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１８ＣｒＮｉＭｏ７⁃６ 钢渗碳仿真扩散系数模型的研究

秦盛伟， 张玉芳， 张　 棒

（郑州大学 抗疲劳制造技术河南工程实验室，河南 郑州 ４５０００１）

摘　 要： 基于 ＤＥＦＯＲＭ⁃ＨＴ 软件，对 １８ＣｒＮｉＭｏ７⁃６ 钢的气体渗碳工艺进行数值模拟：研究了两种不同的

扩散系数模型对合金钢渗碳过程的影响，即考虑温度、碳原子的模型 Ｄ（Ｔ，Ｃ）和考虑温度、合金元素、碳
原子的模型 Ｄ（Ｔ，Ｍ，Ｃ）；并对 ３ 种不同渗碳层深度的渗碳工艺进行数值仿真以及试验验证。 用机械剥

层法测量 ３ 种渗碳工艺的碳含量沿深度的分布，并与仿真结果进行对比，发现采用 Ｄ（Ｔ，Ｍ，Ｃ）模型的仿

真精确度更高；但当渗层深度达到 ４ ｍｍ 时，表层碳含量的试验结果与模拟相差较大，这是由于 Ｃｒ、Ｍｏ
等元素在长时间渗碳过程中与碳原子结合形成大量的碳化物，进而降低了碳原子的扩散系数，同时也导

致试样的表层碳含量达到 １􀆰 ０％，高于渗碳工艺最后一段的环境碳势 ０􀆰 ８％。
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０　 引言

在工业 ４􀆰 ０ 技术和智能制造引领制造业的背

景下，随着计算机数值计算方法的引入和快速发

展，热处理的数值模拟大大地提高了人们对热处

理过程的控制能力和理解水平［１－２］。 国内外陆续

开发出能够进行热处理模拟的有限元软件，比如

专用热处理模拟软件 ＤＥＦＯＲＭ⁃ＨＴ［３］、ＣＯＳＭＡＰ、
ＳＹＳＷＥＬＤ⁃ＨＴ 等；另外通过在大型通用有限元软

件 ＡＢＡＱＵＳ［４］、ＡＮＳＹＳ、ＭＡＲＣ 等添加用户自定义

程序，实现热处理过程的理论数学模型，也成为了

重要的热处理模拟方法。 渗碳工艺是现代工业生

产中普遍运用的一种表面硬化工艺，例如轴类零

件和齿轮等工件的硬化［５］。 笔者采用 ＤＥＦＯＲＭ
软件对 １８ＣｒＮｉＭｏ７⁃６ 的渗碳工艺进行数值模拟。

扩散系数和传递系数是控制渗碳过程的两大

关键因素，其数学模型的选择直接决定着渗碳工

艺数值模拟的精确度。 多数学者对传递系数大多

采用与温度有关的函数模型，并给出了不同的经

验公式［６－７］。 扩散系数反映物体内部碳原子扩散

速度的快慢，其影响因素有温度、晶体结构、碳浓

度、合金元素等，学者们基于不同影响因素提出了

各自的数学模型。 最早的经典理论认为扩散系数

是温度的函数 Ｄ（Ｔ），Ａ．Ｇ．Ｇｕｙ 和 Ｊ． Ｊ． Ｈｒｅｎ［８］ 在

“物理冶金学原理”中给出了模型中的扩散激活

能等参数。 但经典的扩散理论是建立在稀“溶

液”的基础上的，而实际的渗碳过程中，碳的质量

分数是达到甚至超过饱和值的，所以在第二届国

际热处理大会上，Ｃ．Ｂｏｒｇｉａｎｎｉ［９］ 对扩散理论进行

了修正，提出了与温度和碳含量均有关的扩散系

数模型 Ｄ（Ｔ，Ｃ），并指出碳的扩散系数随含碳量

的增大而增大。 随着研究的深入，多数学者提出

了基于此模型的经验公式。 王顺兴［１０］ 设计了一

组渗碳工艺，根据一维气体渗碳数学模型，由误差

最小原则对比实验碳梯度和模拟值结果，计算和

确定了扩散系数和传递系数模型的参数。 张

星［１１］以界限含碳量为判断标准，比较了两种扩散

数学模型 Ｄ（Ｔ）和 Ｄ（Ｔ，Ｃ）对一种渗碳工艺的模

拟精度，得出后者的吻合度更高。 然而在严格意

义上，与温度和含碳量有关的扩散系数模型只适

用于碳钢，因为合金元素会影响碳原子的传递和

扩散过程［１２］。 Ｒｏｗａｎ 等［１３］ 研究了 ４ 种不同化学

成分的合金钢在相同的渗碳工艺下的碳梯度，发
现碳化物元素 Ｃｒ、Ｍｏ 等会降低碳的扩散系数，增
大环境碳势与工件表面的传递速度，而使奥氏体

稳定的元素 Ｍｎ、Ｎｉ 等会增大扩散系数，降低传递
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系数。 Ｌｅｅ 等［１４－１５］将前人的扩散模型进行了总结

对比，采用一个判断实验数据与经验公式结果吻

合程度的评判参数，提出了考虑微量元素 Ｍ 的扩

散模型 Ｄ（Ｔ，Ｍ，Ｃ）。
笔者采用 ２ 种扩散系数模型 Ｄ（Ｔ，Ｃ）和 Ｄ

（Ｔ，Ｍ，Ｃ）对 ３ 种不同渗碳工艺（渗层深度分别为

１、２、４ ｍｍ）进行数值模拟。 重点考虑合金元素对

渗碳过程中扩散系数以及渗层中碳浓度分布的影

响。 采用机械剥层法测得分别经过 ３ 种渗碳工艺

的试样据表面不同深度的碳含量分布，并与仿真

结果对比以进行试验验证。

１　 试验材料与方法

１􀆰 １　 试验材料

试验材料为 １８ＣｒＮｉＭｏ７⁃６ 钢是一种常用的渗

碳齿轮钢。 经 ＤＦ⁃１００ 型光电直读光谱仪测得其

化学成分如表 １ 所示，化学成分符合标准。 材料

的原始组织为调质态，经调质预处理的材料具有

良好的综合力学性能，且组织均匀稳定。
表 １　 １８ＣｒＮｉＭｏ７⁃６的化学成分的质量分数

Ｔａｂｌｅ １　 Ｃｈｅｍｉｃａｌ ｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎ ｏｆ １８ＣｒＮｉＭｏ７⁃６ ｓｔｅｅｌ
％

Ｃ Ｓｉ Ｍｎ Ｓ Ａｌ Ｃｒ Ｎｉ Ｍｏ Ｆｅ
０􀆰 ２１ ０􀆰 ３４ ０􀆰 ７２ ０􀆰 ００４ ０􀆰 ０４ １􀆰 ５８ １􀆰 ４ ０􀆰 ２６ Ｂａｌ．

１􀆰 ２　 渗碳工艺的基本理论

渗碳工艺是一个随时间变化的过程，常选用

菲克第二定律作为其扩散方程：
∂Ｃ
∂ｔ

＝ ∂
∂ｘ

Ｄ ∂Ｃ
∂ｘ

æ

è
ç

ö

ø
÷ ， （１）

式中：Ｃ 为含碳量，％；ｔ 为扩散时间，ｓ；ｘ 为沿扩散

方向的距离，ｍｍ；Ｄ 为碳原子在奥氏体中的扩散

系数，ｍｍ２ ／ ｓ。
初始条件：

Ｃ ｔ ＝ ０ ＝ Ｃ０， （２）
式中：Ｃ０ 为初始时刻工件的碳浓度分布，％。 本

研究中 １８ＣｒＮｉＭｏ７⁃６ 的初始碳含量为 ０􀆰 ２１％。
外边界条件：

－ Ｄ ∂Ｃ
∂ｘ

æ

è
ç

ö

ø
÷

ｘ ＝ ０
＝ β（Ｃ∞ － Ｃｓ）， （３）

式中： Ｃ∞ 为环境碳势，％；Ｃｓ 为工件表面的含碳

量，％；β 为碳从气相流入固相 的 传 递 系 数，
ｍｍ ／ ｓ，反映为工件表面碳原子的传递速度，常选

为与温度有关的函数：

β ＝ β０·ｅｘｐ － Ｅ
ＲＴ

æ

è
ç

ö

ø
÷ ， （４）

式中： β０ 为常值；Ｅ 为激活能，ｋＪ ／ ｍｏｌ；Ｔ 为温度，
Ｋ。 根据文献［７］，分别取 β０ ＝ ０􀆰 ００３ ４７ ｍｍ ／ ｓ、
Ｅ＝ ３４ ｋＪ ／ ｍｏｌ；Ｒ 为 ８􀆰 ３１４ Ｊ ／ （ｍｏｌ·Ｋ）。
１􀆰 ３　 渗碳扩散系数的数学模型

模型 １　 考虑温度和碳原子的扩散系数模型

Ｄ（Ｔ，Ｃ） ［１６－１７］：

Ｄ（Ｔ，Ｃ）＝ Ｄ０􀆰４ｅｘｐ － Ｑ
ＲＴ

æ

è
ç

ö

ø
÷ ｅｘｐ（－ Ｂｃ（０􀆰４ － Ｃ））， （５）

式中： Ｑ 为碳原子的扩散激活能，Ｑ＝ １４１ ｋＪ ／ ｍｏｌ；
Ｄ０􀆰 ４为碳的质量分数为 ０􀆰 ４％时的扩散常数，决定

了 渗 碳 层 碳 浓 度 的 大 小 和 分 布， Ｄ０􀆰 ４ ＝
２５􀆰 ５ ｍｍ２ ／ ｓ；Ｂｃ 为反映碳原子对碳浓度分布规律

影响大小的常数，主要对含碳量沿深度分布的斜

率产生影响，Ｂｃ ＝ ０􀆰 ８。
模型 ２　 考虑温度、碳原子和合金元素的扩

散系数模型 Ｄ（Ｔ，Ｍ，Ｃ） ［１４］：
Ｄ（Ｔ，Ｍ，Ｃ） ＝

（０􀆰 １４６ － ０􀆰 ０３６ Ｃ（１ － １􀆰 ０７５ Ｃｒ） ＋ ∑ｋ１Ｍ）·

ｅｘｐ －
１４４􀆰 ３ － １５􀆰 ０Ｃ ＋ ０􀆰 ３７Ｃ２ ＋ ∑ｋ２Ｍ

ＲＴ

æ

è
çç

ö

ø
÷÷ ， （６）

式中：Ｍ 为合金元素的质量分数，％；ｋ１、ｋ２ 为合金

元素的合金参数，其取值如表 ２ 所示。
表 ２　 扩散系数模型的合金元素和及其合金参数

Ｔａｂｌｅ ２　 Ａｌｌｏｙｉｎｇ ｐａｒａｍｅｔｅｒｓ ｆｏｒ ｔｈｅ ｄｉｆｆｕｓｉｖｉｔｙ
ｃｏｅｆｆｉｃｉｅｎｔ ａｎｄ ｔｈｅ ａｃｔｉｖａｔｉｏｎ ｅｎｅｒｇｙ ｏｆ ｃａｒｂｏｎ ｉｎ ａｕｓｔｅｎｉｔｅ

合金
参数

Ｍｎ Ｓｉ Ｎｉ Ｃｒ Ｍｏ Ａｌ

ｋ１ －０􀆰 ０３１ ５ ０􀆰 ０５０ ９ －０􀆰 ００８ ５ ０􀆰 ０∗ ０􀆰 ３０３ １ －０􀆰 ０５２ ０
ｋ２ －４􀆰 ３６６ ３ ４􀆰 ０５０ ７ －１􀆰 ２４０ ７ ７􀆰 ７２６ ０ １２􀆰 １２６ ６ －６􀆰 ７８８ ６

　 　 ∗在前面的指数部分已考虑。

　 　 与模型 １ 相比，模型 ２ 增加了合金元素对碳

原子扩散的影响。 假定渗碳温度为 ９１５ ℃，两个

模型在不同碳含量处的扩散系数分布如图 １ 所

示。 可以看出，相同碳含量下，模型 ２ 明显低于模

型 １ 的扩散系数。

２　 仿真分析

２􀆰 １　 仿真模型的建立

采用 ＤＥＦＯＲＭ⁃ＨＴ 软件模拟圆棒试样的渗

碳工艺。 圆棒为轴对称几何图形，因此建立二

维模型，如图 ２ 所示。 以 ＡＢ 为对称轴，建立半

径为 ８􀆰 ３６ ｍｍ、长为 ２ ｍｍ 的二维无限长的几何

模型。 采用均匀的四边形网格，网格数为 ７ ０００
（已达收敛性要求），在 ＣＤ 边施加温度和渗碳
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图 １　 两种扩散模型的扩散系数对比

Ｆｉｇｕｒｅ １　 Ｃｏｍｐａｒｉｓｏｎ ｏｆ ｄｉｆｆｕｓｉｏｎ ｃｏｅｆｆｉｃｉｅｎｔｓ ｂｅｔｗｅｅｎ
ｔｈｅ ｔｗｏ ｄｉｆｆｕｓｉｏｎ ｍｏｄｅｌｓ

图 ２　 圆棒试样的几何模型

Ｆｉｇｕｒｅ ２　 Ｆｉｎｉｔｅ ｅｌｅｍｅｎｔ ｍｏｄｅｌ ｏｆ ｃｙｌｉｎｄｒｉｃａｌ ｓｐｅｃｉｍｅｎ

　 　 　 　

碳势的边界条件，在 ＡＢ 边施加 ｘ 方向的力边界

条件，ＡＣ 和 ＢＤ 边施加 ｙ 方向的力边界条件（灰
色三角形）。
２􀆰 ２　 仿真的工艺参数

笔者使用气体渗碳法对试样进行渗碳处理。
采用氮⁃甲醇气氛，在 ＡｌＣＨＥＬｌＮ（爱协林） ４ ／ １
型箱式多用炉生产线进行渗碳。 富化气为丙

烷，渗碳过程由电脑程序全自动控制，控制系

统为可视化多功操作系统 ＴＰ⁃１２００，碳势测量

和控制系统采用程序化的 ＭＴＫ⁃１０００，控温精

度≤１ ℃ ，碳势均匀度≤±０􀆰 ０５％，碳势控制精

度±０􀆰 ０５％。
为了研究合金元素对扩散系数以及碳浓度梯

度的影响规律，对渗碳层深度 Ｌ ＝ １、２、４ ｍｍ 的渗

碳工艺进行数值模拟和试验验证，且分别称为工

艺 １、工艺 ２ 和工艺 ３。 渗碳试样在工厂中随炉渗

碳处理，其渗碳工艺参数如表 ３ 所示。
表 ３　 ３ 种渗层深度的渗碳工艺

Ｔａｂｌｅ ３　 Ｃａｒｂｕｒｉｚｉｎｇ ｐｒｏｃｅｓｓ ｏｆ ｔｈｒｅｅ ｋｉｎｄｓ ｏｆ ｃａｒｂｕｒｉｚｅｄ ｌａｙｅｒｓ

段号
Ｌ＝ １ ｍｍ Ｌ＝ ２ ｍｍ Ｌ＝ ４ ｍｍ

段时间 ／ ｓ 温度 ／ ℃ 碳势 ／ ％ 段时间 ／ ｓ 温度 ／ ℃ 碳势 ／ ％ 段时间 ／ ｓ 温度 ／ ℃ 碳势 ／ ％
１ ３００ ９１５ ０􀆰 ６ ３ ６００ ８５０ ０􀆰 ６ ７ ２００ ８６０ ０􀆰 ６
２ １ ８００ ９１５ ０􀆰 ６ ３００ ９２０ １􀆰 １５ ６１ ２００ ９２５ １􀆰 ２
３ ６００ ９１５ １􀆰 １ ２１ ０００ ９２０ １􀆰 １５ ２５ ２００ ９２５ １􀆰 １
４ ９ ６００ ９１５ １􀆰 １ ３００ ９００ ０􀆰 ９５ ３６ ０００ ９２５ ０􀆰 ８
５ ３００ ８９０ ０􀆰 ９ １０ ８００ ９００ ０􀆰 ９５ ７ ２００ ８３０ ０􀆰 ８
６ ４ ２００ ８９０ ０􀆰 ９ ３００ ８４０ ０􀆰 ８ — — —
７ ３００ ８３０ ０􀆰 ８ ２ ４００ ８４０ ０􀆰 ８ — — —
８ ３ ０００ ８３０ ０􀆰 ８ — — — — — —

３　 实验与仿真结果及其分析

３􀆰 １　 实验结果

为了测量碳含量沿深度的分布，用 ＮＪＦＹ⁃
ＣＳ１００ Ａ 碳硫分析仪测量渗碳试样距表面不同深

度的含碳量。 每个参数测量 ３ 次取平均值，３ 种

渗碳工艺的测量结果如图 ３ 所示。 碳硫分析仪是

以化学燃烧法为原理，要求试样的质量在 ０􀆰 １ ｇ
至 ０􀆰 ４ ｇ 之间，取 ３ 次测量结果的平均值作为不

同深度的碳含量。 由于渗碳油淬处理后的试样硬

度较高，为了降低硬度，改善切削加工性，故对试

样进行完全退火处理。 采用机械剥层方法制备不

同深度处的材料。 用车床使用 ０􀆰 １ ｍｍ 的进给量

切削并收集铁屑，由于去除的铁屑质量较小，为了

便于收集，可把磁铁放置在车刀附近，进而把切削

下来的铁屑吸附在磁铁上。
如图 ３ 中的实验结果所示，１８ＣｒＮｉＭｏ７⁃６ 圆棒

试样在经过 ３ 种渗碳工艺后，均在圆棒表层一段距

离内形成渗碳层，碳含量从表面的最高值逐渐降

低，直至心部的基体碳含量；经过工艺 １ 以及工艺 ２
后，圆棒的最高碳含量达到 ０􀆰 ８％，渗碳层深度分别

为 １ ｍｍ 和２ ｍｍ；而经过工艺 ３ 处理后的圆棒，渗
碳层深度达到 ４ ｍｍ，表层最高碳含量达到 １􀆰 ０％，
明显高于工艺 １ 与工艺 ２。
３􀆰 ２　 仿真与实验结果的对比与分析

对上述 ３ 种渗碳工艺分别采用上文 １􀆰 ３ 中的

模型 １ 和模型 ２ 进行仿真，将其结果与实验结果

对比，如图 ３ 所示。 可以看出，对于 ３ 种渗碳工艺

而言，模型 ２ 的仿真结果与实验结果的吻合度明

显比模型 １ 高；特别对于渗碳工艺 １ 以及工艺 ２，
碳梯度的仿真结果与实测结果近乎完全吻合。 距

表面相同距离处，采用模型 １ 模拟的含碳量均显

著高于模型 ２ 的仿真结果。 这说明合金元素会影

响碳原子的扩散过程。 碳原子在扩散过程中，一
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图 ３　 ３ 种渗层深度的碳含量实验和模拟结果对比

Ｆｉｇｕｒｅ ３　 Ｃｏｍｐａｒｉｓｏｎ ｂｅｔｗｅｅｎ ｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｌ ａｎｄ ｓｉｍｕｌａｔｅｄ ｒｅｓｕｌｔｓ ｏｆ ｃａｒｂｏｎ ｃｏｎｔｅｎｔ ｏｆ ｔｈｒｅｅ ｋｉｎｄｓ ｏｆ ｃａｒｂｕｒｉｚｅｄ ｌａｙｅｒｓ

部分以原子状态进入固溶体中，另一部分则与碳

化物元素 Ｃｒ、Ｍ 等形成置换式合金渗碳体，如
（Ｆｅ，Ｃｒ，） ２Ｃ６、（Ｆｅ，Ｃｒ，Ｍｏ） ３Ｃ 和（Ｆｅ，Ｃｒ） ７Ｃ３ 等，
进而阻碍碳原子的扩散［１８］。 另外，对于非碳化物

形成元素 Ｃｏ、Ｎｉ 等，一般以原子状态存在于奥氏

体从而造成晶格畸变，反而会提高碳原子在奥氏

体中的扩散速度［１９］。 因此，对于扩散系数的数学

模型的选择，钢中的合金元素必须作为影响因素

考虑进去［２０］。
如图 ３（ ｃ） 所示，采用模型 ２ 时，深度大于

０􀆰 ７ ｍｍ部分的碳含量仿真结果与实验测量值较吻

合，而渗层深度小于 ０􀆰 ７ ｍｍ 部分相差较远。 采用

模型 ２ 的仿真结果显示，碳含量最高点位于样品表

层处且碳浓度为 ０􀆰 ８％，远小于实验值 １􀆰 ０％。 这是

由于 ＤＥＦＯＲＭ⁃ＨＴ 软件无法识别并形成碳化物，而
４ ｍｍ 渗碳工艺的最后一段环境碳势为 ０􀆰 ８％，直接

导致模拟过程中碳原子从表层一直向内扩散而不

形成碳化物。 但通过样品的 ＳＥＭ 研究发现，表层

高碳含量处生成了大量碳化物，如（Ｆｅ，Ｃｒ）７Ｃ３、
（Ｆｅ， Ｃｒ）３Ｃ 甚至 Ｆｅ３ Ｃ 等，如图 ４ 所示。 因为

４ ｍｍ 渗层的渗碳工艺的前两段环境碳势分别达到

了 １􀆰 ２％、１􀆰 １％，时长分别为 １７ ｈ、７ ｈ，这远远高于

工艺 １ 及工艺 ２ 中的渗碳时间，长时间的高碳势渗

碳使材料表面的碳含量超过了 １８ＣｒＮｉＭｏ７⁃６ 钢在

该温度下的饱和碳浓度。 并且由于碳化物元素

Ｃｒ、Ｍｏ 等合金元素的存在，在渗碳过程中阻碍了碳

原子的扩散，使试样表层形成大量的碳化物，造成

了样品表层碳浓度的实验结果显著高于仿真结果。
而对于工艺 １ 与工艺 ２，由于渗碳时间不够长，大大

减少了样品表层形成的碳化物，使实验结果与仿真

结果较吻合。
可以发现采用模型 １ 得到的碳浓度梯度均高

于实测值，如图 ３ 所示。 这说明在不考虑合金元

素对碳扩散影响的情况下，碳原子扩散得更快，从

图 ４　 ４ ｍｍ 渗层的表层碳化物分布

Ｆｉｇｕｒｅ ４　 Ｔｈｅ ｓｕｒｆａｃｅ ｃａｒｂｉｄｅ ｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎ ｏｆ ４ ｍｍ
ｃａｒｂｕｒｉｚｅｄ ｌａｙｅｒ

而使位于渗层相同深度处的碳浓度显著升高。 但

实际上，合金元素会对渗碳过程中碳原子的扩散

产生影响，这种影响既包含了 Ｃｒ、Ｍｏ 等元素对碳

原子扩散的阻碍作用，又有 Ｍｎ、Ｎｉ 等对碳原子扩

散的促进作用，而合金元素的阻碍作用是高于促

进作用的，这正好符合上文 １􀆰 ３ 中 Ｄ（Ｔ，Ｍ，Ｃ）扩
散系数模型中合金参数的正负取值，如表 ２ 所示。
可见，相较于模型 １，模型 ２ 更加适合 １８ＣｒＮｉＭｏ７⁃
６ 合金钢的渗碳过程仿真。 当渗碳工艺达到一定

条件时，如高碳势且长时间渗碳（如工艺 ３）时，合
金元素对碳原子的阻碍作用将更加明显，即大量

的碳化物在渗碳层表面形成。 由于碳化物的含碳

量远高于 ０􀆰 ８％，使得渗层表面的碳含量明显上

升，如图 ３（ｃ）所示。 可见，对于综合考虑了合金

元素、碳含量、温度等影响因素的扩散系数模型 Ｄ
（Ｔ，Ｍ，Ｃ），其并非适用于合金钢的所有渗碳工艺

仿真，在实际工程使用时仍要注意。

４　 结论

（１）与碳钢不同，对合金钢渗碳工艺的仿真

必须考虑合金元素对碳原子扩散的影响。 相比于

模型 Ｄ（Ｔ，Ｃ），采用考虑合金元素的扩散系数模
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型 Ｄ（Ｔ，Ｍ，Ｃ），使渗碳仿真结果与实验结果吻合

度较高。 但模型 Ｄ（Ｔ，Ｍ，Ｃ）并非适用于合金钢

的所有渗碳工艺仿真，其使用仍有一定的局限性。
（２）对于在高碳势下的长时间渗碳工艺而

言，碳化物元素与碳原子形成稳定存在的碳化物，
一方面阻碍碳原子的扩散，另一方面造成样品表

层碳含量的升高。
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