
第 卷第 期             中国有色金属学报             年 月17 10                   2007 10  
Vol.17 No.10                           The Chinese Journal of Nonferrous Metals                          Oct. 2007 

文章编号：1004-0609(2007)10-1567-07 
 

基于概率捕获模型的元胞自动机方法 
模拟镁合金枝晶生长过程 
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摘  要：基于枝晶生长的基本传输过程和元胞自动机(Cellular Automaton，简称 CA)模型基本原理，建立符合镁合

金密排六方结构特点的凝固过程形核、晶体生长的数学模型。模型耦合宏观温度场和微观组织模拟计算，考虑溶

质扩散、曲率过冷和各向异性等重要因素的影响，定义界面单元捕获规则，能够模拟枝晶生长的形态。应用本模

型对单个等轴晶生长、等轴晶多晶粒生长及定向凝固中的柱状晶生长进行模拟并与实验结果进行对比，模拟结果

与实验结果吻合较好，验证了模型的正确性。 
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中图分类号：TG 244; O 242       文献标识码：A 
 

Numerical simulation on dendrite growth process of Mg alloy using 
cellular automaton method based on probability capturing model 
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Abstract: A new model for the nucleation and dendritic growth of magnesium alloys during solidification process was 

developed, which was based on cellular automaton(CA) method and the classical transfer equations during dendritic 

growth and is suitable for the hexagonal close-packed crystal structure. The model coupled the temperature field 

calculation and microstructure simulation. The solute diffusion, curvature undercooling and anisotropy were also 

considered in the model, all of which have significant influence on the dendrite evolution. By setting up the CA-cell 

capturing rules, the dendritic growth morphology can be modeled. Applications of the model in single equiaxed dendritic 

growth, multiple equiaxed dendritic growth and columnar grain growth in directional solidification were presented. The 

microstructure simulation results were compared with the experimental results and they were in good agreement in 

dendritic morphology, which validates the proposed model in the prediction of dendritic growth of magnesium alloys. 
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镁合金具有密度小、比强度和比刚度高、阻尼性

能好和导热性能好等优点，在汽车、通讯电子和航空

航天等领域正得到日益广泛的应用[1−3]。镁合金铸件的

力学性能强烈地依赖于其微观组织(特别是晶粒尺

寸)[4]。如果能通过计算机模拟的方法预测出镁合金铸

件的微观组织，就可以据此调整生产工艺，从而得到

力学性能优良的铸件。 
元胞自动机方法自从 20 世纪 90 年代初被提出，

后来国内外很多研究者应用 CA 方法对晶粒域和枝晶

域的微观组织进行了数值模拟，但是以往的微观组织 
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模拟研究绝大多数针对立方晶系合金开展，而镁合金

属于密排六方晶系，采用立方晶系模型无法体现其各

向异性特征，因此不能准确揭示镁合金枝晶生长的组

织形貌。由于密排六方晶体结构生长建模和验证的复

杂性，因此针对镁合金密排六方结构的微观组织模拟

研究还处于起步阶段，目前可以查阅到的文献和资料

较少。最近才有德国的 Eiken 等采用相场模型针对镁

合金进行了枝晶生长模拟，引入六方各向异性函数描

述密排六方晶体结构，并对 AZ31 合金的定向凝固及

等轴生长进行模拟[5]。 
本文作者基于 CA 方法及枝晶生长的基本传输过

程，建立了镁合金凝固过程中枝晶形貌演化的数学模

型，模型耦合了微观溶质场计算，考虑了成分过冷、

曲率过冷和各向异性等重要因素。该模型能够模拟镁

合金密排六方结构树枝晶的复杂形貌。通过对单个等

轴晶、等轴晶多晶粒和定向凝固的模拟结果表明，本

模型具有较好的理论和应用价值。 
 

1  镁合金的晶体学特征与枝晶形貌 
 

为了准确模拟镁合金的形核与枝晶生长，必须考

虑其晶体学特征。镁合金晶体结构的重要特征是具有

密排六方结构，在晶体基面上具有六重对称性，在基

面的法向上具有二重对称性。根据实验观察[5−7]，在非

平衡凝固条件下，在具有六重对称性的晶体基面上的

生长对镁合金枝晶组织起主导影响。在用冰醋酸腐蚀

剂腐蚀后[8]，AZ91D 砂型铸件在光学显微镜偏振光下

的枝晶结构如图 1 所示。图 2 所示为金属型 AZ91D

铸件的 SEM 像。可以看出，枝晶主干与二次臂间夹

角约为 60˚，从而直接验证了镁合金具有密排六方结

构特征。AZ91D 镁合金初生 α-Mg 相呈树枝晶形貌，

一次枝晶互成 60˚，沿着{0001}基面的< >方向对

称生长。由于镁合金的凝固区间宽，在晶粒长大的过

程中，枝晶主干上又可长出< >晶向的二次臂，

如果一次枝晶的间距足够大，在二次臂上还有可能会

长出三次臂，使得 α-Mg 枝晶呈现高度的分枝形态。

考虑镁合金所具有的实际枝晶形貌特征，假设 α-Mg

基面上的枝晶结构如图 3 所示。 
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2  镁合金微观组织形成的数理模型 
 

在镁合金的凝固过程中，温度分布和溶质分布是 

 

 
图 1  砂型 AZ91D 铸态的微观组织 

Fig.1  As-cast microstructure of sand mould AZ91D casting 

(under polarized light) 

 

 

图 2  金属型 AZ91D 铸件的 SEM 像 

Fig.2  SEM photograph of metal mould AZ91D casting 

 

 
图 3  α-Mg 基面枝晶结构示意图 

Fig.3  Dendritic structural schematics of basal plane in α-Mg 

phase 



第 17 卷第 10 期                        付振南，等：基于概率捕获模型的元胞自动机方法模拟镁合金枝晶生长过程 1569

影响枝晶生长和最终形貌的重要因素。假设镁铝合金

为二元合金，考虑在一个初始均匀温度为 T0、初始成

分为 C0的三维区域Ω内，其枝晶凝固过程的数学描述

如图 4 所示意。这里，n 为界面法向矢量，κ 为界面

的平均曲率, 曲线 Γ 代表随时间而变化的固液界面前

沿。沿着 z 方向观察 xy 平面上的二维枝晶形貌如图 5
所示。 
 

 
图 4  镁合金枝晶凝固的三维描述图 

Fig.4  Three-dimensional domain for dendritic solidification 

of magnesium alloy 
 

 

图 5  镁合金枝晶凝固的二维描述图 

Fig.5  Two-dimensional domain for dendritic solidification of 

magnesium alloy 

 
2.1  凝固过程的数学描述 

根据能量守恒原理，传热过程的控制方程为 
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式中  ρ 为金属密度，cp为比热容，λ 为导热系数，L
为结晶潜热，fS为固相率，T 为热力学温度，t 为时间。 

液相中的溶质扩散方程如下： 
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式中  cL为液相中的溶质浓度；DL为液相扩散系数。 
固相中的溶质扩散方程如下： 
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式中  cS为固相中的溶质浓度，DS为固相扩散系数。 
随着固液界面的推进，固相会向液相中排出溶质，

固液界面推进过程中保持溶质守恒[9]： 
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式中  为界面单元的法向生长速度， 为固液界面

的液相溶质浓度，k 为平衡分配系数。 

*
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对方程(4)进行有限差分，可计算出固液界面单元

具有 x 方向的生长速度 vx、y 方向的生长速度 vy以及

z 方向的生长速度 vz，如下所示： 
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式中  l 为微观 CA 单元的长度，fL为液相率，满足如

下关系： 
 
fL+fS=1                                    (8) 
 
固液界面的溶质满足局部平衡，如下所示： 
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L

*
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式中  为固液界面的固相溶质浓度。 *
Sc

固液界面上的液相浓度可表示如下： 
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式中  T*为界面平衡温度，TL 为合金液相线温度，c0

为 初 始 溶 质 浓 度 ， mL 为 液 相 线 斜 率 ， Γ 为

Gibbs-Thomson 系数，κ [9]和 f(θi)[10]分别表示热过冷

和曲率过冷引起的溶质浓度变化，可分别计算如下： 
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2.2  形核模型 

为了更准确地反映实际情况，形核采用基于高斯

分布的连续形核模型[11]。 该模型假设晶核的出现不

需要时间，晶粒密度随过冷度增大以慢−快−慢的趋势

连续长大。在给定过冷度下的新生晶粒密度如下： 
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式中  ∆TN 为平均形核过冷度；∆Tσ 为标准曲率过冷

度；nmax 为异质形核衬底的最大密度；在计算出每个

时间步长内新形核的晶粒数目后，这些新晶粒单元的

位置在液相中随机分布。 
 
2.3  凝固前沿的单元捕获规则 

根据镁合金在二维基面上具有六重对称性的特

征，定义了 CA 方法中二维邻居单元如图 6 所示，其

中黑色方框为某一 CA 单元，灰色方框为该 CA 单元

的邻居[12−13]。假设在模拟区域中每个 CA 单元共有 3
种状态：液相、固相以及固液界面状态。在凝固的开

始阶段，所有的 CA 单元都为液相。当温度下降到液

相线以下，一些 CA 单元将会随着形核和晶粒生长过

程变成固液界面单元(以后是固相单元)。捕获规则定

义如下[14]：1) 当液相单元发生形核或者液相单元被固

相单元捕获时，它变为固液界面单元；2) 固液界面单

元随着凝固过程的进行，固相分数的增加值∂fS用下式

计算： 
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式中  δt 为模拟计算的微观时间步长。3)当固相分数

等于 1 时，固液界面单元变为固相，固相单元有捕获

周围邻居单元的能力。每个固相单元捕获周围液态邻

居单元的可能性通过概率计算。在图 5 中，固相单元

a 用黑色方框表示，其下方的液态邻居单元 b 用灰色

方框表示。邻居单元 b 被捕获的概率 pc由该单元与晶

核(即 o 点)的连线与该晶粒优先生长方向的夹角 ω所

决定(由于镁合金在二维基面上有六个等同的优先生 
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为 20 K/s。图 7(a)所示为均匀微观温度场条件下，

AZ91D 合金单个枝晶的三维溶质场模拟结果，图 7(b)
所示为沿着中心在 xoy 二维平面上的溶质场模拟结

果。对比图 7(b)和图 1 可知，单个等轴晶枝晶形态的

模拟结果与实验结果得到的等轴枝晶形态非常相似。

镁合金枝晶生长表现出显著的密排六方结构特征：晶

体的优先生长方向为< >晶向族，一次枝晶臂之

间互成 60˚角左右，在一次枝晶臂主干和二次枝晶臂

之间的夹角同样约为 60˚。从图 7(b)中可以看出，6 个

一次枝晶臂之间夹角并不正好都是 60˚，6 个一次枝晶

臂的长度也不是完全相等，这是由于邻居单元在 x 方

向和 y 方向的定义并不是完全一致的，从而在邻居单

元和概率捕获函数的双重作用下，形成了图 6 所示大

致呈现六重对称性特征的枝晶形态。 

0121
__

图 6 邻居单元的定义 

Fig.6  Definition of neighbourhood configuration 
长方向，故 0≤ω≤π/3)，概率捕获函数如式(16)所示。

在计算过程中，每个液态邻居单元都会获取一个随机

数 r(0≤r≤1)，当 r≤pc时，该单元能够被周围凝固的

固相单元捕获并由液态单元转换为固液界面单元，然

后随着凝固过程的进行，固液界面单元的固相分数不

断增加直到变成固相。上述固相单元捕获液态单元的

过程将会一直重复直到所有的单元都转变为固相为

止。在邻居单元定义规则和概率捕获函数的双重作用

下，一次枝晶生长形状将会呈现类似于图 6 中的黑色

轮廓线所示意的六重对称性特征。 

从图 7(b)还可以看出，在固液界面前沿和枝晶臂

间液相中的溶质浓度要高于远处液相中的溶质浓度。

因为在枝晶生长过程中，已凝固的固相单元不断捕获

周围的液相单元，由于溶质在液相中的溶解度大于固

相中的溶解度，因此在液相转变为固相的过程中向邻

近液相排出大量溶质，而固液界面处溶质的排出速度

大于溶质在液相中的扩散速度，因此造成了固液界面

处的溶质富集。根据枝晶生长动力学，溶质浓度越高，

过冷度越小，生长速度越小。在枝晶臂间的液相中， 
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3  微观组织模拟结果与分析 
 
3.1  单个等轴晶生长模拟 

模拟程序中所用的 AZ91D 合金的热物性参数如

表 1 所示，在微观域的中心人为种下一个晶核，除此

之外微观计算域的他地方不考虑形核的影响。假设液

态初始温度为 680 ℃，初始溶质浓度均匀，冷却速度 
 
表 1  模拟中用的 AZ91D 合金热物性参数 

Table 1  Thermal physical parameters of AZ91D alloy used in simulation 

L/(J·kg−1) ρ/(kg·m−3) λ/(W·m−1·K−1) cp/(J·kg−1·K−1) TL/℃ c0/% k 

3.73×105 1 810 85 1 300 595 9.0 0.4 

DL/(m2·s−1) DS/(m2·s−1) mL/ ( ·℃ %−1) Γ/(K·m) l/μm Cell total  

1.8×10−9 1×10−12 −5.5 6.2×10−7 1 100×100×100  
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图 7  单个枝晶的溶质分布模拟图 

Fig.7  Simulated solute distribution scheme of equiaxed dendrite: (a) Three dimension result; (b) Two dimension result 
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由于溶质无法及时扩散出去，使得浓度越来越高，造

成枝晶臂间的溶质富集，因此伸向此处的枝晶臂生长

速度减缓或停止。在枝晶生长前沿，溶质扩散畅通，

且溶质富集程度相对较小，所以生长速度较快。

AZ91D 合金单个枝晶在晶体学优先生长方向和溶质

场的双重影响下，形成了图 7 所示的枝晶形貌。 
 
3.2  等轴晶多晶粒生长模拟 

等轴晶多晶粒生长模拟可以用于预测晶粒度、枝

晶间距等参数。采用本文提出的模型对 AM50 金属型

铸件进行等轴晶多晶粒生长模拟，计算区域为     
1 mm×1 mm 的正方形，划分成 500×500 个 CA 单元，

每个CA单元尺寸为 δx=δy=2 μm，初始温度为730 ℃。

计算过程中采用宏观温度场与微观组织模拟耦合来获

得固液界面前沿局部温度场的数据。 

  

图 9 所示为 AZ31 镁合金定向凝固的模拟结果与

德国 Eiken 等实验得到的显微照片结果对比[15]。微观

组织模拟的区域为边长 2 mm 的正方形，剖分为

500×500 个单元。模拟程序中的温度场设置成与实验

条件一致，温度梯度为竖直方向 10 K/mm，自上而下

温度依次降低，冷却速度为 1.5 K/s。 

图 8(a)所示为凝固进程为 90%时的枝晶组织模拟

图，图 8(b)所示为 AZ91D 金属型铸件在金相显微镜偏

振光下的照片。从图中可以看出，本模型可以模拟随

机晶向的多枝晶生长演化进程。在计算域内随机分布

的等轴枝晶已经产生了二次枝晶臂，形成六重对称性

形状特征的枝晶形貌。枝晶晶粒互相接触并竞争生长，

先形核的晶粒较大且抑制后形核晶粒的生长，在两个

或多个晶粒之间的晶粒生长受到空间限制和局部溶质

富集的影响，其一次枝晶臂或二次枝晶臂生长速度减

慢并最终提前结束生长。如果生长前沿不受阻碍，枝

晶臂仍会继续向过冷液相中伸展，因此虽然初始形核

的枝晶具有规则的六重对称形状，但最终也会形成不

规则的枝晶形貌。采用截线法测得图 8(a)与图 8(b)的
平均晶粒尺寸分别为 206 μm 和 227 μm。由此可见，

模拟结果和实验结果在枝晶形貌和平均晶粒尺寸方面

吻合较好。 
 
3.3  定向凝固模拟 

为了再现柱状枝晶的竞争生长特征，假设在计算

区域底端的长度方向间隔 120 μm 形成一个初始晶核，

共有 15 个晶核并具有不同的枝晶生长晶向。微观组织

模拟的枝晶生长形态如图 9(a)所示，晶向角度不同的

各晶核同时开始捕获周围的液态单元，不断向上生长，

在主枝晶干方向又生出二次枝晶臂，密排六方晶系镁

合金的枝晶与立方晶系枝晶最大的区别是枝晶干与枝

晶臂之间的夹角是 60˚而不是 90˚。由于枝晶之间的竞

争生长，最后只有部分枝晶臂发展充分，而其它枝晶

由于受到抑制不能充分生长，存在于底部区域，无法

进一步长大。图 9(b)所示为德国 Eiken 等的实验结果，

通过对比可以看出，模拟结果与文献报道的实验结果

在枝晶形貌上比较相似。 
 

 

图 8  等轴晶多晶粒枝晶组织生长模拟与实验对比 

Fig.8  Simulated results of dendritic structure of equiaxed solidification in comparison with experimental result: (a) 90% solidified; 

(b) Experimental result 
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图 9  AZ31 镁合金定向凝固的模拟结果与实验对比 

Fig.9  Simulations of directional growth of AZ31 magnesium alloy in comparison with experimental result: (a) Simulated result; (b) 

Experimental result[15] 
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