局限性；增材制造模拟方面，在微观组织

演化和力学性能的耦合预测方面仍存在技术难点。

尽管高温合金数值模拟技术已取得显著进展，

但仍面临多尺度耦合（参数传递与模型耦合有待优

化）、多物理场模拟（计算精度和运行效率需同步提

升）、数据与模型结合（高效利用试验数据和机器学

习算法深度融合）以及计算效率（高分辨率模拟对计

算资源需求巨大）等挑战。未来，可通过以下路径实

现突破：不断推进多尺度耦合技术研究，完善微观-介
观-宏观尺度的物理过程映射与参数传递体系；创新多

物理场耦合模型架构，发展兼具精度与效率的数值算

法；构建标准化材料数据库，实现数据驱动方法与传

统物理模型的有机融合。通过上述技术迭代，高温合

金数值模拟将持续赋能材料研发体系，为实现材料性

能的定向优化与工业应用场景的拓展提供关键技术支

持。
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Numerical Simulation Technology Applications in Superalloys
LIU Xiao-shan1, 2, SONG Min1, XIA Sheng-xu2, GUO Jian-zheng1, 2 
(1. State Key Laboratory of Powder Metallurgy, Central South University, Changsha 410083, Hunan, China; 2. Shenzhen Wedge Central 
South Research Institute Co., Ltd., Shenzhen 518000, Guangdong, China)

Abstract:
In cutting-edge technological fields such as aerospace and energy applications, superalloys hold a critical 
position due to their exceptional performance under extreme thermal-mechanical conditions. Nevertheless, 
the complex chemical compositions and multi-scale hierarchical microstructures of superalloys present 
formidable challenges to conventional experimental research. These studies are not only time-consuming, 
labor-intensive and costly, but also suffer from difficulties in comprehensively controlling numerous 
interacting factors,resulting in inefficient progress that cannot meet modern industry′s urgent demands for 
superalloy development and performance optimization. With continuous advancements in computational 
technologies and algorithms, superalloy simulation techniques have emerged as a crucial method in materials 
science research. By establishing multi-physics field coupling models with high-fidelity, this approach 
enables profound exploration of the microstructural evolution mechanisms, the macro mechanical response 
characteristics, and the quantitative correlation between complex process parameters in superalloys, providing 
scientific basis for material composition design, process parameter optimization,and service performance 
prediction. This paper outlines representative applications of numerical simulation technologies in superalloy 
research and discusses future development trends in this field.
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