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高Ti炉渣中Ca-Ti矿相析出过程的计算机模拟 
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摘 要 提出了模拟试样截面组织的方法，模拟了截面上Ca Ti矿晶体的形貌和析出过程 模拟结果与实验结果基本一致 该 

椎 将晶体在空间上的生长过程与试样截面上的组织联系起来．根据截面组织的模拟结果可以了解和研究空问上的晶体形貌和晶体 

生长过程 
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ABSTRACT A method simulating structure on a sample section has been developed and was used in 

sireulating the pattern and precipitating process ofperovskite phase on a section．The r郫ults simulated 

are in agreement W让h the experimental resuits basically． The method connects the precipitating 

process of crystals in space with structures on a section．which iS helpful to understand and research 

the precipitating process of crystal in space． 

KEY W ORDS blast furilaf_．e slag．perovskite phase．computer simulation 

攀枝花钢铁公司钢厂每年排放高 Ti炉渣约为 3× 

10 t，其中 Ti02含量 (质量分数)为 22％—25％，是 

重要的 Ti资源 高Ti炉渣作为废物丢弃，既浪费资源又 

污染环境，故研究高Ti炉渣综合利用问题很有意义 【 J． 

改性高 Ti炉渣中约有 80％的 Ti02富存于Ca_Ti矿相 

中，固此．研究 Ca_Ti矿的结晶过程和晶体形貌是回收 

Ti及综合利用高 Ti炉渣的关键问题 J． 

近年来对凝固组织的计算机模拟问题研完较多，但尚 

未见到试样截面上晶体形貌及晶体析出过程模拟方面的 

报道 本文推导出了模拟截面组织的数学公式，模拟了截 

面上 Ca_Ti矿晶体的形貌和析出过程． 

由于熔体不透明，实验中很难直接观察到空间上的晶 

体生长过程 本文将晶体在空间上的生长过程与试样截面 

国家自然科学基金资助项目59574021 

收到韧稿日期 ：200(~1o_26．收到修改稿 日期 ：2001—03一l4 

作者简介 ： 李晨曦．男， 1959年生．副教授．博士 

上的组织联系起来，模拟了试样截面上的组织形成过程， 

并比较了截面组织的模拟结果和实测结果，以了解和研究 

三维空间上的晶体形貌和生长过程． 

用液淬方法也可以研究晶体析出过程，但它反映的是 

不同时刻、不同截面上的组织；截面组织计算机模拟反映 

的是不同时刻、同一截面上的组织，固此，根据截面组织 

模拟结果可以更清晰地了解结晶过程． 

1 截面上 Ca-Ti矿的形貌及析出过程 

用有关文献 J推荐的方法，模拟了空间上 Ca-Ti 

矿晶体的生长过程 图 1为模拟 Ca Ti矿棱面枝晶示 

意图，各分枝的横截面为矩形 以下讨论截面组织模拟问 

题．包括数学公式推导以及单个 Ca-Ti矿枝晶析出过程 

模拟 

1．1 枝晶轴与截面交点坐标的计算 

假设 Ca-Ti矿枝晶的中心位于三维直角坐标系的原 

点。处，一次枝晶沿 ，Y和 ：方向生长，随机对枝晶作 

截面7r，截面与各坐标轴分别交于 P，Q及 月点， 而且 
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围 1 Ca Ti矿桂晶立体形貌示意图 

Fig．1 Sketch of the 3—D pattern of a perovsklte dendrite 

OP = 0，OQ =蜘，OR= 勒，则这一截面的平面方程 

如下 

+ + =· [1) 
z0 蜘  20 

写成标准方程则为 

Az+By+Cz+D=0 (2) 

式中， A=yoZo B=XoZo，C=xoYo D=一XoYoZo． 

若已知一个不为零矢量 ={m n，p】，那么通过已 

知点 Mo(a，6，c)且平行于矢量 的枝晶轴轴线的直线方 

枝晶轴轴线与截面的交点坐标同时满足式 (2，3)．令 

式 (3)的比值为t 于是 

z=。+mt Y=b+nt ：c+ (4) 

将式(4)代人式 (2)，得 

(Am+Bn+cp)t+(Aa+Bb+Cc+D)=0 (5) 

若 Am +Bn+Cp≠0，则 

t = 一 
B C

㈣ m+ n+ 口 、 

将t值代入式 (4)，即得到枝晶轴的轴线与截面的交 

点坐标．用类似方法可以计算出晶体各棱边与截面的交点 

坐标． 

模拟单个 Ca-Ti矿枝晶在某一截面上的形貌见图 

2(图中细实线表示枝晶轴的轴线，一次枝晶沿坐标方向， 

二次枝晶与一次枝晶垂直)．在图 2中，晶体位于三维坐 

标系中的同一平面上，但由于观察的方向不是’沿着截面的 
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围 2 截面上单十 Ca-Ti矿枝晶形貌 

Fig．2 Pattern of pe~ovskite dendrite on a section 

法线方向，所以图2不是真实的晶体形貌．通过坐标变换 

可以作出晶体真实形貌图． 

1．2 坐标变换 

设新的三维直角坐标系的原点 0 位于平面 上，且 

新、旧坐标系原点之问的连线 OO 垂直于 7r平面，新坐 

标系的 轴沿OO 方向 f见图3) 则新坐标系的￡ 轴 

与旧坐标系的 Y，2轴之间夹角的余弦为 

COS 。 ： 旦 。。卢3： 。 ：旦 (7) 
X0 0 00 

式中，d为新、旧坐标系的原点之问的距离，由下式计肆 

d- (8J 

设新的三维直角坐标系的 一， 轴位于平面 上， 

且 z 轴过 P点，则新坐标系的一 轴与旧坐标系的 。轴 

之间夹角的余弦为 

围 3 新、旧坐标系的相对位霞 

Fig．3 Relative]ocation of theⅡew and old coordinates 
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C0$ OlI ： —
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新，旧坐标系的坐标轴之间的夹角共 9个，其中 

o~1，d3，岛 和 按上述方法计算 另外 5个夹角是： 

与 Y轴间的夹角 ． 与 轴间的夹角 1， 与 z 

轴间的夹角 2，Y 与 Y轴间的夹角 Y 与 轴间的夹 

角 ．当 oL1， 3，岛 和 确定后， 1， 1，n2， 和 

也就确定了，根据解析几何原理，它们由下式计算 

C0$ 1+COS。卢1+COS 1=1 

COS 2+ COS + COS = 1 

COS~ICOS 2+ COS COS + COS Wlcos 2= 0 

o08~3COS d2+COS岛COS +COS 73COS 2=0 

COS~ICOS d3+COS芦lCOS +COS~lCOS =0 

r101 

设新坐标系的原点 0 位于旧坐标系中的坐标为 ( 0， 

， co)．则 

。0 d COS 3 bo=d COS岛 C0=d COS (11) 

假定旧坐标系中的任一点 ，Y， )在新坐标系中的 

坐标为 ( ，Y ， )，用旧坐标表示新坐标的坐标变换公式 

如下 

= (z—d0)COS n1+(Y—bo)cos卢1+ 

( —co)cos 1 

= 扣一。。) 。 d2+( 一6 0吕岛+ ，121 

(。一co)cos 

= ( 一ao)COS n3+(Y—b0)cos愚+ 

r：一C0)COS 73 

通过以上推导可知，如果在旧坐标系中校晶轴的轴线 

(或棱边)与截面的交点坐标 ( ，Y， )已知-便可计算出 

在新坐标系中的坐标 ( ，Y ，0 )．因为枝晶轴的轴线 (或 

棱边)与截面的交点均在同一个平面 上，即位于新坐标 

系 ：0的平面上，因此变换后的交点坐标为 ( ，Y ，0)． 

上述坐标变换的实质是将交点的三维坐标转化成了 =0 

平面上的二维坐标，若以 =0的平面为纸面作图 则显 

示出截面上 Ca Ti矿的真实形貌 

按照上述方法模拟了某一截面上单个 Ca-Ti矿棱晶 

不同时刻的形貌 (图4)，它反映了 Ca Ti矿晶体的析出 

过程 由图可见．截面上菱形、块状、十字形 Ca—Ti矿晶 

体同属一个晶粒，随着凝固时间的延长- Ca—Ti矿晶粒 

不断长大，分棱粗化、二次臂间距增加 
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圈 4 模拟单十 Ca—Ti矿枝晶的析出过程 

Fig．4 Simulated precipitating process of a perovsklte den— 

drire 

2 模拟结果及验证 

按照单个 ca_Ti矿枝晶析出过程的模拟方法 对位 

不同，位向不一、大小各异的多个 Ca-Ti矿枝晶进行 

模拟，即可得到整个截面上 ca Ti矿枝晶析出过程的模 

拟结果． 

改性含 Ti高炉渣中 ca_Ti矿的开始析出温度是 

1425℃，析出结束温度是 1200℃ 本工作模拟了熔渣以 

5 ℃ ／rain的冷却速度从 1425℃冷却到 1300℃过程中 

Ca Ti矿的析出，模拟结果见图 5． 

圈 5 模拟截面上 Ca-Ti矿植晶的析出过程 

Fig．5 Simulated precipitating Dr s of the perovskite 

dendrite~0n a section 

(a)38 s {b)56 s (C)535 s (d)1500 s 

试样的制备方法如下：炉渣在 1470℃熔化后，保温 

2Omin，再以5℃／min的速度冷却．温度降至1300℃时 

水淬 经打磨，抛光制得凝渣试样 凝渣试洋截面上 Ca-Ti 

矿的形貌如图 6所示 
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围 6 试样截面上 Ca-Ti矿枝晶形貌 

Fig．B Pattern of the perovsklte dendrite~on a section 

比较图 5，6可见，模拟结果与实测结果基本一致， 

表明上述方法能较真实地反映截面上 Ca-Ti矿晶体的形 

成过程 

3 结论 

(1)提出了计算机模拟截面上凝固组织的方法，并且 

用这种方法模拟了截面上 Ca—Ti矿晶体的形貌及其析出 

过程 

(2J模拟结果与实测结果基本一致，表明这种模拟方 

法能较真实地反映截面上 C Ti矿晶体的析出过程 
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