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采用相场法模拟沉淀组织在不均匀共格本征弹性场及外加约束弹性应变作用下的演化历程，探讨了不均匀共

格本征弹性场及外加约束弹性应变对共格沉淀组织演化的影响规律，并分析了弹性场在沉淀相变中对基体与沉淀

相的平衡成分的影响 (
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# ? 引 言

在金属固态相变过程中，新相和母相比容的不

同将导致其体积发生变化，同时新相又要受到周围

母相的约束而不能自由胀缩，因此新相和母相之间

必将产生一定的弹性场［#］( 另外，固态相变初期，新
相和母相之间将保持共格关系，但当界面处两相的

原子间距差别较大，如界面要保持其共格关系，原子

就要产生位移，这样由于界面处原子的不匹配也将

产生弹性场 ( 更重要的是作为结构材料在服役过程
中，材料还将受到外加弹性场的作用 ( 弹性场的存
在不仅导致沉淀相在尺寸、形态、取向以及空间相关

性等方面呈现出复杂性和多样性，而且在相析出与

粗化动力学上，也与传统的 @AB（@2CD62EF/A3GHFHI/
B198=J）粗化理论有许多差异 ( 因此，研究弹性场作
用下沉淀组织演化的规律及其对沉淀相变的相平衡

成分的影响，对沉淀相变机理的深入理解以及沉淀

强韧化材料设计等均具有重要意义 (
关于弹性场作用下的沉淀组织演化，已有许多

学者开展了这方面的工作，特别是从实验角度进行

了较多的研究［%—*］( 在数值模拟方面，K( L(
+61561E<JG18提出的在傅里叶空间中求解两相弹性
体弹性能的方法，为数值模拟研究弹性场作用下的

复杂形状相析出组织演化过程提供了坚实基础，同

时也极大地推动了弹性场作用下沉淀组织演化的数

值模拟研究进程 ( 目前主要代表性工作有：#）尖锐
界面模型（D61J; 28E=JC15= 0H>=3）［&—"］，该类模型优点
在于比较简洁，计算速度较快，但跟踪界面困难，难

以处理复杂界面演化问题；%）离散原子方法
（>2D5J=E= 1EH0 0=E6H>）［’，M］，这种方法可以处理复杂弹
性不均匀和复杂的形态演化问题，但是对多个颗粒

的处理非常困难；,）弥散界面模型（>2CC<D= 28E=JC15=
0H>=3），该类模型认为界面两侧的序参量的变化是
连续的，主要包括微观相场模型和连续相场模型，特

别是后者，现在广泛被采用 (
@2等［#$］研究了镍基合金的组织演化及!N粒子

的分裂行为，并且研究了沉淀的体积分数及界面能

等因素的作用 ( O<等［##］提出了迭代法用以求解弹
性平衡方程，并研究了在无外加载荷作用时弹性场

对沉淀组织形貌的影响 ( 而 P6<等［#%］采用共轭梯度
法求解弹性平衡方程，进一步考虑了外加应变场的

作用 ( 但这些研究或没有考虑剪切应变的作用，或
没有研究多个颗粒的情形，仍缺乏相对系统的研究 (
而且，大多数研究主要是针对弹性场对组织形貌的

影响，而对弹性场与沉淀相变的相平衡成分间的相

关性缺乏系统和深入的研究 ( 因此，本文将采用相
场法系统研究在外加拉伸应变及剪应变作用下单颗
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粒沉淀和多颗粒沉淀的组织形貌演化规律，并分析

弹性场与沉淀相变的相平衡成分的相关性，以期更

加深入地理解弹性场对沉淀相变的影响 !

" # 模 型

微观组织随时间的演化可通过求解 $%&’(
)*++*%,-扩散方程［./］获得
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其中 ! 为成分场，" 为时间，# 为迁移率，$ 为系统
总的自由能，在考虑弹性场作用时，系统总的自由能

可以表示为
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其中 &（ !）为局部化学自由能密度，本文中取双阱形
式 &（ !）0 3（ ! 3 4#5）" 1 "#5（ ! 3 4#5）6，!为梯度能
系数，’2+为弹性应变能密度，即
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其中$()*+为体系的局部弹性模量张量，"2+
()为弹性应

力，#2+
*+为弹性应变，即

#2+
*+（ !）0#

—

*+ 3#4%!（ !）%*+ 1
.
"
!,*

!-+
1!

,+

!-( )
*
，

（6）
其中#
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*+为总应变中均匀应变部分，%!（ !）0 !（ !）3
!4，#4 0（.7.）（-. 7-!），. 为无应力时的晶格常数，

!4 为平均成分，%*+为 8,9’2:;2,(<2+=% 函数，, 为位
移，其解可通过求解平衡方程（5）得到
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所以，在考虑弹性应变能时，$%&’()*++*%,- 方程可
写为
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/# 计算条件

采用方形计算区域，单个颗粒计算区域网格大

小为 ."? @ ."?，多颗粒沉淀组织计算区域为 "5> @
"5> ! 各参量均已进行无量纲化，网格尺寸"/ 0"0
0 .#4，时间步长"" 0 4#"，梯度能系数!0 .#5，迁移
率 # 0 .#4，#4 0 4#45 ! 对于立方系晶体仅有 /个独
立的弹性常数，即 1..，1."和 166，定义体模量 2 0

1.. 1 1."，剪切模量 3 0 166，剪切模量比 * 0 1A
66 7

1B
66，1A

66，1B
66分别为沉淀相和基体相的剪切模量，

C2’2,各向异性系数 4 0 "166 D（1.. 3 1."）! 固定 2
0 544，4 0 "，研究不同 * 值时系统组织演化情况，
因 4 值大于 .，沉淀和基体的弹性软方向均为［.4］
和［4.］方向 ! 边界条件为周期性边界条件 ! 对弹性
平衡方程采用迭代法求解［..］，对 $%&’()*++*%,- 方程
采用半隐格式的傅里叶谱方法求解［."，.6］!
对于单颗粒沉淀，研究剪切模量比 * 0 4#/ 和

/#>两种情况，* E . 时沉淀为软沉淀，* F . 时为硬
沉淀 ! 初始条件：基体的成分设为 4#45/，沉淀相为
成分为 4#G6H半径为 5 0 "4的圆，此时基体与沉淀
相的成分为无弹性场时的平衡成分；对于多颗粒沉

淀组织仅考虑弹性硬沉淀 * 0 /#>的情况，其初始条
件：成分为 4#5过饱和固溶体，采用噪声形核 !

6 # 结果与讨论

!"#" 组织演化

6#.#.# 单颗粒沉淀组织
为了更好地确定沉淀组织在弹性场作用下的组

织演化及其对基体与沉淀相的平衡成分的影响，同

时避免引入颗粒间的相互作用对沉淀颗粒平衡形状

以及相平衡成分产生影响，首先系统研究单个颗粒

沉淀组织演化情况 !
图 .给出了当剪切模量比 * E .，即沉淀弹性意

义上比基体软时，单个沉淀颗粒在剪切应变作用下

组织及系统各种能量的演化过程，其中 ’2+%I=*:，

’:&2J*:%+，’ *’=2,K%:*%+和 ’ =9=%+分别为系统弹性应变能、化学

自由能、界面能和总能量 ! 由于各种能量间绝对值
相差较大（右侧小图），为了表明其变化过程，将各能

量进行归一化 ! 由图可见，系统的演化是一自由能
降低的过程，其主要控制因素是系统的弹性能 ! 对
于系统的界面能，由于沉淀相体积分数较小，系统的

界面能也较小，其变化规律是开始减小，然后增大，

最后趋于稳定 ! 其原因是开始时由于给定的初始条
件是一尖锐界面的沉淀相颗粒，所以，系统首先进行

界面的弥散，此时系统的界面能有所降低，然后在弹

性场的作用下，沉淀颗粒的形状将发生变化，最后阶

段颗粒形状变化不大，其界面能也逐渐趋于稳定 !
系统化学自由能增加的原因，是由于系统初始条件

的两相成分是无弹性场时的平衡成分，即此时其化
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学自由能是最低的，在弹性场的作用下，沉淀及相应

基体的平衡成分发生变化，其平衡成分发生偏离，这

必将导致系统的化学自由能发生变化，也就是从最

低点会有所增大 !

图 " 剪切应变（!"# $ %&%"）作用下单颗粒软沉淀（ ! $ %&’）组织

演化及系统中弹性能、界面能、化学自由能以及系统总能量的变

化情况

图 # 单颗粒软沉淀（ ! $ %&’）在不同加载条件下的形貌（ " $ "%%%）（(）无外加应变作用，（)）!"" $ %&%"，（*）!## $

%&%"，（+）!"# $ %&%"

系统在一恒值外加应变的作用下，系统的弹性

应变能包括两个方面：一是由于界面处原子错配而

引起的本征应变弹性能，这种弹性能是立方各向异

性的，因此这种弹性能会使颗粒向方形的形态演化 !
二是外加的弹性应变场引起的，这种弹性能会因颗

粒和基体弹性模量以及错配度等的不同而改变 ! 在
剪切应变作用时（! , "及!% $ %&%-），外加剪切应变
所引起的弹性场将导致颗粒在［" "］方向生长 ! 如
图 "所示，随系统演化的进行，系统的总能量不断降
低，初始形状为 # $ #%的圆形软沉淀在［""］方向逐
渐出现尖角，由于不断向［""］方向延伸，［""］方向也
逐渐出现尖角，由于外加剪应变较大，外加应变的弹

性能在演化中逐渐占据主导地位，在随时间的演化

过程中，［""］方向的尖角逐渐消失，而沿［""］方向逐

渐变长，最后形成板条状，该沉淀组织逐渐达到平衡

状态 !
对于其他的加载方式（无外加应变作用、!"" $

%&%"以及!## $ %&%"），颗粒均会演化成不同的形貌，
图 #为初始形貌为 # $ #% 的圆形单颗粒软沉淀在
不同加载条件下的形貌（ " $ "%%%）! 在本征弹性场
但无外加应变场的作用时，如图 #（(），演化为具有
凹界面的形状 ! 在外加拉应变沿［"%］方向作用时，
如图 #（)），单颗粒软沉淀组织沿［"%］方向延伸，呈
板条状 ! 当外加拉应变方向相反时（沿［%"］方向），
最终的组织排列方向亦相反（沿［%"］方向），如
图 #（*）!
当剪切模量比 ! . "，即沉淀颗粒在弹性意义上

比基体硬时，沉淀颗粒组织形貌与 ! , " 时有较大
差别，初始形状为 # $ #%的圆形单颗粒硬沉淀在不
同加载条件下演化为不同的形貌（ " $ "%%%），如图 ’
所示，形貌差异较大 ! 沉淀颗粒在本征弹性场但无
外加应变的作用下，由于立方弹性各向异性，沉淀形

状为有圆角的方形 ! 在拉应变的作用下，外加应变
克服了立方弹性各向异性，在垂直外加应变的方向

上颗粒变长，且随着外加拉应变的增大，颗粒在垂直

外加拉应变的方向上逐渐变长 ! 在外加剪切应变作
用时，弹性硬颗粒演化为沿［""］方向延伸的形貌 !
与弹性软颗粒（图 #（+））相比，由于二者的弹性不均
匀程度不同，导致了二者的延伸方向的不同 !
/ &"&#& 多颗粒沉淀组织
沉淀相变中沉淀颗粒之间存在相互作用，沉淀

颗粒之间的相互影响不可忽略，为此必须讨论多个

颗粒的情形 !
图 /所示为 ! $ ’&0时在外加剪应变作用下系

统组织的演化过程 ! 剪切应变克服了立方弹性各向
异性，沉淀在初期为沿［""］方向排列的斑纹状组织，
在剪切模量比较大的情况下，由于弹性不均匀的存

在，沉淀组织由相互联结的斑纹状组织分裂为相互
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图 ! 单颗粒硬沉淀（ ! " !#$）在不同加载条件下的形貌（ " " %&&&）（’）无外加应变作用，（(）!%% " &#&%，（)）!** "

&#&%，（+）!%* " &#&%

图 , 剪切应变（!%* " &#&%-）作用下沉淀组织的演化历程（ ! " !#$）（’）" " -&，（(）" " *-&，（)）" " -&&，（+）" "

%-&&

图 - 不同加载条件下沉淀组织形貌（ ! " !#$，" " %-&&）（’）无外加应变作用，（(）!%% " &#&%-，（)）!** " &#&%-，（+）

!%* " &#&%-

分离的组织，但由于剪切应变的作用破坏了原来的

立方弹性各向异性，这种组织不是带有圆角的方形，

这种硬沉淀组织演化为沿［%%］方向延伸的颗粒组
织，如图 ,（+），形貌类似于单颗粒硬沉淀（ ! " !#$）
在剪应变作用下的形貌（如图 !（+）），不再沿无外加
应变作用时的弹性软方向排列，这种互相分离的沉

淀颗粒，在随后的演化中表现为粗化行为，小颗粒被

吸收或合并，组织不断粗大，从而减小界面能 .
图 -为 ! " !#$时，在不同加载条件下 " " %-&&

时的沉淀组织形貌 . 仅考虑本征弹性场的作用，不
考虑外加应变时，由于弹性不均匀的存在及立方弹

性各向异性，沉淀组织由相互联结的斑纹组织演化

为互相分离的带有圆角的方形颗粒组织，如图 -
（’），这种硬颗粒由周围的软的基体相包裹，并沿弹
性软方向排列以松弛弹性应变能 . 在单向外加拉应

变的作用下，若外加应变大到足以克服立方弹性各

向异性时，沉淀组织表现为定向排列行为，在随时间

的演化中，出现定向粗化现象，小的板条状沉淀逐渐

被大的板条状沉淀组织所吸收或合并掉，而大的板

条状沉淀组织变得更加粗大 . 外加应变方向会影响
沉淀组织排列的方向，沉淀组织排列的方向与外加

应变方向、错配度的正负及弹性不均匀程度等因素

有关［%*］. 在本文条件下，若在［%&］方向施加拉应变，
沉淀组织沿［&%］方向排列，如图 -（(），与外加应变
方向垂直 . 而若在［&%］方向施加拉应变时，沉淀组
织沿［%&］方向排列，如图 -（)），沉淀组织排列方向
仍和外加应变方向垂直 .

!"#" 弹性场对基体与沉淀相的平衡成分的影响

弹性场的存在不仅对沉淀相变的沉淀组织形貌
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图 ! 不同加载条件下经过沉淀中心沿［"#］方向界面附近成分分布曲线（ ! $ #"""）（%）" $ "&’，（(）" $ ’&!

有重要影响，而且当系统中弹性不均匀性较大时，弹

性场的存在还会严重影响基体与沉淀相的平衡成

分 ) 图 !所示为 " * #（图 !（%））和 " + #（图 !（(））两
种情形下，沉淀颗粒在不同加载模式下的界面附近

的成分分布曲线（ ! $ #"""），可以发现，对不同的加
载条件，其两相的成分分布是有所不同的 ) 由于 ! $
#"""时，系统的演化已接近平衡状态，因此此时的
成分可认为是两相的平衡成分 ) 显然，对 " * #时，
弹性场对沉淀相的平衡成分影响较大，而在 " + #
时，弹性场对基体相的平衡成分影响较大 )
为了深入分析弹性场在沉淀相变中对基体与沉

淀相的平衡成分的影响，以软沉淀为例，来分析弹性

能对沉淀相变的自由能,成分曲线的影响，如图 -所
示，其中，实线对应的是无弹性场作用时的两相自由

能曲线，虚线对应的是仅在本征弹性场作用下的两

相自由能曲线，点画线对应的是在外加应变作用下

的两相自由能曲线 ) 由于弹性场的存在，系统中沉
淀颗粒和基体均会受到弹性场的作用，其基体所积

累的弹性能要高于沉淀颗粒所积累的弹性能，因此

在自由能,成分曲线上表现为基体和沉淀颗粒的自
由能曲线均有所升高，而基体自由能曲线升高的幅

度要高于沉淀相，这时其所对应的相平衡成分就会

发生改变 )
当仅有本征弹性场的作用时，相对无弹性场的

沉淀相变，其沉淀相的平衡成分将降低，而相应基体

的平衡成分将升高，在第二相体积分数较小的情况

下，根据质量守恒定律，第二相的体积分数将进一步

减小 ) 所以，当 ! $ #"""时，单个沉淀颗粒由初始形
状为 # $ ."的圆形变为更小的形貌（如图 ’所示）)
而当存在外加应变场时，此时系统的弹性能更大，自

由能曲线表现为继续上升（如图 -点画线所示），沉
淀和基体的成分都发生改变，弹性软沉淀的成分比

图 - 自由能,成分曲线示意图（!为基体相自由能；!/为沉淀相
自由能；实线为无弹性作用；虚线为仅本征弹性场；点画线为存

在外加应变）

图 0 单颗粒硬沉淀（ " $ ’&!）及相应基体成分随拉应变变化曲线

仅在弹性场作用时有所升高，而相应基体的成分有

所降低（如图 !（%））) 而外加应变对硬沉淀相和相应
基体成分的影响和软沉淀情形基本相同，外加应变

倾向于使沉淀的成分升高，使相应基体的成分降低，

不同的是拉应变"##作用时的基体成分比无外加应

变作用时高（如图 !（(））)
图 0所示为外加应变大小对基体和沉淀相的平
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衡成分的影响 ! 当外加应变的大小发生变化时，基
体和沉淀相的成分也发生变化，在大小不同的拉应

变!""作用下，单颗粒硬沉淀（ ! # $%&）随拉应变!""

的增大，其平衡成分逐步增大，而相应基体的成分也

逐步增大，这同样表明了外加应变场对基体与沉淀

相的平衡成分有重要影响 !

’ % 结 论

本文采用相场法模拟了单颗粒及多颗粒沉淀组

织在不均匀共格本征弹性场及外加约束弹性应变作

用下的组织形貌演化，通过探讨不均匀共格本征弹

性场及外加约束弹性应变对共格沉淀组织形貌及对

沉淀相变的相平衡成分的影响 ! 主要结论有：
"% 弹性场对沉淀组织形貌影响显著 ! 在不同的

弹性条件下，沉淀组织演化为不同的形貌 ! 系统组
织演化过程是一自由能降低的过程，组织形貌的变

化主要由弹性能和界面能共同决定 ! 单个颗粒时，
界面能较小，系统的弹性能对组织演化起决定作用 !
多个颗粒时界面能和弹性能共同作用 !

( % 弹性场与沉淀相变的相平衡成分密切相关 !
弹性场的存在会使系统的自由能)成分曲线有所改
变，进而使沉淀相变中的基体与沉淀相的平衡成分

发生改变 !
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