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摘　要　基于ＰｒｏＣＡＳＴ软件对高纯铝的定向凝固过程进行数值模拟研究，通过自建的模型成功模拟了高纯铝的定向凝固过程。结

果发现，在凝固过程中特殊的流场和温度场会导致铸锭中段形成反常的溶质富集区，实际生产中应当在凝固中期适当加强搅拌消除。
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　　高纯Ａｌ是指纯度高于９９．９９６％（质量分数）的Ａｌ，

高纯Ａｌ相比原 Ａｌ在很多方面具有显著优势，其在现

代工业中应用广泛［１］。目前高纯Ａｌ生产多采用三层液

电解法、偏析提纯法。其中，偏析法具有污染小、纯度

高、效率高等特点［２］。定向凝固法是目前应用较为广泛

的一种偏析提纯方法［３］。ＬＥＥＤＹ等
［４］研究了提拉速

度对高纯 Ａｌ的组织和偏析的影响，发现随着速度提

升，Ｓｉ的偏析倾向减小。ＷＡＮＨＬ等
［５］研究了有效分

配系数对提纯结果的影响，发现通过调整熔炼参数，使

有效分配系数接近平衡分配系数时，杂质的分离效率显

著提高。杨建［６］对高纯Ａｌ定向凝固过程中Ａｌ熔体内

Ａｌ原子与杂质原子之间的相互作用，以及杂质原子之

７４７



间的相互作用进行研究，发现Ｃｒ、Ｖ等元素易于自身成

键，同质原子偏聚在一起形成熔体的微观不均匀性，而

Ｆｅ、Ｃｏ和Ｎｉ则倾向于与Ａｌ原子成键而分散在熔体中，

并提出了一些调控有效分配系数的手段。

目前多采用试验方法研究凝固条件对高纯 Ａｌ提

纯结果的影响，对凝固过程的动态研究和对温度场、流

场、溶质分布的整体研究报道较少。因此，本课题采用

基于有限元的数值模拟方法对高纯 Ａｌ定向凝固过程

进行模拟，对凝固过程中的温度场分布及溶质富集的规

律进行探索，旨在为高纯Ａｌ的生产提供参考。

１　偏析法提纯原理

在凝固过程中，随着温度下降，固、液相平衡成分会

发生改变，溶质在界面前沿发生富集或贫乏，整个凝固

过程都伴随着溶质元素的再分配，导致最终凝固后在宏

观上发生溶质分布不均匀的现象［７，８］。图１为固相无扩

散、液相部分均匀的凝固过程示意图。可以看出，凝固

初期，边界层在固、液界面处形成，固相溶质浓度开始提

高，随着凝固过程推进，边界层厚度趋于稳定。由于边

（ａ）凝固初期 （ｂ）凝固中期 （ｃ）完全凝固

图１　固相无扩散，液相部分均匀的凝固过程

Ｆｉｇ．１　Ｓｏｌｉｄｉｆｉｃａｔｉｏｎｐｒｏｃｅｓｓｏｆｎｏｎｄｉｆｆｕｓｉｏｎｓｏｌｉｄｐｈａｓｅａｎｄｈｏｍｏｇｅｎｅｏｕｓｌｉｑｕｉｄｐｈａｓｅ

界层外受对流影响完全混合，因此固相浓度始终低于熔

体平均浓度，直至凝固末期溶质富集。因此，可以得到

溶质浓度低于初始浓度的金属段，从而达到提纯金属的

目的。

　　将稳定生长阶段的固相成分犆

Ｓ 与初始液态金属

浓度犆０ 的比值定义为有效分配系数犽ｅ，则有：

犽ｅ＝
犆
Ｓ

犆０
＝

犽０

犽０＋（１－犽０）ｅ
－
犚

犇Ｌ
δ

（１）

式中，犚 为晶体生长速度；犇Ｌ为溶质原子在液相中的扩

散系数；δ为边界层厚度
［９］；犽０ 为溶质平衡分配系数。

根据式（１），可见增大液相扩散系数，减小晶体生长

速度，降低边界层厚度可以使犽ｅ增大，从而提高提纯效

率。但在实际生产中，晶体的生长速度很难控制，因此，

施加搅拌可以有效地增大液相扩散系数和降低边界层

厚度，达到提高提纯效率的目的。

２　物理模型及边界条件

高纯Ａｌ的定向凝固是一个多场耦合的复杂运动

系统，主要包括流场、温度场、浓度场３个方面。熔体凝

固过程模拟主要由质量守恒定律、能量守恒定律、动量

守恒定律和扩散微分方程共同控制。

为简化计算，对模型作如下假设：此模型包含固、液

两相，固相为第二相。固液两相的体积分数分别为犳ｓ、

犳ｌ，且犳ｓ＋犳ｌ＝１。液相自由移动；固相从坩埚壁开始

结晶，近似假设为层状生长的圆柱体，固相不移动；固相

的生长由扩散决定，忽略固相中的反扩散；坩埚在炉内

保温的部分视为坩埚壁绝热。

采用上引式定向凝固提纯法对纯度为９９．９９４％的

原铝进行提纯，为简化计算，选择原料内８种杂质元素

进行偏析计算，质量分数及平衡分配系数见表１
［５］。计

算域为一圆柱形铸坯，见图２。模型各部分尺寸及边界

条件见表２和表３。坩埚提拉速度为０．５ｍｍ／ｓ，熔体

及坩埚初始温度为７００℃，熔体搅拌速度为６ｒａｄ／ｓ。

表１　原料杂质成分及平衡分配系数

犜犪犫．１　犚犪狑犿犪狋犲狉犻犪犾犮狅犿狆狅狊犻狋犻狅狀犪狀犱犲狇狌犻犾犻犫狉犻狌犿

犱犻狊狋狉犻犫狌狋犻狅狀犮狅犲犳犳犻犮犻犲狀狋

元素 Ｃｕ Ｍｇ Ｓｉ Ｆｅ Ｚｎ Ｍｎ Ｃｒ Ｔｉ

狑Ｂ／（×１０－４％）１０．５ １４．４ １０．９ ７．３ ５．４ ２．３８ ０．１５６０．１０２

平衡分配系数 ０．１５ ０．５ ０．０９３ ０．０３ ０．４３ ０．８９ ２．０ ８．０

图２　上引法提纯铝合金过程物理模型

Ｆｉｇ．２　Ｐｈｙｓｉｃａｌｍｏｄｅｌｏｆａｌｕｍｉｎｕｍａｌｌｏｙｐｕｒｉｆｉｃａｔｉｏｎ

ｐｒｏｃｅｓｓｂｙｕｐｄｒａｗｉｎｇｍｅｔｈｏｄ

１．坩埚　２．结晶器　３．熔体

８４７
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表２　模型各部分尺寸

犜犪犫．２　犇犻犿犲狀狊犻狅狀狅犳犲犪犮犺狆犪狉狋狅犳狋犺犲犿狅犱犲犾 ｍｍ

结晶器宽度 石墨坩埚壁厚 熔体

６０ ２０ １６０×４８０

表３　边界条件

犜犪犫．３　犅狅狌狀犱犪狉狔犮狅狀犱犻狋犻狅狀狊

界面 界面情况 边界条件

顶面 坩埚及金属液顶部
传热系数为１０Ｗ／（ｍ２·Ｋ），

介质温度为２０℃

界面犪 熔体与坩埚接触面 传热系数为１０００Ｗ／（ｍ２·Ｋ）

界面犫 结晶器经过部分（出炉）
传热系数为１０Ｗ／（ｍ２·Ｋ），

介质温度为２０℃

界面犮 结晶器与坩埚接触面
传热系数为１０００Ｗ／（ｍ２·Ｋ），

介质温度为１５℃

界面犱 结晶器未经过部分（炉内） 绝热

底面 坩埚底部 绝热

３　试验结果与分析

３．１　温度场与固液界面形态

图３为凝固过程温度场模拟。可以看出，凝固初

期，由于只有结晶器单独作用，表面散热大于心部，固液

界面呈上凸形，且熔体中存在搅拌作用，熔体中心出现

空腔；凝固中期，由于固态部分起到了一定的散热作用，

且由于中心空腔使散热面积增大，心部散热也起到了一

定作用，固液界面开始变得平坦；直至凝固末期，由于剩

余熔体呈糊状，搅拌受阻，且已凝固部分的散热作用超

出了结晶器的作用，中心空洞消失，固、液界面成为平界

面。

（ａ）凝固初期 （ｂ）凝固中期 （ｃ）凝固末期

图３　凝固过程温度场
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３．２　溶质分布与提纯效果

原料中的杂质元素按平衡分配系数犽０可分为两

类，即犽０＜１和犽０＞１，图４分别为两类元素浓度的轴

向分布曲线。可以看出，犽０＜１的溶质浓度变化符合固

相无扩散，液相部分混合的凝固过程浓度变化，在距顶

面３５ｃｍ处溶质开始富集；犽０＞１的元素浓度变化趋势

相反，在起始阶段浓度较高，在距顶面１５ｃｍ处，元素基

本富集完毕，浓度保持较低水平。

（ａ）犽０＜１ （ｂ）犽０＞１

图４　两种情况下溶质元素浓度分布图
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　　在犽０＜１的元素中，Ｆｅ的平衡分配系数最小，因

此，Ｆｅ的浓度分布曲线在溶质富集之前最平，溶质开始

富集后浓度上升最快。而 Ｍｎ的平衡分配系数最接近

１，因此 Ｍｎ的溶质分配效果较差，偏析法几乎无法起到

提纯的作用，末端的溶质富集也不明显，需要其他方法

进一步提纯。

　　同时，在Ｃｕ的浓度云图中发现固相的中心位置出

现一个反常的溶质富集区域，该区域呈蝶形分布在固相

的中心位置，见图５。进一步研究发现，正常位置１和

反常位置２的径向流场（见图６）和温度分布（见图７）有

很大差异。

图５　Ｃｕ浓度分布云图（１．正常区域，２．反常区域）
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（ａ）正常区域 （ｂ）反常区域

图６　正常区域与反常区域凝固时界面前沿的

径向截面流场云图
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图７　正常区域与反常区域凝固时的界面前沿径向温度分布
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　　反常区域形成示意图见图８。其中，正常区域的界

面前沿溶质传输过程见图８ａ。可以看出，界面前沿糊

化现象不明显，流场分布呈现中心流速高，边缘流速低

的特点。同时，结晶器的散热作用远大于已凝固部分和

中心空洞的散热作用，温度分布呈现边缘低中心高的特

点。根据式（１），犆０为熔体平均浓度保持不变，当犚 增

大，犇 减小，δ增大时，犆
ｓ 固相溶质浓度增大，正常区域

界面前沿的流场与温度分布特点使中心部位的溶质能

够向温度降低的方向排出，同时，中心部分强烈的对流

既使中心边界层厚度δ较边缘小，又可以及时将排出的

（ａ）正常区域的界面前沿 （ｂ）反常区域的界面前沿 （ｃ）凝固末期的界面前沿

图８　反常区形成示意图
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溶质输送到熔体远端，因此，溶质不易在中心区域聚集。

　　正常区域的界面前沿溶质传输过程见图８ｂ。可以

看出，界面前沿糊化现象增强，对流减弱，呈现中心流速

低，边缘流速高的特点，同时由于中心空洞部分的散热

增强以及固液界面距离结晶器位置增大，导致温度分布

呈现边缘高中心低的特点，因此溶质反向集中至熔体中

心，且因为对流减弱，使中心边界层厚度δ较边缘大，且

无法及时将排出的溶质输送至熔体远端，因此形成了反

常的溶质富集区域。溶质反常的富集区域末端的溶质

传输过程见图８ｃ，由于糊化作用进一步增强，中心空洞

减小弥合，此时搅拌作用已非常微弱，使边界层厚度均

匀，凝固部分的散热作用已超过结晶器的散热作用，使

得温度场分布平缓，因此固液界面呈水平界面推进，反

常富集区消失，固相浓度逐渐上升。

４　结　论

（１）采用ＰｒｏＣＡＳＴ软件成功预测了 Ａｌ提纯凝固

过程中的温度场、流场与宏观偏析的分布。

（２）在凝固中期特殊的温度场和流场分布会导致熔

体中心出现反常溶质集中区域，在实际生产中可采用在

凝固中期加强搅拌，降低炉体温度等措施进行改善。

（３）上引式偏析提纯法对铝合金的提纯效果整体较

好，但对于 Ｍｎ等平衡分配系数接近１的元素提纯效果

较差，需采用其他方法进一步提纯。
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