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Ｎｉ－Ｃｕ合金定向凝固海藻状生长形态的相场法模拟
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摘要：利用微观组织相场法数值模拟技术，对Ｎｉ－Ｃｕ二元合金在温度梯度Ｇ＝２０Ｋ／ｃｍ条件下定向凝固的界面形

态演化过程进行模拟仿真．基于均匀网格的有限差分法，采用Ｃ语言编制定向凝固晶体生长的相场法数值模拟程

序，研究计算参数对凝固组织的影响，探讨定向凝固过程晶体的生长机制．研究结果表明：低的温度梯度条件下，初

始平界面一旦失稳，快速形成胞状组织，在随后的演化过程中，侧向分支大量繁殖、尖端分裂，形成海藻状生长形

态．因此，低温度梯度下二元合金定向凝固界面形态的转化形式为：平面状向胞状转变，最后转变为海藻状．
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　　定向凝固技术是研究凝固理论和金属凝固规律
的重要手段，二元合金定向凝固过程的界面形态主
要由界面前沿的热扩散和溶质扩散决定．随着计算
机技术和计算材料科学的迅速发展，数值模拟技术
在金属凝固研究领域得到广泛应用［１－４］．利用数值模
拟技术，可在较少工作量的基础上，对工件微观组
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织的形成进行预先分析，进而预测工件的力学性
能、物理性能等，从而得到主要工艺参数与最终产品
组织结构的定量关系，为通过工艺控制改善金属凝
固组织提供可靠的依据．
相场法自提出以来，迅速应用于凝固微观组织

的模拟．相场法数值模拟已从二维拓展到三维，从
纯物质生长发展到二元合金以至多元合金生长，从
单相场模型发展到多相场模型，从无外场条件发展
到包含流场条件，从自由枝晶模拟发展到定向凝固
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模拟，且其数学模型越来越接近真实凝固过程．
Ｂｏｅｔｔｉｎｇｅｒ和 Ｗａｒｒｅｎ［５］利用二元合金等温近似凝
固的相场模型，模拟了 Ｎｉ－Ｃｕ二元合金定向凝固过
程的界面形态演化及微观偏析，研究了二元合金定
向凝固过程中的平－胞－平转变过程；并将模拟结果
与经典固液界面形态稳定性理论（Ｍ－Ｓ理论）预测
结果进行比较，模拟结果与 Ｍ－Ｓ理论预测值一致．
Ｋｉｍ　Ｓ　Ｇ和Ｋｉｍ　Ｗ　Ｔ［６］采用所建立的ＫＫＳ模型模
拟了常温度梯度条件下 Ａｌ－Ｃｕ合金快速凝固的界
面形态演化，展示了定向凝固过程中的条带状结构．
Ｂａｄｉｌｌｏ与Ｂｅｃｋｅｒｍａｎｎ［７］利用相场模型模拟了柱状
晶向等轴晶转变过程，并讨论了相场参数与计算参
数对模拟结果的影响．Ｗａｒｎｋｅｎ等［８］通过建立多元
合金多相场模型，模拟了Ｎｉ基高温合金定向凝固过
程二维组织形态，并将模拟拓展到三维形态．李俊杰
等［９－１０］利用相场模型研究了定向凝固过程枝晶的竞

争生长以及初始间距的选择，讨论了溶质扩散对枝
晶生长机制的影响．此外，袁训锋等［１１］基于ＫＫＳ模
型模拟了 Ａｌ－Ｃｕ二元合金定向凝固的界面形态及
溶质分布；黄春丽等［１２］基于 ＷＢＭ 模型模拟了Ｔｉ－
４３Ａｌ合金Ｌ→β定向凝固界面形态的演化过程；陈
志等［１３］利用相场模型研究了强制对流对定向凝固

界面形态的影响．近年来，陈云等通过模拟 Ａｌ－Ｃｕ
合金在低温度梯度条件下的定向凝固过程，确定了
二元合金定向凝固初始过渡阶段的组织演化机制为

平面状→胞状→树枝状→海藻状，并将模拟结果与
试验结果进行对比分析，定量验证了相场模型的有
效性［１４－１５］．
本文利用等温近似相场模型，以 Ｎｉ－０．４０８　３Ｃｕ

合金为例，模拟在常温度梯度条件下二元合金定向
凝固过程界面形态及微观组织的演化．基于均匀网
格的有限差分法，采用Ｃ语言编制定向凝固晶体生
长的相场法数值模拟程序，定量讨论计算步长与热
扰动幅度对界面形态的影响．

１　模拟模型

１．１　定向凝固相场模型
相场法是通过引入一个相场变量与时间ｔ之

间的变化关系来表示系统中各点的物理状态随时间

的变化，从而避免了跟踪复杂液／固界面．本研究中，
设定＝０表示固相，＝１表示液相，在液／固界面
上在１～０之间连续变化．对于二元合金定向凝
固，利用系统熵函数随时间变化关系建立相场模型．
通过忽略凝固过程的体积变化，可获得定向凝固的
相场和溶质扩散方程为［１６］


ｔ＝

Ｍ !· ε２（）［ ］θ !＋ｙ （）εθε′（）θ［ ］ｘ｛ －


ｘ （）εθε′（）θ［ ］ｙ －［（１－ｃ）ＨＡ＋ｃＨＢ ｝］ （１）

ｃ
ｔ＝

!·Ｄｃ !ｃ＋ｖｍＲｃ
（１－ｃ）（ＨＢ－ＨＡ）!［ －

ｖｍ
Ｒｃ
（１－ｃ）!（δ２ !２ｃ ］） （２）

其中

Ｍ ＝ （１－ｃ）ＭＡ＋ｃＭＢ （３）

ε（θ）＝ε
－
（１＋γｃｏｓ　４θ） （４）

ＨＡ，Ｂ ＝ＷＡ，Ｂｇ′（）＋３０ｇ（）ＬＡ，Ｂ １Ｔ－
１
ＴＡ，Ｂ（ ）ｍ

（５）

Ｄｃ＝Ｄｓ＋ｐ（）（Ｄｌ－Ｄｓ） （６）

以上方程中，ｘ、ｙ为坐标轴，γ为各向异性系数，θ为
枝晶生长主方向与界面法向夹角，ｃ为摩尔浓度，

Ｄｓ、Ｄｌ分别为固相和液相中溶质扩散系数，Ｒ为气
体常数，ｖｍ 为摩尔体积，Ｌ为结晶潜热，Ｔ 为温度，

Ｔｍ 为物质熔点，δ为溶质梯度系数．
在式（５）中，将ｇ（）定义为双势阱函数，当＝

１、０时取极小值，其形式如下：

ｇ（）＝２（１－）２ （７）

　　在式（６）中，ｐ（）定义为

ｐ（）＝３（１０－１５＋６２） （８）
当＝１、０时，ｐ（）分别对应于液相和固相．
通过设定热流的定向扩散实现定向凝固过程模

拟，将温度梯度设置为常数，可获得温度场控制方程：

Ｔ
ｔ＝－

Ｖ０Ｔｙ＝－
Ｖ０Ｇ （９）

其中，Ｖ０为界面推进速度，Ｇ为温度梯度．
联立方程（１，２，９）可获得二元合金定向凝固的

相场模型．
１．２　热扰动
定向凝固的相场法模拟中，热扰动的引入对凝

固过程界面形态的稳定性有重要影响，通过引入随
机扰动使界面失稳：


ｔ→


ｔ－

Ｍαｒ１６ｇ（）［（１－ｃ）ＨＡ＋ｃＨＢ］

（１０）
其中，ｒ为＋１到－１之间的随机数，α为扰动幅度．
１．３　相场参数确定
为求解固、液共存的相场方程，将计算参数Ｗ、

Ｍ、ε
＿

与合金材料热物性参数间的关系设置为［１６］

　　ＭＡ ＝
（ＴＡｍ）２β

Ａ

槡６　２ＬＡｈＡ
，　　ＭＢ ＝

（ＴＢｍ）２β
Ｂ

槡６　２ＬＢｈＢ
（１１）
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　　ＷＡ ＝ ３σＡ

槡２　ＴＡｍｈＡ
，　　ＷＢ ＝ ３σＢ

槡２　ＴＢｍｈＢ
（１２）

　　ε
－
２　＝ 槡６　２σＡｈＡ

ＴＡｍ
＝ 槡６　２σＢｈＢ

ＴＢｍ
（１３）

其中，β为界面动力学系数，σ为界面能，ｈ为界面厚
度．选取 Ｎｉ－０．４０８　３Ｃｕ合金为模拟对象，相关热物
性参数如表１所示［８］．

表１　Ｎｉ－Ｃｕ合金热物性参数

Ｔａｂ．１　Ｔｈｅ　ｐｈｙｓｉｃａｌ　ｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓ　ｏｆ　Ｎｉ－Ｃｕ

参数 Ｔｍ／Ｋ　 Ｌ／（Ｊ·ｃｍ－３） ｖｍ／（ｃｍ３·ｍｏｌ－１） σ／（Ｊ·ｃｍ－２） β／（ｃｍ·Ｋｓ－１） Ｄｓ／（ｃｍ２·ｓ－１） Ｄｌ／（ｃｍ２·ｓ－１）

Ａ（Ｎｉ） １　７２８　 ２　３５０　 ７．４２　 ３．７×１０－５　 ０．３３　 １．０×１０－９　 １．０×１０－５

Ｂ（Ｃｕ） １　３５８　 １　７２８　 ７．４２　 ２．９×１０－５　 ０．３９　 １．０×１０－９　 １．０×１０－５

２　结果与讨论

２．１　低温度梯度下定向凝固的界面形态演化
在定向凝固过程中，初始平界面的坍塌意味着

平界面向胞状转变．图１为温度梯度Ｇ＝２０Ｋ／ｃｍ
下定向凝固的界面形态演化过程，热流方向与晶体
择优生长方向一致，均被设定为［０１０］方向（即ｙ轴
方向）．其中计算参数为：初始过冷度ΔＴ＝２０．５Ｋ，
界面厚度ｈ＝４．５×１０－６　ｃｍ，各向异性系数γ＝
０．０１５，热扰动幅值α＝９，空间步长Δｘ＝Δｙ＝２．４１
×１０－６ｃｍ，时间步长Δｔ＝１．１×１０－８　ｓ，计算区域为

８００个×８００个网格．

图１　二元合金定向凝固的界面形态演化过程

Ｆｉｇ．１　Ｅｖｏｌｕｔｉｏｎ　ｏｆ　ｉｎｔｅｒｆａｃｉａｌ　ｍｏｒｐｈｏｌｏｇｙ　ｏｆ　ｄｉｒｅｃｔｉｏｎａｌ－
ｌｙ　ｓｏｌｉｄｉｆｉｅｄ　Ｎｉ－Ｃｕ　ａｌｌｏｙ

可以发现，随着凝固的进行，液／固界面产生微
小扰动，初始平界面稳定性被破坏，出现胞晶生长；
同时，胞晶之间产生明显的择优竞争生长现象，从而
导致一部分胞状晶被淘汰，在竞争中胜出的胞状晶

尖端半径变大，并继续沿着温度梯度方向缓慢生长．
在凝固后期，胞晶尖端连续生长形态被破坏，产生失
稳分裂现象，形成海藻状晶的不规则界面生长形态．
值得注意的是，部分在初始凝固阶段具有择优生长
的胞状晶（如图１中所示胞晶 Ａ），在凝固后期逐渐
产生退化淘汰趋势，晶体生长总体呈现较弱的各向
异性．同时，弱的界面能各向异性对这种海藻状晶体
生长形态起到明显的稳定作用．这是由于在定向凝
固的相场法模拟过程中，随着界面热扰动的引入，使
得固液界面的稳定性受到破坏，造成界面上扰动的
尖端与凹坑处生长速度差值的增加．此外，尖端处溶
质在横向上排出，并且在凹坑处富集，使得凹坑处熔
体液相线下降，导致尖端处与凹坑处生长速度差值
进一步加大，最终造成凹坑处胞晶生长受到抑制甚
至被吞并．
图２为凝固过程中沿温度梯度方向界面尖端生

长速度．可以发现，在凝固初始阶段界面推进速度很
高，此后快速回落至极低水平；之后，再次回升到相
对稳定状态，其尖端生长速度围绕ｖ＝０．６２ｃｍ／ｓ震
荡变化；但稳态生长速度远低于绝对平界面稳态速
度ｖ＝２．４ｃｍ／ｓ［５］．这是由于过冷熔体在热力学上
处于不稳定状态，晶体一旦形核便自发快速长大，导
致在凝固初期界面前沿生长速度很高；在低的温度
梯度条件下，溶质扩散对界面形态的影响突出，溶质

图２　沿温度梯度方向界面尖端生长速度

Ｆｉｇ．２　Ｇｒｏｗｔｈ　ｒａｔｅ　ｏｆ　ｉｎｔｅｒｆａｃｅ　ｔｉｐ　ｉｎ　ｔｈｅ　ｄｉｒｅｃｔｉｏｎ　ｏｆ

ｔｈｅｒｍａｌ　ｇｒａｄｉｅｎｔ
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的排出使得界面前沿液相线下降，因此生长速度降
低；此外，在低的温度梯度下，极易产生成分过冷，导
致界面形成胞晶生长形态，但胞晶尖端的曲率效应
促进其生长速度的提升．
２．２　热扰动对界面形态及尖端速度的影响
相场法模拟中，除了由于数值误差所引起的扰

动外，热扰动是产生界面失稳的唯一途径．图３为不
同热扰动幅值下的凝固微观组织形态，其中计算时
间ｔ＝１．１５５ｍｓ．可以发现，热扰动对界面形态影响
明显．随着热扰动幅值α的增加，尖端稳定生长形态
被破坏，产生明显的分裂行为，晶体生长由胞晶形态
变为海藻状及胞状树枝晶形态．图４为热扰动对凝
固界面尖端生长速度的影响，可以发现，当扰动幅值

α≤６时，热扰动对尖端生长速度起到明显的促进作
用；而随着α的增加，界面尖端生长速度出现明显的

图３　热扰动对界面形态的影响

Ｆｉｇ．３　Ｅｆｆｅｃｔ　ｏｆ　ｔｈｅｒｍａｌ　ｎｏｉｓｅ　ｏｎ　ｉｎｔｅｒｆａｃｉａｌ　ｍｏｒｐｈｏｌｏｇｙ

图４　热扰动对尖端生长速度的影响

Ｆｉｇ．４　Ｅｆｆｅｃｔ　ｏｆ　ｔｈｅｒｍａｌ　ｎｏｉｓｅ　ｏｎ　ｔｈｅ　ｔｉｐ　ｇｒｏｗｔｈ　ｒａｔｅ

震荡下降趋势．这是由于当扰动幅值较小时，会促
使凝固平界面发生失稳，形成胞状组织；而强烈的热
扰动会使界面能对稳定生长形态的抑制作用降低，
同样促使胞状组织的生长发生失稳，产生侧向分支，
形成海藻状生长形态．而胞晶尖端半径的增大导致
尖端产生分裂，使得界面难以向前推进，因此过大的
扰动使得尖端生长速度下降．要使相场法模拟更接
近二元合金实际定向凝固过程，必须选择合适的热
扰动幅值．
２．３　时间步长对界面形态的影响
在定向凝固的相场法模拟中，当不计模型误差

时，时间步长Δｔ的取值必须满足有限差分法的收敛
条件，即：

Δｔ＜Δｘ２／（４Ｄｌ） （１４）

　　在单一步长内，如果计算结果已经收敛，则会自
动跳至下一时间进行计算．因此，在计算稳定的前提
下，时间步长的取值不仅会影响模拟结果的准确性，
而且还会影响界面生长状态．
图５为不同时间步长条件下模拟所获得的界面

形态．其中，各向异性系数γ＝０．０１５，界面厚度ｈ＝
４．５×１０－６　ｃｍ，热扰动幅值α＝４．可以看出，在小的
时间步长条件下，凝固界面形态呈现胞状晶生长的
规则界面形貌；而随着时间步长的增加，胞晶尖端呈
现持续的分裂行为，凝固界面的最终形态则表现为

图５　时间步长对界面形态的影响
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海藻状以及粗大树枝状生长形貌，枝晶间距相对胞
晶间距显著增大．根据 Ｍ－Ｓ理论，凝固平界面微小
扰动的引入是凝固生长的根本动力学依据［１７］，且重
点考察界面对扰动的响应随时间的发展．若扰动引
起的响应随时间衰减而消失，则意味着界面稳定；反
之，若扰动引起的响应随时间不断增强，则界面将失
去其稳定性．在相场法模拟中，当时间步长较小时，
计算结果将很快收敛，则跳至下一时间节点继续计
算，使得扰动受到界面能抑制无法扩大；但是，当时
间步长较大时，热扰动在一个时间步长内被充分放
大，使得凝固界面不断分裂，最终形态为海藻状以及
树枝状晶体．

３　结论

１）模拟了 Ｎｉ－Ｃｕ单相二元合金在低温度梯度
下定向凝固的界面形态演化过程．结果表明，在２０
Ｋ／ｃｍ温度梯度下，定向凝固的界面形态由热扩散
和溶质扩散综合控制，其演化过程为：平面状→胞状

→海藻状．
２）在低的热扰动条件下，扰动会促使凝固平界
面失稳，形成胞状组织；而当热扰动幅值较大时，促
使胞状组织的生长同样发生失稳，产生侧向分支，形
成海藻状生长形态．此外，当扰动幅值α≤６时，热扰
动对界面失稳起到明显的促进作用；而随着α的进
一步增加，界面尖端生长速度出现明显的震荡下降
趋势．
３）在低的时间步长条件下，凝固界面形态呈现
胞状晶生长的规则界面形貌；而随着时间步长的增
加，热扰动被放大，胞晶尖端呈现持续的分裂行为，
凝固界面最终表现为海藻状以及粗大树枝状生长形

貌．
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