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不同择优生长取向角枝晶生长的数值模拟 

石玉峰，许庆彦，柳百成 

(清华大学 机械工程系 先进成形制造教育部重点实验室，北京  100084) 

摘 要：通过耦合溶质扩散方程，并考虑成分过冷和曲率过冷对界面平衡溶质成分的影响，建立改进的元胞自动 

机模型来模拟溶质扩散控制的立方晶系合金的枝晶生长过程。模型在计算固液界面生长速率时考虑立方晶系枝晶 

择优生长取向 〉 〈100  的影响，同时采用斜中心差分格式对界面生长速率方程进行离散，从而能够模拟择优生长取 

向与坐标轴成不同夹角的枝晶生长形貌演变。为验证模型的可靠性， 模拟 NH4Cl­H2O系透明合金单个等轴枝晶以 

及不同择优生长取向角的多个等轴枝晶和柱状枝晶的形貌演化，模拟结果与实验结果吻合较好。 
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Numerical simulation of dendrite growth with 
different preferred growth orientation angles 

SHI Yu­feng, XU Qing­yan, LIU Bai­cheng 

(Key Laboratory for Advanced Materials Processing Technology, Ministry of Education, 

Department of Mechanical Engineering, Tsinghua University, Beijing 100084, China) 

Abstract: By coupling solute diffusion equation, and considering the effects of constitutional and curvature undercooling 
on  interface  equilibrium composition,  a modified  cellular  automaton model  (MCA) was proposed  to  simulate dendrite 
growth controlled by solute diffusion for cubic metals. The model considers the influence of preferred growth orientation 

〉 〈100  on the normal velocity of solid and liquid interface for cubic metals. Meanwhile, a skew central difference scheme 
was  used  to  discrete  the  normal  velocity  of  solid  and  liquid  interface.  Therefore,  the MCA model  could  simulate  the 

dendrite morphology with preferred growth orientation misaligned with the x­axis. In order to validate the MCA model, 
single  equiaxed  dendrite,  multiple  equiaxed  dendrites  and  columnar  dendrites  of  NH4Cl­H2O  transparent  alloy  with 

different  preferred  growth  orientation  angles  ranging  from  0°  to  90°  with  respect  to  the  horizontal  direction  were 
simulated, which has good agreement with the experimental data. 
Key words: modified cellular automaton; preferred growth direction; dendritic growth; numerical simulation 

通过数值模拟手段来模拟枝晶形貌及微观偏析， 

可以达到控制组织形态并且预测铸件性能的目的。目 

前在微观组织模拟方面主要的两种方法是元胞自动机 
(Cellular automaton)和相场法(Phase field)。其中，CA 
方法通过耦合实际温度场和溶质场，结合枝晶生长动 

力学理论以及随机形核与长大物理机理，能够描述晶 

粒度以及微观枝晶形貌，同时能够模拟确定铸造条件 

下的等轴晶生长、定向凝固柱状晶生长以及柱状晶− 
等轴晶转变等现象，因此，CA 方法在最近的十几年 

以来得到了较为广泛的应用。很多学者对 CA 方法进 

行了不同的改进，出现了很多改进 CA 模型，已经可 

以用来模拟多种合金在不同铸造工艺条件下枝晶形貌 
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的演变 [1−8] 。对于立方晶系合金来说， 〉 〈100  是枝晶的 

择优生长取向，固液界面能在 〉 〈100  方向上具有最低 

值， 〉 〈100  方向上生长速率较高， 故枝晶一次臂最容易 

沿着择优生长取向进行生长。实际枝晶的择优生长取 

向与坐标轴水平方向可能不平行，也即择优生长取向 

角在 0°~90°之间，但是 CA 模型在模拟立方晶系合金 

的枝晶生长过程中，由于正交元胞带来的网格各向异 

性导致 CA 模型在描述任意择优生长取向角的枝晶生 

长时会出现计算偏差，从而在最终枝晶一次臂生长过 

程中逐渐丢失自身固有的择优生长取向，仅能沿着 0° 
或  45°方向角生长。国内外许多学者通过对  CA 捕获 

算法进行改进以消除网格各向异性的影响，GANDIN 
和 RAPPZ [9] 首次提出了偏心立方捕获算法，以最大限 

度消除网格各向异性对枝晶择优生长取向的影响， 来实 

现枝晶一次臂沿枝晶择优生长取向的生长， 但是偏心立 

方捕获算法需要人为对枝晶尖端进行实时修正，算法 

较为复杂；DONG 和 LEE [10] 在 CA­FD 模型中采用偏 

心立方捕获算法 [9] 并耦合溶质场模拟了 Al­Cu 合金定 

向凝固过程中的 CET转变， 再现了择优生长取向与坐 

标轴成多个不同夹角的枝晶生长形貌； LIU等 [11] 在 CA 
模型中通过坐标旋转法将枝晶择优生长取向角旋转到 

任意值， 模拟了Al­4.5%Cu合金的单个等轴枝晶形貌； 

于靖等 [12] 在 CA 模型中采用一种“父子单元法”的捕 

获算法，耦合溶质扩散方程计算了不同择优生长取向 

角的单枝晶生长形态； ZHU和 STEFANESCU [13] 在 CA 
模型中使用界面前沿追踪方法来跟踪枝晶生长过程中 

的固液界面推移，模拟了 Al­Cu合金多个不同择优生 

长取向角的枝晶形貌演化。 

本文作者在已有 CA 模型的基础上，在计算界面 

生长速率方程时考虑了择优生长取向的长程作用，并 

对界面生长速率方程采用斜中心差分格式进行离散， 

从而建立了可模拟多个不同择优生长取向角的枝晶生 

长的MCA模型。选取 NH4Cl­H2O系透明合金模拟了 

单个等轴枝晶和多个不同择优生长取向角的枝晶生 

长，模拟结果与实验结果符合较好；同时模拟了 
NH4Cl­H2O系透明合金的择优生长取向与坐标轴不平 

行时的柱状枝晶生长过程，并进行了实验验证。 

1  数学模型和数值算法 

1.1  模型假设 
1) 在本研究微观组织模拟MCA模型中，假设微 

观区域与外界无溶质交换，计算域中溶质质量守恒； 
2) 凝固过程中的凝固速率较小，其溶质 Péclet数 

小于  1，故可假设凝固过程中固液界面处于局部热力 

学平衡状态；同时由于动力学过冷一般很小，故本模 

型忽略动力学过冷； 
3)  由于液相中溶质扩散系数比固相中的大几个 

数量级，因此忽略固相溶质扩散，凝固过程中仅考虑 

液相溶质扩散。 
4) 二维计算域被划分成M×N个正方形元胞， 元 

胞尺寸 Δx=Δy； 元胞状态的标识为元胞的固相分数 fS： 

液态(fS=0)、固态(fS=1)和界面状态(0＜fS＜1)。 

1.2  溶质传输控制方程 

二元合金枝晶生长过程中，其液相和固相溶质传 

输方程形式分别为 

2 2 
S L L L 

L L 0 2 2  (1 )  f C C C D C k 
t t x y 

  ∂ ∂ ∂ ∂ 
= + + −     ∂ ∂ ∂ ∂   

(1) 

式中：CL 和  DL 分别是液相溶质成分和液相溶质扩散 

系数；k0 为溶质平衡分配系数；fS 是固相分数。式(1) 
右端第二项表示界面元胞由于固相分数的增加所导致 

的界面溶质再分配。 

2 2 
S S S 

S  2 2 
C C C D 
t  x y 

  ∂ ∂ ∂ 
= +     ∂ ∂ ∂   

(2) 

式中：CS 和  DS 分别是固相溶质成分和固相溶质扩散 

系数。固液界面上的溶质再分配满足如下方程 

S 0 L C k C =  (3) 

1.3  界面热力学平衡 

在二元合金枝晶生长过程中，由于界面元胞满足 

局部热力学平衡条件，因此界面元胞的平衡温度满足 

L C R T T T T = − ∆ −∆  (4) 

式中：T 为界面平衡温度，也即界面元胞的实际温度 

场；TL 是初始溶质成分 C0 所对应的液相线温度；ΔTR 
和 ΔTC 分别表示曲率过冷和成分过冷。 

1) 曲率过冷 

在二维条件下，考虑 Gibbs­Thomson 效应的二元 

合金凝固界面曲率过冷表达式为 [14] 

2 

R  2 
( ) ( )  f T K f ψ Γ ψ 
ψ 

  ∂ 
∆ = +     ∂   

(5) 

式中：Г是 Gibbs­Thomson 系数；f(ψ)是立方晶系界面 

能各向异性函数；ψ 是固液界面元胞单位法向矢量  n 
所对应的平面角； K是界面曲率。 其中二维条件下 f(ψ) 
计算公式为
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( ) 0 ( ) 1 cos 4( ) f ψ ε ψ ψ = + −  (6) 

式中：ε 为界面能各向异性系数；ψ0 是枝晶的择优生 

长取向角；通过式(5)~(6)可以得到界面曲率过冷计算 

公式为 

( ) R 0 1 15 cos 4( ) T K Γ ε ψ ψ   ∆ = − −    (7) 

单位法向矢量 n与界面元胞的固相分数 fS 有关， 

其表达式为 

S S / | |  x y f f n n = −∇ ∇ = + n i j  (8) 

2 2 1/ 2 
S S S 

2 2 1/ 2 
S S S 

cos 

( / )[( / ) ( / ) ] 
sin 

( / )[( / ) ( / ) ] 

x 

y 

n 

f x f x f y 
n 

f y f x f y 

ψ 

ψ 

− 

− 

= =  
 

− ∂ ∂ ∂ ∂ + ∂ ∂  
 = =  
 − ∂ ∂ ∂ ∂ + ∂ ∂  

(9) 

式中：nx 和 ny 为法向矢量 n在 x和 y方向的分量。 
CA 界面元胞曲率 K 受到元胞自身以及周围元胞 

的固相分数控制，二维条件下界面元胞曲率的计算方 

法见参考文献[15]。 
2) 成分过冷 

对于二元合金枝晶生长过程，由于界面前沿液相 

溶质扩散系数是有限值，因此在界面前沿溶质再分配 

造成的溶质富集形成了界面元胞的成分过冷，其表达 

式如下 

* 
C L 0 L ( ) T m C C ∆ = −  (10) 

式中：mL 是液相线斜率；CL 
* 是界面平衡溶质成分。 

在二元合金 CA 模型中假设液相线斜率为常数，不随 

温度和溶质成分变化。 
3) 界面平衡溶质成分 

通过联立式(5)和(10)同时根据式(3)可以得到界面 

平衡液相溶质成分CL 
* 和固相溶质成分CS 

* 的计算公式 

为 

*  L R 
L 0 

L L 

T T T 
C C 

m m 
− ∆ 

= + +  (11) 

* * 
S 0 L C k C =  (12) 

1.4  界面元胞固相分数增量 
1) 界面位置矢量与择优生长取向之间的夹角 β 
枝晶生长过程中的择优生长取向与坐标轴 x 不一 

定重合，即  0°≤ψ0＜90°。在  CA 枝晶生长模拟过程 

中，界面元胞的生长仅受到周围最近邻或者次近邻的 
4 个元胞的影响，故随着枝晶生长，会逐渐丢失自身 

择优生长取向而趋向于沿着坐标轴或与坐标轴成  45° 

方向生长。 为了消除这种网格各向异性带来的副作用， 

需要考虑界面元胞位置矢量与择优生长取向间的夹角 
β，β越接近 0°或者 90°，则表明界面元胞越接近择优 

生长取向，其生长越快。由此，当界面元胞与形核核 

心的位置越来越远时，可以避免枝晶逐渐丢失其自身 

固有的择优生长取向。图 1 所示为择优生长取向与界 

面元胞位置矢量夹角示意图。择优生长取向  px= 
(cos ψ0, sin ψ0)，py=(−sin ψ0, cos ψ0)；计算域中枝晶形 

核核心为 O(i0, j0)，界面元胞位置坐标为(i, j)，定义界 

面元胞与 x轴方向夹角为 α， 其单位方向矢量 p0=(cos α, 
sin α)，计算方法如下 

2 2 
0 0 0 

2 2 
0 0 0 

cos ( ) / ( ) ( ) 

sin ( ) / ( ) ( ) 

i i i i j j 

j j i i j j 

α 

α 

   = − − + −    
 

  = − − + −     
(13) 

式中：i0 和  j0 为形核核心 O 的 x 和  y 方向坐标值，i 
和 y是界面元胞 P的坐标值。 

图 1  择优生长取向与界面元胞位置矢量夹角示意图 

Fig.  1  Schematic  illustration  of  intersection  angle  between 

preferred growth orientation and interface cell position vector 

在计算任意位置界面元胞固相分数增加量的过程 

中，首先计算界面元胞位置矢量 p0 与择优生长取向 px 
的夹角 β，其计算公式如下： 

0 

0 
arccos  x 

x 
β 

⋅ 
=  p p 

p p 
(14) 

2) 界面生长速率 

二元合金枝晶固液界面上存在溶质质量守恒，为 

了消除网格各向异性对界面元胞法向生长速率的影 

响，需要考虑择优生长取向的作用，故界面元胞法向 

生长速度 w的表达式为 

( ) 

* 
L,B 0 L L S S (1 ) ( ) 

cos( ), sin( ) 

wC k D C D C 

ψ β ψ β 

 ′ − = − ∇ + ∇ ⋅  
 
′ = − −   

n 

n 
(15)
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*  S L 
L,B 0 L S 

S L 
L S 

(1 ) cos( ) 

sin( ) 

C C wC k D D 
x x 

C C D D 
y y 

ψ β 

ψ β 

∂ ∂   − = − + − +   ∂ ∂   

∂   ∂ 
− + −   ∂ ∂   

(16) 

式中：ψ 是界面元胞的法向矢量和 x轴的夹角。 

3) 界面元胞固相分数增量计算 

界面元胞固相分数增量  ΔfS 与固液界面法向生长 

速率 w之间的关系式如下 [2] 

S  / 

max( cos , sin ) 

w 
x L 

f t L 

β β 

∆ = ∆  
 ∆  =  
 

(17) 

1 
S S S 
n n f f f + = + ∆  (18) 

式中：L 是考虑择优生长取向作用下的界面元胞空间 

步长；Δt是时间步长；fS n 和 fS n+1 分别表示当前时刻和 

下一时刻界面元胞的固相分数。当界面元胞固相分数 
fS 达到 1 时，开始对周围液相元胞进行捕获，具体捕 

获规则见参考文献[12]。 

1.5  数值求解方法 

在 MCA 模型求解过程中，对界面生长速率方程 
(16)中的一阶导数项采用斜中心差分格式进行离散， 

如图2所示为考虑择优生长取向角ψ0 后的斜中心差分 

图 2  斜中心差分格式示意图 
Fig.  2  Schematic  diagrams  of  central  difference  scheme: 
(a) 0°≤ψ0≤45°; (b) 45°＜ψ0＜90° 

格式示意图，其中 d是元胞 P的空间步长，其大小与 
Δx相等。 

根据图 2， 可得到方程(16)中一阶导数项的差分离 

散形式为 

E * W * 
E W L L L L L 
S S 

0 0 

N * S * 
N S L L L L L 
S S 

0 0 

E * W * 
E W S S 0 L S 0 L 
S S 

0 

N * S * 
N S S S 0 L S 0 L 
S S 

0 0 

(1 ) (1 ) 

(1 ) (1 ) 

0 

C C C C C 
f f 

x d d 

C C C C C f f 
y d d 

C C k C C k C 
f f 

x d d 

C C k C C k C 
f f 

y d d 

   ∂ − − 
= − + −      ∂    

 
  ∂ − −  = − + −      ∂    

   ∂ − −    = +    ∂    
   ∂ − −  = +      ∂    

(19) 

式中：CL 
* 是元胞  P 的界面平衡液相溶质成分；CL 和 

CS 是液相和固相溶质成分；N、S、W、E分别为元胞 
P 上、下、左、右 4 个方向的邻居元胞；d0 是斜中心 

差分格式下的元胞步长， 当 0°≤ψ0≤45°时， d0=dsecψ0； 

当 45°＜ψ0＜90°时，d0=dcsc ψ0。 

当 0°≤ψ0≤45°时，斜中心差分格式的 E、W、N、 
S  4  个元胞的液相溶质成分和固相分数的计算公式 

如下 

E 
L L 0 L 0 
W
L L 0 L 0 
N 
L L 0 L 0 
S 
L L 0 L 0 

( 1, 1) tan ( 1, )(1 tan ) 

( 1, 1) tan ( 1, )(1 tan ) 

( 1, 1) tan ( , 1)(1 tan ) 

( 1, 1) tan ( , 1)(1 tan ) 

C C i j C i j 

C C i j C i j 

C C i j C i j 

C C i j C i j 

ψ ψ 

ψ ψ 

ψ ψ 

ψ ψ 

 = + + + + − 
 

= − − + − −  
 

= − + + + −  
 

= + − + − −  

(20) 

E
S S 0 S 0 
W 
S S 0 S 0 
N 
S S 0 S 0 
S 
S S 0 S 0 

( 1, 1) tan ( 1, )(1 tan ) 

( 1, 1) tan ( 1, )(1 tan ) 

( 1, 1) tan ( , 1)(1 tan ) 

( 1, 1) tan ( , 1)(1 tan ) 

f f i j f i j 

f f i j f i j 

f f i j f i j 

f f i j f i j 

ψ ψ 

ψ ψ 

ψ ψ 

ψ ψ 

 = + + + + − 
 

= − − + − −  
 

= − + + + −  
 

= + − + − −  

(21) 

对于斜中心差分格式的 E、W、N、S 4个元胞的 

固相溶质成分计算方法同式(20)。 

当 45°＜ψ0＜90°时， 斜中心差分格式的 E、 W、 N、 
S  4 个元胞的液相溶质成分和固相分数的计算方法与 

式(20)和(21)有所不同，离散形式为 

E 
L L 0 L 0 
W
L L 0 L 0 
N 
L L 0 L 0 
S 
L L 0 L 0 

( 1, 1)cot ( 1, )(1 cot ) 

( 1, 1) cot ( 1, )(1 cot ) 

( 1, 1) cot ( , 1)(1 cot ) 

( 1, 1) cot ( , 1)(1 cot ) 

C C i j C i j 

C C i j C i j 

C C i j C i j 

C C i j C i j 

ψ ψ 

ψ ψ 

ψ ψ 

ψ ψ 

 = + − + + − 
 

= − + + − −  
 

= + + + + −  
 

= − − + − −  

(22)
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E
S S 0 S 0 
W 
S S 0 S 0 
N 
S S 0 S 0 
S 
S S 0 S 0 

( 1, 1) cot ( 1, )(1 cot ) 

( 1, 1) cot ( 1, )(1 cot ) 

( 1, 1) cot ( , 1)(1 cot ) 

( 1, 1) cot ( , 1)(1 cot ) 

f f i j f i j 

f f i j f i j 

f f i j f i j 

f f i j f i j 

ψ ψ 

ψ ψ 

ψ ψ 

ψ ψ 

 = + − + + − 
 

= − + + − −  
 

= + + + + −  
 

= − − + − −  

(23) 

对于斜中心差分格式的 E、W、N、S 4个元胞的 

固相溶质成分计算方法同式(22)。 
MCA模型的求解流程如下所示： 
1) 计算域划分成M×N个正方形元胞， 元胞状态 

包含元胞大小、初始溶质成分和初始温度；在计算域 

中形成若干具有一定择优生长取向角 ψ0 的固相晶核， 

晶核捕获周围的液相邻居元胞，使之成为界面元胞； 
2) 确定计算域时间步长，Δt=Δx 2 /(5DL)； 
3) 假设微观计算域初始温度均匀，其值为 T0，且 

计算域以一定的冷却速率 CR 下降， 可以计算元胞任意 

时刻的界面平衡温度 T * 。 根据式(4)~(12)计算得到界面 

平衡液相溶质成分 CL 
* 和固相溶质成分 CS 

* ，其中方程 
(9)的一阶导数项差分格式为 

E 
S S 

0 

W 
S 

2 
f f 

d 
f 

x 
∂ − 

= 
∂ 

(24) 

N 
S S 

0 

S 
S 

2 
f f 

d 
f 

x 
∂ − 

= 
∂ 

(25) 

离散后的 E、W、N、S 4个元胞的固相分数计算 

方法见式(21)和(23)。 

4) 通过斜中心差分格式求解方程(16)，得到界面 

法向生长速率 w； 

5) 通过方程(17)计算界面元胞固相分数增量 ΔfS； 

6) 求解方程(1)~(3)，获得液相、界面和固相元胞 

中的溶质成分分布； 
7) 判断界面元胞固相分数 fS，若 fS 小于 1，则重 

复步骤(3)~(6)；若  fS 等于  1，则转变成固相元胞，并 

对周围液相元胞进行捕获。 

2  模拟结果与实验结果 

2.1  氯化铵水溶液单个等轴晶生长过程模拟 

实际合金凝固过程的直接实时观察较为困难且实 

验成本很高，而可在低温下凝固的透明合金具有和实 

际合金类似的凝固潜热、 枝晶形貌特性和动力学行为， 

可代替实际合金来研究枝晶生长形貌演化机理。为了 

验证本研究的 MCA 模型，选取 NH4Cl­70%H2O(质量 

分数)溶液进行枝晶生长实验。 实验过程中的冷却速率 

为 2.0 K/s，当温度低于液相线温度 TL 以下 1 K时，在 

显微镜视野中产生晶核并开始长大。 

模拟采用与实验相同的冷却速率，在选定的计算 

域中心形核，CA 元胞步长为  3  μm，计算域大小为 
1 500 μm×1 500 μm，枝晶择优生长取向角 ψ0 为 0°。 

其余参数见表 1。 

如图 3(a)~(c)所示为模拟的 NH4Cl­70%H2O透明 

表 1  NH4Cl­70%H2O溶液的热物性参数 [16−18] 

Table  1  Thermal  physical  properties  of  NH4Cl­70%H2O 

solution [16−18] 

Parameter  Value 

Solute diffusion coefficient in liquid, DL/(m 2 ∙s −1 )  4.8×10 −9 

Solute diffusion coefficient in solid, DS/(m 2 ∙s −1 )  1.0×10 −12 

Liquidus slope, mL/(K∙% −1 )  −4.8 

Solute partition coefficient, k0  0.30 

Gibbs­Thomson coefficient, Г/(K∙m)  5.0×10 −8 

Surface energy anisotropy, ε  0.019 

Liquidus temperature, TL/K  307 

Initial mass fraction of solute H2O, c0/%  70 

Eutectic temperature, Te/K  257.75 

Mass fraction of H2O in eutectic, Ce/%  80.3 

图 3  NH4Cl­70%H2O透明合金单枝晶生长模拟结果和实验结果 
Fig.  3  Simulated  dendrite  growth  and  experimental  results  of  NH4Cl­70%H2O  transparent  alloy:  (a)  fS  =0.5%;  (b)  fS=2.5%; 
(c) fS=9.0%; (d) Experimental result
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合金单个等轴晶的形貌演化过程，图 3(d)所示为光学 

显微镜照片。从模拟结果可以看到，等轴晶形貌具有 

四重对称性特征，符合立方晶系枝晶形貌特征，4 个 

一次枝晶臂之间夹角互为  90°，且枝晶的择优生长取 

向与 x轴夹角为 0°，即枝晶沿着初始确定的择优生长 

取向生长。在凝固过程中，由于枝晶间溶质富集随着 

过冷度增大而增加，导致一次枝晶臂上逐渐长出二次 

枝晶臂，与一次枝晶臂之间的夹角保持  90°。模拟得 

到的二次枝晶臂间距为 51  μm，实验得到的二次枝晶 

臂间距为  44.5  μm，模拟结果与实验结果基本一致， 

从而说明MCA模型是可靠的。 

2.2  不同择优生长取向角枝晶生长模拟及实验结果 

采用本研究的 MCA 模型，在计算界面元胞生长 

过程中考虑枝晶择优生长取向的作用，可以最大限度 

地消除网格各向异性的影响，实现立方晶系合金枝晶 

生长过程中保证自身的择优生长取向不变。本节针对 
NH4Cl­74%H2O 透明合金，进行枝晶生长过程的数值 

模拟，凝固过程的热物性参数见文献[15]。选取计算 

域大小为 1.8 mm×2.4 mm，CA 元胞尺寸为 5 μm，计 

算域冷却速率 CR 为 2 K/s，当温度降低到液相线温度 
TL 以下 5 K时，计算区域形核。 

图  4(a)~(c)所示为模拟具有不同择优生长取向角 

的枝晶形貌演化，其择优生长取向角 ψ0 分别为 50°、 
0°、75°和 60°(自左至右)。如图 4(a)所示，生长初期二 

次枝晶臂并不发达，随着生长的继续，枝晶界面前沿 

和枝晶间溶质逐渐富集，如图  4(b)和  4(c)所示，导致 

各处成分过冷出现差别，从而二次枝晶臂逐渐出现。 

从图 4(a)~(c)可以看出， 各个枝晶在生长过程中自身的 

择优生长取向并没有因网格各向异性的影响而改变， 

一次枝晶臂始终沿着择优生长取向生长。如图 4(d)所 

示为实验获得的 NH4Cl­74%H2O透明合金枝晶结果， 

经过测量可得到实验获得的四枝晶的择优生长取向角 
ψ0 分别为  48°、0°、78°和  63°，两者吻合较好。模拟 

过程中 4 个枝晶的一次枝晶臂上出现的二次枝晶臂与 

一次臂主干的夹角均保持  90°，符合  NH4Cl­74%H2O 
透明合金枝晶特征，与实验结果一致，说明本研究的 

MCA 模型可用来模拟不同择优生长取向角的多个枝 

晶的生长形貌演化。 

2.3  定向凝固柱状晶生长过程数值模拟与实验验证 

本节对NH4Cl­74%H2O透明合金柱状枝晶定向凝 

固过程进行模拟，凝固过程中选取与实验过程一致的 

温度梯度 G=1  K/mm，方向沿着竖直方向。模拟采用 
CA元胞数量为 720×480，元胞尺寸为 5 μm，热物性 

参数取值见文献[15]。当计算域温度降低到液相线温 

度 TL 以下 5 K时，计算域底部形核，共产生 9个形核 

核心，具有相同的择优生长取向角 ψ0=60°。在抽拉速 

度 vp=8 μm/s的作用下，柱状枝晶开始生长。 

图 5所示为模拟得到的NH4Cl­74%H2O透明合金 

定向凝固柱状枝晶溶质场分布的模拟结果和实验结 

果。其中柱状枝晶的择优生长取向角 ψ0 为 60°，在温 

度梯度 G和抽拉速度 vp 的作用下， 枝晶界面前沿过冷 

度不断增大；如图  5(a)和  5(c)所示，枝晶间和枝晶界 

面前沿随着过冷度的增大出现了溶质富集，由于成分 

过冷和曲率过冷的作用，柱状枝晶一次枝晶臂上出现 

二次枝晶臂甚至三次枝晶臂，且三次枝晶臂与二次枝 

晶臂之间以及二次枝晶臂与一次枝晶臂之间的夹角均 

保持  90°，符合立方晶系合金特征。柱状枝晶在生长 

过程中，一次枝晶臂沿着择优生长取向方向生长速度 

图 4  NH4Cl­74%H2O透明合金不同择优生长取向角的多个枝晶生长的模拟结果和实验结果 

Fig.4  Simulated and experimental results of multiple dendrite growth of NH4Cl­74%H2O transparent alloy with random preferred 

growth orientation angles: (a) t=1.2 s, fS=1.5%; (b) t=2.4 s, fS=5.5%; (c) t=3.4 s, fS=12.0%; (d) OM photograph
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图 5  NH4Cl­74%H2O透明合金定向凝固柱状枝晶形貌的模拟和实验结果 

Fig. 5  Simulated and experimental  columnar dendrite morphologies of NH4Cl­74%H2O  transparent alloy directionally  solidified 

with  constant  preferred  growth  orientation  angles: (a) Simulated  result,  t=200  s, G=1 K/mm, vp=8 μm/s; (b) Experimental  result; 

(c) Simulated result, t=270 s, G=1 K/mm, vp=8 μm/s; (d) Experimental result 

最快，图 5(b)和 5(d)的实验结果证明了定向凝固过程 

中柱状枝晶一次枝晶臂始终沿着择优生长取向的方向 

生长，与水平方向夹角保持  60°，与模拟结果吻合较 

好。同时，实验过程中测量的平均一次枝晶臂间距为 
32  μm，与模拟得到的平均一次枝晶臂间距 36  μm相 

差较小，说明 MCA 模型可以预测定向凝固过程中择 

优生长取向与坐标轴不平行时的柱状枝晶的形貌演 

化。 

3  结论 

1)  考虑枝晶择优生长取向角的随机性对枝晶界 

面法向生长速率的影响，建立了 MCA 模型以模拟不 

同择优生长取向角的枝晶形貌演化。 
2) 使用MCA模型对NH4Cl­70%H2O溶液单个等 

轴枝晶的生长过程进行模拟，枝晶的择优生长取向与 

坐标轴平行，模拟结果很好地再现了一次枝晶臂的生 

长以及二次枝晶臂的产生与发展。同时，模拟和实验 

得到的二次枝晶臂间距吻合较好，枝晶形貌也基本一 

致。 
3)  选择  NH4Cl­74%H2O 溶液进行多个等轴枝晶 

自由生长的实验与模拟。模拟得到的不同择优生长取 

向的等轴枝晶形貌与实验结果吻合较好，说明  MCA 
模型可以模拟不同择优生长取向角的立方晶系合金的 

枝晶生长过程。 
4) 采用MCA模型对NH4Cl­74%H2O溶液定向凝 

固柱状枝晶形貌演化进行了模拟，模拟结果与实验结 

果基本一致，说明 MCA 模型可以模拟一定择优生长 

取向角的柱状枝晶的形貌演化。 
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