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Al­Cu合金水平单向凝固组织预测及实验观察 
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(上海大学 材料科学与工程学院 上海市现代冶金及材料制备重点实验室，上海  200072) 

摘 要：使用有限元耦合元胞自动机模型预测水平单向凝固实验中  Al­4.5%Cu(质量分数)合金试样的温度场和微 

观凝固组织。 晶体形核和枝晶生长动力学模型分别采用 Rappaz连续形核模型和 Kurz­Giovanola­Trivedi(KGT)模型 

简化形式，基于纯扩散条件，采用 KGT 模型简化公式计算生长参数。结果显示：数值模拟可以较准确地预测柱 

状晶向等轴晶转变(CET)位置和等轴晶晶粒尺寸，但因模拟未考虑晶核的运动，激冷等轴晶区的模拟有较大偏差。 

模拟和实验结果都证明过热度显著影响 Al­Cu合金的凝固组织，过热度低于 20℃条件下可以获得全等轴晶组织， 

否则会出现柱状晶；过热度 50℃以上的试样 CET位置几乎不发生变化。 
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Numerical and experimental investigation of solidification structure 
in horizontal directional solidification process of Al­Cu alloy 
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(Shanghai Key Laboratory of Modern Metallurgy and Materials Processing, 

School of Materials Science and Engineering, Shanghai University, Shanghai 200072, China) 

Abstract:  The  temperature  field  and  the  grain  structure  of  Al­4.5%Cu  (mass  fraction)  alloy  in  horizontal  directional 
solidification  process  were  predicted  using  a  cellular  automaton  (CA)  coupled  with  finite­element  (FE)  model.  The 
Rappaz  model  was  adopted  to  calculate  the  nucleation.  And  the  Kurz­Giovanola­Trivedi  (KGT)  model  was  used  to 
describe  the  growth  kinetics  of  dendritic  tips.  The  growth  parameters  of  Al­4.5%Cu  alloy  were  calculated  using 
simplified KGT formula, which was derived based on the pure diffusion condition. The results show that the position of 
the columnar  to equiaxed transition (CET) and the size of equiaxed grains can be simulated reasonably. However, large 
deviation of the simulated result exists in the chill zone as the movement of nucleus is not considered. The simulated and 
experimental  results  prove  that  the  superheat  greatly  influences  the  solidification microstructures  of Al­Cu  alloy.  Full 
equiaxed grains can be obtained if superheat is lower than 20 ℃, otherwise columnar grains will be observed. When the 
superheat is above 50 ℃, the positions of CET are no longer changed. 
Key words: Al­Cu alloy; cellular automaton; solidification process; columnar to equiaxed transition; thermal simulation 

连铸坯凝固传热主要在厚度及宽度方向(或径向) 
进行，拉坯方向的凝固传热可以忽略不计。这种传热 

的方向性导致铸坯中大部分区域由侧面向中心“顺序 

凝固” 。因此，在一维凝固传热假设的前提下，可将连 

铸坯的凝固过程视为局部稳定的单向凝固，其凝固行 

为适合用单向凝固技术进行近似研究 [1] 。基于以上原 

理，上海大学先进凝固技术中心(CAST)研制了一台连 

铸坯枝晶生长热模拟实验装置 [2−3] 。 该装置采用水平单 

向凝固方法模拟连铸坯一个凝固单元。采用炉内原位 

翻转浇注方法(见图  1)实现了连铸坯结晶器内传热条 
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件的热模拟，其浇注温度、浇注速度及冷却强度可精 

确控制。该方法主要用于模拟钢坯连铸的凝固过程， 

也可以用于有色合金的热模拟。 
Al­Cu 合金具有熔点适中、元素密度差别大，平 

衡分配系数小、凝固区间宽等特点，被广泛应用于凝 

固原理及组织演变的研究工作中 [4−7] 。 另一方面， Al­Cu 
合金的热物性参数比较齐全、实验结果丰富，因此也 

常用于数值模拟 [8−9] 。孙勇等 [10] 利用元胞自动机耦合 

有限差分模型预测了  Al­3%Cu 合金单向凝固条件下 

的柱状晶向等轴晶转变(CET)，预测结果与实验结果 

吻合程度优于先前的理论预测，并发现枝晶间隙溶质 

富集造成的过冷度大于枝晶前沿的。MATHIESEN 
等 [11−12] 原位观察 Al­Cu合金单向凝固过程，证实枝晶 

熔断现象，且熔断的枝晶在浮力作用下上浮。但是， 

这些都是在垂直单向凝固条件下的组织预测，而水平 

单向凝固方面的研究工作鲜有报道。 

本文作者利用有限元商业软件  ProCAST 计算连 

铸坯枝晶生长热模拟实验中试样的传热过程及微观组 

织，进一步预测过热度对凝固组织及 CET的影响，并 

将预测结果与实验结果进行对比。 

1  实验 

Al­Cu 合金与某些钢(如高碳钢)的凝固有很多相 

似之处：基体都是立方结构、非小平面结晶、溶质分 

配系数小于 1、凝固区间较宽等。通过研究 Al­Cu 合 

金凝固现象可了解一些钢的凝固过程，加之其热物性 

参数比较齐全，因此实验材料选用 Al­4.5%Cu合金。 

另外，KGT模型仅适用于二元合金，选取 Al­4.5%Cu 
合金为实验材料可提高数值模拟温度场及微观组织的 

准确性。母合金使用  99.7%(质量分数)的工业纯铝和 
99.9%(质量分数)的纯铜熔配而成，因为纯度不高，异 

质形核质点较多，因此计算时选取比文献[9]中较高的 

形核率。 

实验过程中，试样的熔化和凝固在同一异形刚玉 

坩埚内进行，坩埚固定在水冷铜模上。如图 1(a)所示， 

将坩埚置于水平式电阻炉的均温区加热，试样右端被 

绝热材料与水冷铜模完全隔开，以减小金属熔体的温 

度梯度，保证试样完全熔化。炉内原位翻转浇注方法 

如图 1(b)所示，在预设温度将坩埚沿水平中轴线翻转 
180°，金属熔体倾泻而下，与水冷铜模接触并开始沿 

水平方向凝固。浇注后的样品尺寸为 100 mm×5 mm 
×15 mm(长×宽×高)。 

凝固后的试样沿生长方向剖开，经预磨、抛光后 

图 1  原位熔化及翻转浇注方法 
Fig.  1  In­situ  melting  and  rolling­over  pouring  method: 
(a) Melting; (b) Pouring and solidifying process 

腐蚀金相， 腐蚀剂是体积比为 V(HNO3):V(HCl):V(HF): 
V(H2O)=2.5:1.5:1:95的酸溶液。使用 Leica DM6000M 
型光学显微镜观察金相组织。采用上海大学分析测试 

中心的 HITACHI  SU−1510 扫描电镜观察微观组织， 

同时利用  INCA  PentaFET−x3  型能谱仪对液淬组织 

溶质分布进行能谱分析。 

2  数学模型 

2.1  形核模型 

凝固过程的元胞自动机方法包括形核和生长两 

部分模型。ProCAST  软件的形核算法采用  RAPPAZ 
等 [13] 提出的基于 Gaussian 分布的连续性形核模型，分 

别处理型壁和液体内部的形核问题。其关系式如下 [13] ： 
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式中：Tmax 为最大形核过冷度；∆Tσ 为形核分布标准方 

差；nmax 是最大形核密度；∆T是过冷度。由于晶粒生 

长会削减形核位置，式(2)需要改写为凝固分数 fs 的函 

数 
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2.2  生长模型 
LANGER等 [14] 根据界面稳定性动力学认为， 稳定
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枝晶尖端半径(R)与枝晶端部最小扰动波长相等(  s λ  )， 

即 

s λ = R  (4) 

虽然这一现象尚无清晰的物理解释，却被很多实 

验所证实 [15] 。基于以上事实，KURZ等 [16] 揭示了枝晶 

生长速率与尖端过冷度的关系，即  KGT 模型。模型 

列出了尖端半径、生长速率、扩散系数、温度梯度及 

溶质浓度梯度等参数之间的相互关系，但是并未给出 

枝晶生长速率与尖端过冷度之间的直接关系式。数值 

模拟希望提供简单而清晰的解析式，以便在保证精度 

的前提下降低公式解析难度并获取较快的计算速度。 

因此，ProCAST软件中采用了 KGT模型的简化模型。 

其关系式如下： 

2 3 v T T α β = ∆ + ∆  (5) 

式中： v为枝晶尖端生长速率； ∆T为枝晶尖端过冷度； 
α 和 β 为由合金热物性参数决定的常数。一般地，∆T 
由热过冷∆Tt、成分过冷∆Tc、动力学过冷∆T k 和曲率过 

冷∆Tr 组成，即 

t c k r T T T T T ∆ = ∆ + ∆ + ∆ + ∆  (6) 

在常规凝固条件下，动力学过冷和曲率过冷的值 

非常小，可以忽略 [17] 。在定向凝固过程中，试样处于 

正温度梯度下凝固，不存在热过冷。因此，本实验条 

件下可以只考虑成分过冷。 

在液相内溶质纯扩散的假设前提下推导式(4)中 
α 和 β 的表达式： 
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式中：D 为溶质扩散系数；Γ 为 Gibbs­Thompson 系 

数；k 为溶质平衡分配系数；C0 为合金溶质含量；m 
为液相线斜率。 

3  温度场模拟 

3.1  传热边界条件 

图 2 所示为浇注之后的网格模型。由于 Al­Cu合 

金的导热系数远远大于氧化铝刚玉坩埚的导热系数， 

因此，试样浇注后以水平向右一维传热为主；试样自 

由液面上方为封闭的热空气，散热量远远小于其他几 

个面的，因此设置为绝热条件；试样与坩埚接触面散 

热状态尚不清楚，因此采用 3 种不同处理方式以观察 

试样温度分布状态，计算结果与实际测温数据进行比 

较并选择合理的方案。3种处理方式如下：1) 试样与 

坩埚之间绝热，因此整个试样为单纯的一维散热；2) 
坩埚的外表面温度与炉温一致，试样与坩埚间接触良 

好，即坩埚温度与炉气温度相等；3) 坩埚外表面与电 

炉通过炉气对流换热，试样与坩埚接触良好。 

宏观温度场的边界条件设置列于表 1，其中值得 

图 2  数值模型有限元网格 

Fig. 2  Finite­element mesh of simulated model 

表 1  传热边界条件 

Table 1  Heat transfer boundary conditions 

Heat transfer coefficient, HS/M/(W∙m −2 ∙K −1 ) 
Test No.  Position 

Case 1  Case 2  Case 3 

1  Sample/Crucible  500  500  500 

2  Sample/mold  HS/M 
1)  HS/M 

1)  HS/M 
1) 

3  Crucible/mold  500  500  500 

4  Water cooled side of mold  5 000  5 000  5 000 

5  Crucible surface  Insulation  Furnace temperature 2)  300 

6  Free surface of sample  Insulation  Insulation  Insulation 

1): Calculated according to measured temperature data (Fig. 3(a)). 
2): Data of curve 2 in Fig. 3(b) (Pouring temperature of 760 ℃).
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注意的是样品与水冷铜模的换热系数。在实际测温及 

稍后的实验过程中发现，Al­Cu 合金试样与铜模之间 

总是只有  1/4~1/5 的面积接触，因此，在数值模拟过 

程中考虑到该因素，设置试样与仅与铜模内表面底部 

的 1/4 接触，其余界面设置为绝热。根据 760 ℃浇注 

试样的测温数据计算结果拟合，试样与铜模间的传热 

系数与时间(t)的表达式为 

S/M  18 150 6 120[1 exp( /151)] H t = − − − − 
7 524[1 exp( / 8.4)] t − −  (9) 

图  3(a)所示为试样与铜模接触处传热系数，在试 

样和铜模内布置 3支直径为 0.5 mm的K型热电偶 T0、 
T1 和 T2。其中：T0 和 T1 分别紧贴试样和铜模表面。根 

据一维传热的假设，试样凝固释放的所有热量 Q都通 

过铜模导出，而铜模内热传导可以近似为一维导热问 

题。因此，只需测出铜模内两点的温度随时间的变化， 

即可以根据傅里叶导热微分方程计算出热流量随时间 

的变化，即 

1 
1 
T Q A 
x 

λ 
∆ 

= − 
∆ 

(10) 

其中：Q 为热流量；λ 为铜模导热系数；A1 为导热面 

积。计算中以试样与铜模的接触面积作为导热面积， 

忽略因铜模面积突变造成的热流方向的变化；纯铜的 

导热系数在室温至  400  ℃的变化范围是  398~379 
W/(m 2 ∙K) [18] ， 变化幅度很小。 根据测温结果， 选取 200 
℃时的导热系数计算铜模热流量，因导热系数造成的 

误差小于  2.7%。两测温点的温差为  ΔT=T2−T1；测温 

点距离 Δx=1.0 cm(见图 3(a))。 

根据串联热阻分析，试样和铜模之间的传热可以 

近似表示为 

S/M 2 2 Q H A T = ∆  (11) 

2 0 1 T T T ∆ = −  (12) 

根据实测数据拟合得到 HS/M 随时间变化情况。 

3.2  温度场模拟与实测比较 

比较 3个系列的计算与实测温度分布(见图 4，计 

算参数见表 1)，图 4图例中 0~100 mm分别代表该位 

置到铜模表面的距离。 方案一(图 4(a))中坩埚外表面处 

于绝热条件，试样冷端降温速率与实测值接近，但凝 

固 300  s 之后的降温速率明显小于实测数据；而当坩 

埚表面温度直接设置为炉气温度时(见图  4(b))，试样 

降温速率明显加快，凝固平台提前出现；方案三(见图 
4(d))的计算结果与实测数据吻合较好。对比 3个计算 

方案可以看出，坩埚表面与炉气之间不能简单地认为 

绝热或者温度相同，而是存在一个合适的对流换热系 

图  3  铜模冷却端换热系数和不同浇注温度的电炉冷却 

曲线 

Fig.  3  Heat  transfer  coefficient  at  interface  of  sample  and 

copper mold (a) and furnace cooling curves at different pouring 

temperatures (b) 

数。因此，最终选定方案三，选取表 1中 Case 3的参 

数作为数模边界条件。图 4(d)中说明了测温方法，使 

用的 K型热电偶丝径为 0.5 mm， 用直径为 2 mm的双 

孔刚玉管作为绝缘保护管。测温专用坩埚上有直径为 
1.2 mm的圆孔用于布置热电偶， 测温点自铜模表面起 

每 20 mm等间距布置 5个， 裸露的偶头通过圆孔直接 

插到坩埚内部。炉内翻转浇注后，热电偶恰好浸入液 

态金属内，实现实时测温。 

图 5所示为 760 ℃浇注后试样不同位置降温曲线 

的计算结果和实测数据。由图 5可以看出，传热计算 

结果与实测数据吻合较好。在水冷铜模(0  mm 和  20 
mm)附近，由于合金熔体冷端温度略低于热端温度， 

加之测温热电偶反应滞后，浇注时实测温度比计算温 

度低。 计算的等轴晶区(80 mm)的凝固平台持续时间略 

长于实测值，这是因为等轴晶凝固时释放潜热，使坩 

埚温度上升，增大了坩埚和炉气的温差，换热速率增 

加，而传热计算中未考虑这一影响。
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图 4  3种处理方案的计算与实测温度分布对比 

Fig. 4  Simulated results of three type processing schemes versus measured temperature distribution 

图 5  760℃浇注试样的实测冷却曲线与数模结果对比 

Fig.  5  Measured  cooling  curves  of  sample  contrast  to 

simulated result (poured at 760 ℃) 

传热计算的准确性直接影响凝固组织模拟的可靠 

性，本计算结果与实测值吻合度较好，可以开展凝固 

组织的预测模拟。 

4  凝固组织模拟 

4.1  凝固组织模拟参数 

采用 CAFE模型计算试样的凝固组织，试样体积 

为 7 500 mm 3 ，划分为 20万网格，微观组织模拟时每 

个单元格再细分为 10×10×10。凝固组织模拟参数及 

合金热物性参数见表 2，其中形核过冷度∆T为实验所 

用合金的实测数据。 

4.2  凝固组织模拟与实际组织对比 

图  6(a)所示为不同浇注温度下的凝固组织模拟结 

果。由图 6(a)可知，浇注温度为 660 ℃的样品可以获 

得几乎全部等轴晶组织，而 680 ℃浇注的样品出现较 

细的柱状晶，但是柱状晶区出现大量等轴晶粒，属于 

混晶组织，柱状晶区内等轴晶的出现与较低的温度梯 

度有关。根据成分过冷理论，固液界面前沿液相温度 

梯度越小，由溶质富集造成的过冷度越大，越有可能
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表 2  Al­4.5% Cu合金热物性参数及数模参数 

Table 2  Thermophysical properties and simulation parameters 

of Al­4.5% Cu alloy 

Parameter  Value  Reference 

Liquidus temperature, TL/℃  650 

Alloy composition (mass fraction), 
C0/% 

4.5 

Liquidus slope, m/(℃∙% −1 )  −2.717  [19] 

Solute diffusion coefficient in liquid 
phase, DL/(m 2 ∙s −1 ) 

1.0×10 −9  [9] 

Solute diffusion coefficient in solid 
phase, DS/(m 2 ∙s −1 ) 

1.13×10 −11  [9] 

Partition coefficient, k  0.1 

Gibbs­Thompson coefficient, Γ  1.0×10 −7  [20] 

First coefficient of growth kinetics, α  9.0×10 −5 

Second coefficient of growth kinetics, 
β 

9.0×10 −7 

Maximum nucleation density, 
nmax/m −3 

1×10 9 

Mean undercooling, ∆TN/℃  0.5  Measured 

Standard deviation, ∆Tσ/℃  0.1 

在液相内异质形核。随着柱状树枝晶的进一步生长， 

部分等轴晶晶核被柱状枝晶向前推进， 另一部分被 “捕 

获” [21−22] ，从而成为混晶组织。其次，温度梯度降低， 

一次枝晶臂间距增大 [23] ，被捕获的等轴晶晶核有空间 

发展为较大尺寸的等轴晶。另外，ProCAST模拟计算 

过程未考虑晶核的运动，因成分过冷形核的等轴晶核 

心全部被柱状晶 “捕获” ， 增加了混晶区的等轴晶数量。 

当浇注温度超过 700℃，即过热度超过 50℃时， 

试样的凝固组织与 CET位置不再发生较大变化， 柱状 

晶长度几乎稳定在试样总长的 61%左右。随浇注温度 

的升高，等轴晶区晶粒尺寸变化不大。 

通过实验验证过热度对凝固组织的影响(见图 
6(b))。二者 CET位置和等轴晶晶粒尺寸相似度较高， 

证明数值模拟预测结果比较准确。但是，由图 6(b)可 

以看出，实验样品中都出现了晶粒细小的激冷等轴晶 

层，而数值模拟未能预测该部分凝固组织。激冷层的 

出现有 CHALMERS [24] 的“Big  bang”理论和 OHNO 
等 [25−26] 的型壁游离理论两种解释，依据本实验结果无 

法确定哪一种假说更为合理。作者认为两种情况都存 

在，但 CHALMERS 所指的型壁附近液相过冷形核占 

主导地位。ProCAST 软件采用简化的 KGT 模型预测 

微观组织，未考虑晶核的脱落、漂移、增殖等情况， 

因此出现偏差。 

不同过热度试样的凝固组织显示如下规律：670 
℃浇注的试样为全等轴晶组织， 激冷层晶粒细小(因为 

低过热度时  5  mm  宽的坩埚难以浇注，该试样采用 
10 mm的坩埚)； 700℃浇注的试样，其 CET区域的柱 

状晶和等轴晶交错生长， 柱状晶区内出现大量等轴晶， 

为混晶组织；而  760~780 ℃的混晶特征减弱。720~ 
780 ℃浇注的试样凝固组织相似，都可以分为典型的 

三晶区：激冷晶区、柱状晶区和等轴晶区。激冷层的 

厚度有一定差别，这与型壁状态、熔体与型壁的接触 

条件有关 [25] 。所有样品等轴晶区的晶粒尺寸变化很 

小，这与其较高的形核率相对应。 

图 6  不同浇注温度下 Al­4.5% Cu合金的凝固组织 

Fig. 6  Solidification of Al­4.5% Cu alloy at different pouring temperatures: (a) Predicted; (b), (c) Experimental
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模拟和实验结果都显示试样柱状晶沿生长方向向 

上倾斜  15°~30°。主要原因是试样与型壁接触不完全 
(仅底部 1/4~1/5接触)， 导致热流方向偏转； 另一方面， 

试样顶部几乎绝热，降温过程中试样顶部温度稍高， 

也进一步导致热流偏离水平方向，进而造成柱状树枝 

晶向上倾斜。 
Al­4.5%Cu 固溶体合金凝固时先析出相为  α(Al) 

相，其  Cu 含量低于原始含量，而枝晶间液相由于溶 

质富集而密度增大(见图 7)， 因此固相密度低于周围液 

相密度，细长的柱状树枝晶凝固时受到液体的浮力和 

向上倾斜的弯矩。图  7  所示为液淬试样固液界面的 
SEM二次电子像及能谱分析结果， 液淬时试样仍为柱 

状枝晶生长阶段。根据能谱分析结果，柱状枝晶间隙 

液相的溶质含量约为枝晶主干溶质含量的 11倍， 这与 

溶质平衡分配系数  k=0.1 相符。忽略纯金属固液相密 

度差及两种金属混合后的体积变化，可以计算出枝晶 

间液相密度约为 3.80 g/cm 3 ， 而枝晶主干密度约为 2.80 
g/cm 3 ，液相密度是固相的  1.36 倍。柱状枝晶受到向 

上的弯矩，这一弯矩也是造成枝晶生长方向偏斜的一 

个原因。 

图 7  柱状枝晶生长时固液界面形貌及元素分析 

Fig. 7 Solid/liquid interface and energy dispersive spectrometer 

analysis  at  solid­liquid  interface  during  columnar  dendritic 

growth 

5  结论 

1)  在微区平界面假设和液相纯扩散假设基础上 

推导了  KGT 模型的简化形式，获得了生长速度和过 

冷度的关系式，计算得到生长控制因子。 
2) 通过实测并合理设置传热边界条件， 传热计算 

与实测温度分布吻合较好，这有利于准确预测凝固组 

织。 
3) 数值模拟和实验对比了过热度对  Al­4.5%  Cu 

合金凝固组织的影响，发现相同冷却条件下，过热度 

会显著影响凝固时间和凝固组织。 过热度低于 20℃条 

件下可以获得全等轴晶组织， 而过热度 50℃以上的试 

样 CET位置几乎不发生变化； 试样微观组织为典型的 

三晶区，但是柱状晶区有大量等轴晶晶粒，属于混晶 

组织。增加过热度会减少柱状晶区的等轴晶数量，混 

晶组织特征减弱。传热方向、自然对流及浮力的作用 

使柱状晶沿生长方向向上倾斜 15°~30°。 
4) 通过数值模拟可以准确计算传热过程， 能够较 

为准确地预测凝固组织， 但是由于未考虑晶核的运动， 

激冷等轴晶区的模拟仍有较大偏差。 
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