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本文采用耦合凝固和熔化效应的二维元胞自动机 (cellular automaton, CA)模型 , 对温度梯度区域熔化

(temperature gradient zone melting, TGZM)效应引起的熔池在固液两相区中的迁移现象进行模拟研究. 模拟

分析了抽拉速度、熔池初始位置、温度梯度和合金成分等因素对 TGZM动力学的影响, 并将模拟结果与解析

模型的预测结果进行比较验证. 通过模拟发现, 在温度梯度作用下, 熔池总是向着高温方向迁移; 当抽拉速度

低于或高于临界抽拉速度时, 熔池朝向移动的液相线或固相线迁移; 对于给定的抽拉速度, 位于糊状区内临

界位置以上的熔池会迁移进入液相, 而位于临界位置以下的熔池会逐步靠近固相线. 此外, 温度梯度越高, 合

金成分越低, 熔池的迁移速度越快.
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1   引　言

定向凝固是一种在学术研究和工业实践中常

用的重要工艺方法. 定向凝固需要施加温度梯度,

在温度梯度的作用下, 由固/液界面处热力学平衡

产生的浓度梯度引起溶质扩散, 使得糊状区内发生

局部的凝固和重熔, 即靠近液滴/熔池或枝晶臂热

端处的固相熔化, 而靠近熔池冷端处的液相凝固.

从而导致一些特殊的物理现象发生, 如液滴或枝晶

间熔池或二次枝晶臂朝着高温方向迁移 [1−4]. 这些

现象被称为“温度梯度区域熔化”(temperature

gradient zone melting, TGZM)[1].

Pfann[2] 最早引入 TGZM的概念, 用来描述温

度梯度下糊状区的凝固/重熔现象. Tiller[3] 从理论

上分析了在温度梯度影响下, 板状、圆柱状和球状

的液相通过固相区域的迁移过程. Allen和 Hunt [4]

提出了一个描述一维静态糊状区中 TGZM效应的

解析模型 (AH模型), 计算预测了稳态糊状区内液

滴和二次枝晶臂的迁移速度. TGZM效应对定向

凝固的显微组织和微观偏析会产生重要影响 [1], 还

可以应用于制备半导体材料 [5] 和热电材料 [6]、测试

扩散系数 [7]、小尺度的材料合金化和净化 [2]、以及

温度梯度瞬态液相扩散焊接 [8] 等方面.

由于 TGZM效应的理论和实际应用价值较

大, 近年来受到了学术界越来越多的关注, 学者们开

展了大量的理论和实验研究 [9−15]. 法国的 Nguyen-

Thi等 [9] 进行了 X射线同步辐射的原位实时观察

实验, 对 Al-Ni和 Al-Si 合金中液滴和二次枝晶臂

的迁移速度进行了测量分析. 德国的 Buchmann
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和 Rettenmayr[10] 以及 Bösenberg等 [11] 研究了二

元合金在温度梯度下糊状区内的显微组织演化, 发

现糊状区内晶粒尺寸、晶粒长宽比和溶质浓度梯度

的演变由重熔/再凝过程控制 [10]. TGZM效应促使

溶质从糊状区扩散至液相区 [11]. Pan等 [15] 在 AH

模型的基础上, 建立了描述在静态和动态条件下糊

状区中液滴迁移动力学的解析模型, 提出了液滴关

于糊状区相对位置不变的临界抽拉速度准则和临

界液滴位置准则.

随着计算机硬件和数值计算技术的迅速发展,

计算机数值模拟已成为与实验技术和理论研究

并行发展的第三种科学研究方法 . 元胞自动机

(cellular automaton, CA)是一种尖锐界面模型 ,

能够有效地描述相变时显微组织形貌的复杂演化

过程, 具有模型和算法简单、计算效率较高等优势.

因此, 在显微组织模拟领域得到了广泛应用. 国内

外学者们建立了各种基于 CA方法的数值模型, 对

凝固过程中的显微组织演化进行模拟研究 [16−24].

但之前的微观尺度 CA模型一般都只考虑凝固机

制, 而未包含熔化效应. 最近, 本课题组将之前仅

考虑凝固机制的 CA模型 [20] 进行拓展, 建立了包

含凝固和熔化机制的二维微观尺度的 CA模型 [24].

应用该模型可对合金在固/液两相区等温时的枝晶

粗化、TGZM作用下的二次枝晶臂迁移、晶粒显微

组织和成分偏析的演化过程进行模拟研究 [24−27].

本文采用包含凝固和熔化机制的CA模型, 对TGZM

作用下糊状区中的熔池迁移现象进行模拟, 研究抽

拉速度、熔池的初始位置、温度梯度和合金成分对

熔池迁移动力学的影响规律.

2   模型描述

2.1    CA 模型

Ceq
l

在 CA模型中采用局部溶质平衡法 [20] 计算固/

液界面的迁移动力学, 即固/液界面迁移速度是界

面实际成分与平衡成分之差的函数. 对于具有平界

面的熔池迁移模拟, 可以不考虑固/液界面曲率的

效应. 因此, 固/液界面平衡成分  的计算公式为 

Ceq
l = C0 +

T ∗ − T eq
l

ml
, (1)

T ∗ T eq
l式中   表示固/液界面的温度,    是初始溶质成

分为 C0 时的液相线温度, ml 为液相线斜率.

∆t

∆fs

基于界面的溶质平衡, 在一个时间步长  内,

固/液界面网格的固相分数增量  由下式计算: 

∆fs = g ·
(Ceq

l − C∗
l )

Ceq
l (1− k)

, (2)

C∗
l式中   为界面的局部实际液相成分, 由浓度场计

算确定; k 为溶质分配系数. g 为与邻位网格状态相

关的几何参量, 由下式计算: 

g= min

((
4∑

m=1

SI
m +

1√
2

4∑
m=1

SII
m

)
/2, 1

)
, (3a)

对于凝固界面: 

SI, SII =

{
0 (fs < 1)

1 (fs = 1)
, (3b)

对于熔化界面: 

SI, SII =

{
0 (fs > 0)

1 (fs = 0)
, (3c)

∆fs > 0

式中 SⅠ和 SⅡ分别为最近邻 4个网格和次近邻

4个网格的状态参数. 固相分数增量   时发

生凝固, 反之, 发生熔化.

定义单个元胞中的平均浓度C = Csfs + Cl (1 – fs),

其中 Cs 和 Cl 分别为该元胞的固相和液相成分. 根

据 Fick定律, 溶质扩散由下式计算: 

∂C

∂t
= ∇ · (D(fs)∇(C/p(fs))) , (4)

式中 p(fs)为与固相分数相关的函数 , 定义为

p(fs) = kfs + (1 – fs), D(fs)是与元胞固相分数相

关的扩散系数, 表达式为 

D(fs) = kDsfs +Dl(1− fs), (5)

∆x ∆t

式中 Ds 和 Dl 分别为溶质在固相和液相中的扩散

系数. (4)式包含了溶质扩散和溶质再分配的作用.

采用显式格式的有限差分法和无扩散边界条件对

(4)式进行数值计算, 根据溶质在液相中的扩散系

数 Dl 和网格尺寸  确定稳态的时间步长  : 

∆t =
∆x2

8Dl
. (6)

2.2    解析模型

Pan等[15] 基于AH模型, 建立了一个描述TGZM

效应导致的液滴/熔池在糊状区中迁移动力学的一

维解析模型. 该解析模型假设液滴/熔池迁移过程

中的固/液界面的溶质成分处于局部平衡, 凝固/熔

化相变动力学由溶质在液相中的扩散所控制, 不考

虑曲率效应以及溶质原子在固相中的扩散. 该解析

模型已经进行了相场模拟结果以及 TGZM效应作
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用下二次枝晶臂迁移的实验结果的对比验证 [15].

本文采用二维的 CA模型, 由于 TGZM效应

正比于温度梯度, 本文模拟中选取 x 方向为温度梯

度方向, 而 y 方向温度梯度为 0. 在 TGZM效应下

熔池仅能沿 x 方向进行一维的直线运动. 因此, 二

维和一维的模拟没有差别. 可以采用一维的解析模

型对 CA模拟结果进行比较验证. 下面对该解析模

型的主要方程进行介绍.

C∗
l

有量纲的液滴/熔池迁移速度 V 和局部液相

浓度  由以下公式计算: 

V =
dyd(t)
dt

=
DlG

(1− k)[Tm − T0 −G(yd(t)− Vpt)]
,

(7)
 

C∗
l (yd) =

Tm − T0 −G(yd(t)− Vp · t)
|ml|

, (8)

式中 G 为温度梯度, Tm 和 T0 分别为纯 SCN的熔

点和液滴/熔池在初始状态 t = 0时所处位置的温

度, Vp 为抽拉速度. yd(t)是液滴/熔池与固相线之

间的距离, 它是时间 t 的函数.

ỹ = y/l0 t̃ = t ·Dl/l
2
0 ṽ = v · l0/Dl ε = Vp · l0/Dl

l0 = ∆T0/G

ỹ ṽ

ε t̃

为了求解该解析模型, 首先将 (7)式无量纲化,

无量纲与有量纲之间通过以下关系进行转化 :

 ,   ,   和  ,

其中 ,    为糊状区长度 , ΔT0 = Tl  –

Ts 为初始成分 C0 合金的液相线和固相线温度之

差, Tl 为液相线温度, Ts 为固相线温度. 将无量纲

液滴/熔池的位置  , 液滴/熔池迁移速度  , 抽拉速

度  和时间  代入 (7)式, 无量纲液滴/熔池迁移速

度可以表示为: 

dỹd(t̃)
dt̃

=
1

1− (1− k) · (ỹd(t̃)− εt̃)
. (9)

ỹd(t̃)

根据无量纲变换求解得无量纲液滴/熔池位置

 为:
 

 

ỹd(t̃) = εt̃− ε− 1− f−1[(ε− 1 + ỹ0 · (k − 1)ε) exp(ε− 1 + ỹ0 · (k − 1)ε− (k − 1)ε2 · t̃)]
(k − 1)ε

, (10)
 

ỹ0 ỹ0 = 0

ỹ0 = 1

ỹd(t̃)

dỹd/dt̃ ỹd(t̃) t̃

C∗
l

式中   是液滴/熔池的无量纲初始位置,    和

 分别表示固相线和液相线的无量纲位置. 将

(10)式的   代入 (9)式, 可计算无量纲的液滴/

熔池迁移速度   . 然后, 将  和  转换回有

量纲变量, 代入 (8)式, 可求得液滴/熔池的浓度  .

该解析模型还提出了关于临界抽拉速度和临

界液滴/熔池位置准则. 当抽拉速度低于或高于临

界抽拉速度时, 液滴/熔池将分别向液相线和固相

线迁移. 对于一个给定的抽拉速度, 处于临界位置

的液滴/熔池关于液相线和固相线的相对位置保持

不变, 位于临界位置上方和下方的液滴/熔池将分

别向液相线和固相线迁移. 临界液滴/熔池速度 Vp, cr
用下式计算: 

Vp,cr=εcr·Dl/lT, (11)

εcr = 1/ [1− (1− k)ỹ0]

ỹ0,cr

式中  , lT 为糊状区长度. 临界

液滴/熔池位置  用下式计算: 

ỹ0,cr = (ε− 1) / (1− k) ε. (12)

表 1为本文模拟所采用的 SCN-ACE合金的

物性参数 [15,28].

3   结果与讨论

3.1    抽拉速度的影响

根据 Pan等 [15] 提出的解析模型 , 抽拉速度

Vp 会显著影响液滴/熔池的迁移行为. 本节分别采

用低于和高于临界抽拉速度 Vp, cr 的不同 Vp 值对

熔池在糊状区的迁移动力学进行 CA模拟.

μ

μ

μ

μ

ỹ0

μ

首先, 对 Vp < Vp, cr 的情况进行模拟. 模拟条

件为 SCN–0.3  wt.%ACE合金 , 温度梯度 G =

12 °C/mm, 抽拉速度 Vp = 0.6    m/s. 模拟区域

采用 10 × 1500的网格, 网格尺寸为Δx = 1   m.

固相线最初位于模拟区域底部以上 80    m. 固相

线以下的固相浓度和液相线以上的液相浓度设为

均匀的 C0 = 0.3 wt.% ACE; 在固相线和液相线之

间的区域, 根据固相线温度对应的平衡浓度设置固

相浓度梯度分布. 将一个厚度为 10   m的液相熔

池置于靠近固相线的位置 (   = 0.05), 初始熔池

的浓度为局部温度所对应的平衡液相浓度. 图 1

为 Vp = 0.6   m/s条件下, CA模拟和解析模型 [15]

预测得到的熔池位置随时间的变化. 对于 SCN–
 

表 1    本文工作采用的物性参数 [15,28]

Table 1.    The  physical  parameters  used  in  the

present work[15,28].

符号 物理意义 数值

Dl/m2·s–1 溶质在液相中的扩散系数 1 × 10–9

k 平衡分配系数 0.1

ml/K·(wt.%)–1 液相线斜率 –2.8

Tm/°C 纯SCN的熔点 58.081
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ỹ0

μm/s μm/s

0.3 wt.% ACE合金 , 在 G = 12 °C/mm和    =

0.05条件下, 由解析模型计算得到的临界抽拉速

度 Vp, cr = 1.59   . 由于抽拉速度 Vp = 0.6  

低于临界抽拉速度 Vp, cr, 熔池从初始的靠近固相

线位置朝着移动的液相线方向迁移. 当时间为 280 s

时熔池到达液相线位置 . 从图 1中可以看出 ,

CA模拟结果与解析模型计算结果符合良好. 但接

近液相线位置时两者略有差别. 分析原因主要有以

下两点: 1) 在解析模型中, 熔池是无限薄的, 而在

CA模拟中熔池具有一定厚度, 熔池的位置取自熔

池的中心位置; 2) 在熔池迁移过程中, 解析模型假

定固/液界面的成分即刻达到平衡, 而在 CA模拟

中, 熔池具有一定厚度, 溶质原子从冷端扩散至热

端需要一定的时间, 因此, 固/液界面的成分不能

即刻达到平衡.
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图  1      SCN –0.3  wt.%  ACE合 金 在  

(  )和 G = 12°C/mm条件下, 迁移熔池位置随时间

变化的 CA模拟结果与解析模型 [15] 预测结果的比较

Vp=0.6 μm/s ỹ0=0.05

Fig. 1. Comparison  of  the  CA  simulation  with  the

analytical  prediction[15]regarding  the  time  evolution  of  the

location of a migrating liquid pool for a SCN–0.3 wt.% ACE

alloy at   ,    and G = 12°C/mm.
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图 2为对应于图 1条件下由 CA模拟的熔池

迁移速度 V 和浓度  随时间的变化. 速度 V 是针

对熔池的中心位置进行计算的, 而   取熔池的浓

度平均值. 如图 2所示, 熔池速度随时间逐渐增加,

而熔池浓度随时间逐渐降低. 根据 (7)式和 (8)式,

熔池的迁移速度 V 与熔池和固相线之间的距离

yd(t)成正比, 而熔池浓度  与 yd(t)成反比. 如图 1

所示, 熔池位置随时间不断靠近液相线, 即 yd(t)随

时间而增大. 因此, 熔池的迁移速度 V 和浓度  

分别随时间增大和降低 (图 2). 此外, 在熔池向液

相线迁移过程中, 熔池厚度逐渐增宽. 可以从以下

两个方面解释这个现象: 1) 在熔池迁移过程中, 熔

池热端界面发生熔化而冷端界面发生凝固, 当熔池

向液相线迁移时, 熔化驱动力大于凝固驱动力, 使

得熔化界面 (热端) 的迁移速度高于凝固界面 (冷

端)的迁移速度, 因而熔池的厚度逐渐增加; 2) 从

图 2(b)可以看出, 熔池向高温区迁移的过程中, 熔

池内液相浓度降低, 为了保证区域的溶质守恒, 熔

池厚度会相应增宽.
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(b)

Vp=0.6 μm/s ỹ0=0.05图 2    SCN–0.3 wt.%ACE合金在  (  )

和 G = 12 °C/mm条件下 , (a)熔池迁移速度和 (b)熔池成

分随时间变化的 CA模拟和解析模型 [15] 预测结果的比较

Vp=0.6 μm/s ỹ0=0.05

Fig. 2. Comparison  of  the  CA  simulation  with  the

analytical  prediction[15]  regarding  the  time  evolution  of  (a)

liquid  pool  velocity  and  (b)  liquid  pool  composition  for  a

SCN –0.3  wt.%  ACE  alloy  at    ,      and

G = 12°C/mm.
 

μ

μ

ỹ0

μ

对于 Vp > Vp, cr 的情况 , 取抽拉速度 Vp =

5   m/s. 计算区域为 50 × 2100个网格, 其他模拟

条件与图 1相同. 将一个厚度为 50   m的液相熔

池置于糊状区中部略靠近液相线的位置 (   = 0.65).

在该条件下临界抽拉速度 Vp, cr = 3.82    m/s. 如

前所述, 熔池向液相线迁移时, 厚度略微增宽, 反

之, 向固相线迁移时厚度减薄. 因此对于 Vp > Vp, cr
的情况, 初始设置的液相熔池厚度相对较宽以保证
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5∆x

μ

熔池到达固相线时, 其厚度仍宽于最小厚度 (约  ).

图 3为 CA模拟和解析模型在 Vp = 5    m/s >

Vp, cr 的条件下预测得到的熔池位置随时间的变化.

可以看出, 随着时间的增加, 熔池的位置向上移动,

说明在温度梯度的作用下熔池总是向着高温方向

迁移. 然而, 在 Vp > Vp, cr 的条件下, 熔池的迁移

速度比所施加的抽拉速度低, 即糊状区比熔池迁移

得更快, 导致熔池逐渐接近固相线位置. 当时间为

166 s时, 熔池到达固相线位置.
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Vp=5 μm/s ỹ0=0.65图 3    SCN–0.3 wt.% ACE合金在   (  )

和 G = 12 °C/mm条件下 , 迁移熔池位置随时间变化的

CA模拟结果与解析模型 [15] 预测结果的比较

Vp=5 μm/s ỹ0=0.65

Fig. 3. Comparison  of  the  CA  simulation  with  the

analytical  prediction[15]  regarding the  time evolution of  the

location of a migrating liquid pool for a SCN–0.3 wt.% ACE

alloy at   ,    and G = 12 °C/mm.
 

C∗
l

图 4为对应于图 3条件下由 CA模拟和解析

模型得到的熔池迁移速度 V 和熔池浓度  随时间

的变化. 可以看出, 在 Vp > Vp, cr 的条件下, 与图

2中 Vp < Vp, cr 的情况相反, 熔池速度随时间逐渐

降低, 而熔池浓度随时间逐渐增加.

μ

μ

ỹ0

将熔池迁移到达移动的液相线或固相线所

需的时间分别用 tl 和 ts 表示. 为了研究抽拉速度

Vp 对 tl 和 ts 的影响 , 用不同的 Vp 值进行了 CA

模拟 , 结果如图 5所示 . 图 5(a)为 Vp < Vp,  cr
(=1.59    m/s)的条件下, 取 Vp = 0, 0.3, 0.6, 0.9

和 1.2    m/s的抽拉速度时, SCN–0.3 wt.% ACE

合金熔池迁移的 CA模拟结果, 其他的模拟条件与

图 1相同. 从图中可以看出, CA模拟和解析模型

得到的熔池从初始位置 (   = 0.05)迁移到液相线

位置所需的时间 tl 均随 Vp 增加而增加. 这是由于

抽拉速度越高时, 液相线移动越快, 熔池需要更长

的时间迁移到液相线的位置.

μ另一方面, 为了模拟 Vp > Vp, cr(= 3.82   m/s)

μ

ỹ0

的情况, 取抽拉速度 Vp = 4, 4.5, 5, 5.5 和 6   m/s,

其他的模拟条件与图 3相同. 图 5(b)为上述条件

下, CA模拟和解析模型计算得到的熔池从初始位

置 (   = 0.65)迁移到固相线所需的时间 ts 随抽拉

速度的变化. 从图 5(b)可以看出, ts 随 Vp 增加而

减小. 随着 Vp 的增加, 糊状区的抽拉速度与熔池

的迁移速度差 Vp – V 增加, 使得熔池迁移到固相

线所需的时间减少.

由图 1—图 5可以看出, CA模拟结果与解析

模型的预测结果符合良好, 验证了包含凝固/熔化

效应的 CA模型的定量模拟能力.

3.2    熔池初始位置的影响

为了考察分析熔池初始位置对熔池迁移动力

学的影响, 模拟比较了 SCN–0.3 wt.% ACE合金

在温度梯度 G =  12  °C/mm和抽拉速度 Vp =
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Vp=5 μm/s ỹ0=0.65图  4      SCN–0.3  wt.%ACE合金在   (  )

和 G = 12°C/mm条件下 , (a)熔池迁移速度和 (b)熔池成

分随时间变化的 CA模拟和解析模型 [15] 预测结果的比较

Vp=5 μm/s ỹ0=0.65

Fig. 4. Comparison  of  the  CA  simulation  with  the

analytical  prediction[15]  regarding  the  time  evolution  of  (a)

liquid  pool  velocity  and  (b)  liquid  pool  composition  for  a

SCN–0.3 wt.% ACE alloy at   ,    and G =

12°C/mm. 
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μ

ỹ0

ỹ0

ỹ0,cr

ỹ0

2.89   m/s的条件下, 糊状区中 5个不同初始位置

熔池的迁移行为. 通过解析模型计算, 在上述条件

下的相应无量纲临界位置为   = 0.5, 即位于糊

状区的中部. 将 5个初始厚度为 30   m的熔池分

别置于   = 0.08, 0.3, 0.5, 0.6和 0.75的无量纲初

始位置. 图 6为用浓度场显示的 5个置于不同初始

位置熔池的迁移演变过程. 可以看出, 糊状区固相

基体和熔池浓度都沿着温度增高的方向降低. 很显

然, 局部温度越低, 固相和液相的平衡浓度就越高.

在一个固定的坐标系内, 初始位置  不同的 5个熔

池都随时间向高温方向迁移. 标记为“3”的熔池初

始位于临界位置    = 0.5(糊状区的中部), 它相

对于液相线和固相线的位置随时间基本保持不变.

标记为“4”和“5”的熔池初始位于   = 0.6和 0.75, 随时间逐渐接近液相线. 标记为“1”和“2”的熔池初
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图 5    SCN–0.3 wt.% ACE合金在 G = 12 °C/mm条件

下 , (a) Vp < Vp, cr 时熔池从初始位置 (  )迁移到移

动的液相线所需时间 tl 和 (b) Vp > Vp, cr 情况下熔池从初

始位置 (  )迁移到移动的固相线所需时间 ts 随抽拉

速度变化的 CA模拟与解析模型 [15] 预测结果的比较

ỹ0=0.05

ỹ0=0.65

Fig. 5. Comparison  of  the  CA  simulations  with  the

analytical predictions  [15] regarding the times required for a

liquid pool  to reach (a) the moving liquidus from   

at Vp < Vp, cr and (b) the moving solidus from     at

Vp  >  Vp,  cr  as  a  function  of  the  pulling  velocity  for  a

SCN–0.3 wt.% ACE alloy at G = 12 °C/mm. 
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图  6      CA模 拟 的 SCN –0.3  wt.%  ACE合 金 在 Vp  =

 和 G = 12°C/mm的条件下  (相应的临界位置

  = 0.5), 5个不同初始位置的熔池的迁移演化过程 (a) 2 s;

(b) 20 s; (c) 37 s. 5个熔池的无量纲初始位置分别为    =

0.08, 0.3, 0.5, 0.6和 0.75.    为无量纲液滴位置 , y 为液滴

位置

Vp=2.89 μm/s

ỹ0,cr

ỹ0 ỹ

Fig. 6. Simulated  sequence  of  liquid  pool  migration  for  a

SCN–0.3 wt.% ACE alloy at G = 12 °C/mm,  

corresponding to    = 0.5: (a) 2 s; (b) 20 s; (c) 37 s. The

dimensionless  initial  positions  of  the  five  liquid  pools  are

   =  0.08,  0.3,  0.5,  0.6  and  0.75,  respectively.      is  the

dimensionless droplet position, y is the droplet position. 
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图 7    CA模拟的 SCN–0.3 wt.% ACE合金在 Vp = 2.89

 m/s和 G = 12°C/mm条件下 (相应的临界位置    =

0.5), 平均迁移速度随无量纲初始熔池位置的变化

μ ỹ0,cr

Fig. 7. CA  simulated  average  migrating  velocity  as  a

function of the dimensionless initial liquid pool position for

a  SCN–0.3  wt.%  ACE  alloy  at G =  12°C/mm and Vp =

2.89   m/s, corresponding to    = 0.5.
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ỹ0始位于    = 0.08和 0.3, 随时间逐渐接近固相线.

从图 6中也可以发现, 当熔池“5”迁移靠近液相线

时, 其厚度增宽; 反之, 当熔池“1”接近固相线时,

其厚度略微变窄.

ỹ0

ỹ0

μ
ỹ0

ỹ0

根据图 6的 CA模拟得到的 37 s时 5个熔池

的迁移距离, 计算平均迁移速度. 图 7为 CA模拟

的平均迁移速度随初始熔池位置的变化. 由图可

见, 熔池迁移的平均速度随  的变化是非线性增加

的. CA模拟的初始位于   = 0.5的熔池的速度十

分接近抽拉速度 Vp = 2.89    m/s, 表明该熔池几

乎与固/液相线是同步移动的 . 初始位于    =

0.6和 0.75的熔池的平均速度高于抽拉速度 Vp,

因此会逐渐接近液相线; 而初始位于   = 0.08和

0.3的熔池由于初始位置低于临界位置, 平均速度

低于 Vp, 因此会逐渐接近固相线.

3.3    温度梯度与合金成分的影响

∆x =

1 μm μ
ỹ0

μ

本节模拟分析了温度梯度与合金成分对熔池

迁移动力学的影响规律. 图 8显示了不同的温度梯

度下 SCN–0.3 wt.% ACE合金的熔池迁移速度随

时间演化的 CA模拟结果. 图 8(a)为 Vp < Vp, cr
的情况. 模拟区域大小为 20 × 1200个网格, 

 , 抽拉速度 Vp = 0.6    m/s, 熔池初始位置

  = 0.3, 施加的温度梯度范围为 9—12 °C/mm,

用解析解计算得到对应条件下的临界抽拉速度

Vp, cr 为 1.19—1.59   m/s, 均高于 Vp, 因此, 熔池

会迁移到达液相线. 如图 8(a)所示, 在 4个不同温

度梯度下, 熔池的迁移速度均随时间增加而增大.

温度梯度越高, 熔池迁移驱动力越大, 熔池的迁移

ỹ0

速度越快. 此外, 在其他条件相同的情况下, 温度

梯度越大, 糊状区的长度越短, 所以熔池到达液相

线所用的时间越短. 由图 8(a)中可知, 当温度梯度

为 G  =  9和 G  =  12  °C/mm时 , 熔池从     =

0.3的初始位置迁移至液相线位置所需时间分别约

为 286和 147 s.

∆x =

μ μ
ỹ0

μ

ỹ0

图 8(b)为 SCN–0.3 wt.% ACE合金在 Vp >

Vp, cr 时熔池的迁移速度随不同温度梯度变化的情

况. CA模拟的计算区域为 50 × 2800个网格,  

1    m, 抽拉速度为 Vp = 5    m/s, 熔池的初始位

置    = 0.7, 温度梯度分别为 5, 6, 7和 8°C/mm.

通过解析模型计算可得上述条件下对应的临界抽

拉速度为 0.66—1.06   m/s. 因此, 图 8(b)满足Vp >

Vp, cr 的条件. 根据图 8(b)显示, 在不同的温度梯

度下, 迁移速度均随时间的增加而降低. 此外, 温

度梯度越高, 熔池向高温方向的迁移速度越快, 这

点与图 8(a)中的趋势相似, 但图 8(b)中熔池的迁

移速度仍然小于糊状区的迁移速度, 因此熔池逐渐

接近固相线; 而且由于温度梯度越高时糊状区长度

越短, 故熔池从   = 0.7的初始位置迁移到固相线

所用的时间也越短.

μ ỹ0

μ ỹ0

图9为CA模拟的不同成分(C0 = 0.3—0.6 wt.%)

SCN–ACE合金在温度梯度为 G = 14 °C/mm时

的熔池迁移速度随时间的变化. 图 9(a)取抽拉速

度 Vp = 0.2    m/s, 熔池的初始位置    = 0.4; 而

图 9(b)设置 Vp = 6   m/s,    = 0.7. 在上述条件

下, 图 9(a)和图 9(b)分别是在 Vp < Vp, cr 时熔池

向液相线迁移和在 Vp > Vp, cr 时熔池向固相线迁

移的情况. 由图 9(a)可以看出, 熔池向液相线迁移
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图 8    CA模拟的 SCN–0.3 wt.% ACE合金在不同温度梯度条件下, 熔池迁移速度随时间的变化 (a)   ,    = 0.3,

Vp < Vp, cr; (b)   ,    = 0.7, Vp > Vp, cr

Vp = 0.6μm/s ỹ0 Vp = 5μm/s ỹ0

Fig. 8. CA simulated time evolution of liquid pool velocity for a SCN–0.3 wt.% ACE alloy at different temperature gradients and

(a)   ,    = 0.3, Vp < Vp, cr; (b)   ,    = 0.7, Vp > Vp, cr. 

物 理 学 报   Acta  Phys.  Sin.   Vol. 68, No. 4 (2019)    048102

048102-7

http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1


ỹ0

ỹ0

时, 浓度越高, 熔池迁移速度越慢; 且在相同的条

件下, 浓度越高, 糊状区越宽, 因而熔池从初始位

置    = 0.3迁移到液相线所需的时间越长. 从图

9(a)还可以看出, 在 Vp < Vp, cr 条件下, 不同成分

熔池到达液相线的时间相差较大. 另一方面, 在

Vp > Vp, cr 条件下, 熔池向固相线迁移, 不同成分

的熔池到达固相线的时间相差较小 (图 9(b)). 这

是因为成分低时熔池向高温端迁移的速度较快, 因

此接近固相线的相对速度较低, 但同时成分越低糊

状区越窄, 熔池迁移的距离变短, 使得不同成分的

熔池从   = 0.7的初始位置到达固相线的时间相

差较小.

4   结　论

本文采用包含凝固和熔化效应的 CA模型模

拟 SCN-ACE透明合金定向凝固时由 TGZM效应

引起的熔池在糊状区中迁移的过程, 得到如下主要

结论.

1)在温度梯度作用下, 熔池总是向着高温方

向迁移; 验证了 Pan等提出的解析模型中的临界

抽拉速度和临界位置的准则: 当抽拉速度低于或高

于临界抽拉速度时, 熔池会分别朝向移动的液相线

或固相线迁移; 对于给定的抽拉速度, 位于临界位

置的熔池关于移动的糊状区的相对位置不变; 位于

临界位置以上或以下的熔池会朝向移动的液相线

或固相线迁移;

2) 当熔池靠近液相线时, 迁移速度加快, 浓度

降低, 厚度增宽; 反之, 当熔池靠近固相线时, 迁移

速度降低, 浓度升高, 厚度减小;

3)温度梯度越高, 合金成分越低, 熔池迁移的

速度越快, 在 Vp < Vp, cr 条件下, 熔池迁移到液相

线所需的时间越短; 在 Vp > Vp, cr 条件下, 熔池迁

移到固相线的时间相差较小.

感 谢 德 国 Otto  Schott  Institute  of  Materials
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图 9    CA模拟的不同成分 SCN–ACE合金熔池在 G = 14°C/mm时迁移速度随时间的变化 (a)   ,    = 0.4, Vp <

Vp, cr; (b)   ,    = 0.7, Vp > Vp, cr
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Fig. 9. CA simulated time evolution of liquid pool velocity for SCN-ACE alloys at G = 14°C/mm, different compositions and (a)

 ,    = 0.4, Vp < Vp, cr; (b)   ,    = 0.7, Vp > Vp, cr. 
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Abstract

Directional  solidification  is  a  common  and  important  process  in  both  scientific  research  and  industrial
practice.  Owing to the presence of  temperature gradients  during directional  solidification,  local  remelting and
solidification in the mushy zone occurs, resulting in some typical phenomena such as temperature gradient zone
melting (TGZM). The TGZM influences the solidifying microstructure and microsegregation significantly. In the
present  work,  a  two-dimensional  (2D)  cellular  automaton  (CA)  model  involving  the  mechanism  of  both
solidification  and  melting  is  adopted  to  investigate  the  migration  phenomena  of  molten  liquid  pools  in  the
mushy zone due to the TGZM. The effect of pulling velocity, initial liquid pool position, temperature gradient,
and  alloy  composition  on  the  TGZM  kinetics  are  studied.  The  simulation  results  are  compared  with  the
analytical  predictions,  and  good  agreement  between  two  models  is  obtained.  It  is  found  that  under  a
temperature gradient, the liquid pool always migrates towards the high temperature direction. When the pulling
velocity is lower than the critical velocity, the liquid pool migrates through the liquidus into the bulk liquid and
the time required for a liquid pool to reach the liquidus increases with pulling velocity increasing. On the other
hand,  when  a  pulling  velocity  higher  than  the  critical  value  is  adopted,  the  liquid  pool  moves  towards  the
solidus  and  the  time  required  for  migrating  liquid  pool  to  reach  the  solidus  decreases  with  pulling  velocity
increasing.  For a given pulling velocity,  the liquid pools  located above the critical  position move towards the
liquidus, while the others gradually approach to the solidus. When a molten liquid pool migrates towards the
liquidus, the migration velocity and liquid pool thickness are found to gradually increase, while the liquid pool
composition  decreases  with  time.  Inversely,  for  the  molten  liquid  pool  that  moves  towards  the  solidus,  the
migration velocity and liquid pool thickness gradually decrease, while the liquid pool composition increases with
time  going  by.  The  average  migration  velocity  of  liquid  pool  caused  by  the  TGZM  effect  increases  with
temperature gradient increasing and alloy composition decreasing. The CA simulations provide an insight into
the complicated interactions among the local temperature, solute distribution and diffusion, and the kinetics of
local remelting and solidification in the TGZM process.
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