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在二元合金相场模型的研究基础上，建立了耦合溶质场、温度场和流场的相场模型，采用 +,-./0 算法求解质量

和动量守恒方程，用交替隐式有限差分法求解温度控制方程，模拟了流场作用下二元合金等温和非等温凝固过程

中枝晶的生长过程，研究了流场对枝晶生长形貌、溶质场和温度场分布情况的影响，将流场作用下二元合金等温和

非等温凝固枝晶生长过程进行比较，分析了由于凝固潜热的释放对流场作用下凝固枝晶生长的影响 1
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! D 引 言

相场法是一种用于描述在非平衡态中复杂相界

面演变的强有力工具 1在过去的 !% 年中，相场法被

广泛用于模拟预测微观组织的演化［!—&］1 目前进行

的合金相场法模拟中主要还是研究无对流条件下进

行的枝晶生长，耦合流场的合金凝固过程的枝晶长

相场法模拟的研究相对较少 1日前，耦合流场的相场

模拟也主要是针对纯物质的模拟 1 EB 等［(，)］用多重

网格法模拟了强迫对流作用下凝固过程中纯物质三

维枝晶的生长，定量的研究了流速和枝晶尖端生长

速率和曲率半径的关系以及流速对枝晶生长形貌的

影响 1 F0@G0H-9;;，I,0.0HJ 等［*—!!］利用相场法模拟了

对流对等轴晶生长及合金晶粒熟化过程的影响，模

拟结果表明液态金属的流动使晶粒粗化加快 1 E9;
等人［!#—!’］基于 KA00/0H，F:0LL,;<0H，M@N9CC0; 等人［!2］

建立的相场模型（KFM 模型），研究了对流作用下

O,P6B 二元合金非等温自由枝晶的生长过程，模拟

了强迫对流对非等温凝固条件下二元合金枝晶生长

的影响，但这些研究主要集中在对流对枝晶形貌的

影响 1而且，KFM 模型是在热力学一致条件下推导

的，并假定固液界面是由浓度相同的固、液相的混

合，从而使得模型中会增加一个额外的双阱势能 1
龙文 元 等 人［#，&，!&，!(］基 于 Q,-，Q,-，+BRBG, 等

人［!)］提出的相场模型（QQ+ 模型），在假定平衡时固

液界面处固、液相的化学势相同而溶质浓度不同的

基础上，推导出了一个应用于合金枝晶生长模拟的

改进相场模型，更符合实际的凝固情况 1本文基于该

相场模型，将流场、温度场和溶质场与相场等四场耦

合计算，对流场作用下 S/8’D2T6B 二元合金非等温

凝固微观组织的演化过程进行模拟，研究非等温凝

固条件下对流对枝晶生长形貌、浓度场和温度场的

影响 1

# D 相场模型

本文在龙文元等人［&，!&，!(］提出的二元合金相场

模型基础上，建立了耦合流场、溶质场和温度场的相

场模型 1在非等温凝固过程中，对流作用下二元合金

相场模型由相场控制方程、溶质守恒方程、能量守恒

方程和质量与动量守恒方程组成 1
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!"#" 相场控制方程［$］
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式中，!为相场变量，! ! , 表示液相，! ! * 表示固

相，在固液界面上!的值在 ,—* 之间变化；" 为与

界面驱动力有关的相场移动速率；! 为时间；# 是气

体常数；$ 是温度；%$ 是摩尔体积；"，( 为相场参

数；’ 为合金配制的溶质浓度（摩尔分数）；’ ( 和 ’ &
分别代表固相和液相的溶质浓度，上标 ) 表示平衡

状 态；势 函 数 & ( )! ! !- *, + *.! # /!( )" ， 则

&% ( )! ! -,!" ! +( )* "；剩余自由能函数 ) ( )! !
!" * +!( )" ，因此 )% ( )! ! "! * + "!( )" 0

!"!" 溶质守恒方程
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式中，! 为熔体流速；*（!）为体系的溶质扩散系数，

* ( )! ! * & # & ( )! * ( + *( )& ；* ( 和 * & 分别为固

相和液相中的溶质扩散系数 0

!"%" 温度场控制方程

液态金属的流动使金属凝固过程中的温度场发

生改变，因此，通过纯扩散条件下的能量守恒方程可

以推导出流场作用下的能量守恒方程，即
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式中，$ 为温度，+ 为潜热，,2 为比热容，#为导热

系数；* 为 #
$,2

0

!"&" 流场控制方程
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式中，- 为压力；$为密度，在本研究中假设液相和

固相的密度相等并为常数；%为动力学黏度；衰减的

界面阻力相 "4
& !%&!

" ! 5""，& 的取值为 "67.7 0

- 6 计算参数的取值

%"#" 相场参数的取值

相场参数"和 ( 与界面能&，界面厚度 "#有

关，" 与界面动力系数有关 0则它们可表示为［"］
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式中，’为动力系数；# 为气体常数；%$ 为摩尔体

积；/) 为液相线斜率；.) 为平衡常数；* & 为液相中

的溶质扩散系数；’ 为溶质的摩尔浓度；下标 (，& 分

别表示固相和液相 0 1 9 和 1 99为自由能密度 1 对浓度

的一阶、二阶偏导数 0

%"!" 扰动

在相场法模拟枝晶生长时存在固有的误差扰

动 0通常扰动可以引发枝晶的侧向分支的生长 0 因

此，为了模拟实际凝固过程中界面处的波动，在计算

时加入了随机的扰动 0 在本文中以一种简单的方式

在相场方程加入扰动，即
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式中，)的取值为 + * 和 # * 之间的随机数；*· 是与

时间有关的扰动强度因子；*/)（!）用来强制扰动在

固液界面中出现，! ! ,6. 处可能出现最大扰动，远

离界面将迅速减小 0
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!" 数值求解和模拟参数的取值

!"#" 数值求解方法

由于动量方程式（#）中包含压力项，却没有可用

以直接求解压力的方程 $本文采用基于同位网格的

%&’()*（ %*’&+,’()&-&. /*.012 314 54*6674*+8&9:*2
;<7=.&196）算法求解连续方程式（!）和动量方程式

（#），解决了因压力所带来的流场求解难题；用显式

有限差分法同时求解相场方程式（>）和溶质守恒

方程式（?）；用交替方向隐式差分法（@A,）求解温

度控制方程，避免了时间步长的限制 $因此，计算的

时间步长仅受浓度场计算的限制，即!! B!"? C!# )，

为此在计算中选择!! D!"? C# # ) $
在计算时，根据晶粒的对称性，为了节省时间只

计算枝晶生长的二分之一区域，取相场、溶质场和流

场的计算网格数为 >EEE F #EE，网格尺寸为 >"E F
>EG H ’；由于合金的热扩散系数是其溶质扩散系数

的几百倍，为了减少计算量，取温度场的计算网格数

为 >EE F #E，网格尺寸为 >"E F >EG I ’$数值计算的应

用程序是用 J&67=) K L L M"E 在 N&921O6 P5 下编

制的 $

!"$" 初始条件和边界条件

开始计算时假定整个计算区域充满均匀的过冷

合金熔体，初始温度 $ D QE# R，即过冷度!$ D ?H"S
R，初生晶核设为一个网格数为 SE F ># 的三角形，即

在此三角形区域内，给定该区域节点的相场变量初

始值为 >，作为晶核，其余节点为 E，状态相当于过冷

的液相 $在模拟区域左边界施加一个 ! 的入口速度

（图 > 箭头所示），并让流体从右边界流出的横向流

动，令初始时刻液态金属的横向流速 %" D &E，纵向

流速 %’ D E；初始压力 " D E/5=；浓度场的初始值为

E"E>QM（摩尔分数）$在计算区域的边界上，温度场采

用定温边界条件，即 $T D QE# R，相场、浓度场、流场

及压力场的边界条件如图 > 所示 $

!"%" 合金熔体的热物性参数

因为 @)+K7 合金具有高强度、高韧性及耐热性，

应用广泛（仅次于 @)+%& 合金），但铸造性能差，容易

产生裂纹和缩松等 $进行枝晶生长过程模拟可以预

测其 凝 固 组 织，进 而 预 测 其 力 学 性 能 $ 另 外，@)+

图 > 边界条件的选取

!"#UK7 合金是全!枝晶的单相组织，有利于模拟 $
为此，本文选用 @)+!"#UK7 合金为研究对象，计算

中使用到的 @)+!"#UK7 合金物性参数如表 > 所示 $

表 > @)+!"#UK7 合金的物性参数［>E，>>，>Q］

物性参数 @)+!"#UK7

界面能"CV·’G ? E"EQS

熔点温度 $’CR QSS"S

液相溶质扩散系数 # ) C’?·6G > S"E F >E G Q

固相溶质扩散系数 #% C’?·6G > S"E F >E G >S

凝固潜热 (C:V·:WG > SHQ"E

液相线斜率 )* CR·（’1)U）G > G MEE"E

定压比热容 *( C:V·（:W·R）G > >">S

热导率 +CN·（’·R）G > >Q?"M

平衡常数 +* E">!

运动粘度#C（’? C6） >"E F >E G M

# " 结果和讨论

&"#" 枝晶的生长形貌

图 ? 所示分别为凝固时间 ! D >"# F >EG ! 6 时等

温凝固（=）和非等温凝固（X），（-）过程中枝晶生长的

模拟结果 $图中不同颜色代表了相场变量$的不同

值，中间颜色较深的是固相，白色区域是液相，介于

两者之间的是固液界面 $比较图（=）和（X）可以看出，

在等温和非等温凝固过程中都可以得到树枝晶，且

液态金属的流动都使上游方向枝晶的生长得到促

进，而在下游方向受到抑制 $但是，等温凝固时上游、

法向和下游初生枝晶的生长速度比非等温凝固时要

快，二次枝晶较发达 $这是由于在非等温凝固时考虑

了凝固潜热，凝固过程中潜热的释放使固液界面的

!EHI 物 理 学 报 #H 卷



温度升高，从而在一定程度上抑制了枝晶的生长 !比
较图（"）和（#）可以发现，当忽略对流时（ ! $ % &’(），

枝晶呈对称性生长 ! 当考虑对流时（ ! $ %)%* &’(），

枝晶生长的对称性遭到破坏，对流使上游枝晶的生

长得到促进，枝晶比无对流时生长要快一些，也更发

达；而下游枝晶的生长受到抑制，枝晶比无对流时生

长要慢一些 !这是由于合金凝固过程中溶质的再分

配，固相中 +, 的浓度低于初始浓度，在不考虑对流

时，液相中溶质的扩散速度小于枝晶的生长速度，溶

质再分配时从固相中析出的溶质不能充分扩散到液

相中，从而富集在枝晶的前沿；当考虑对流的影响

时，由于液态金属的流动提高了溶质的扩散速度，溶

质随着液态金属的流动从上游扩散到了下游，使得

上游液相中的浓度低于下游，而该合金的液相线斜

率为负值，浓度越低，过冷度越大 ! 从而使得枝晶在

上游的生长速率大于下游，导致了不对称的枝晶生

长形貌 !

图 - 显示了 ./01)23+, 合金在等温（4）和非等

温（"），（#）凝固过程中同一时刻（*)2 5 *%6 1 (）溶质

场的分布情况，图中不同颜色代表了溶质 +, 的不

同摩尔浓度值 !从图中可以看出，在非等温和等温凝

固过程中溶质的分布规律基本是一致的 !比较图（4）

和（"）可以看出，在非等温凝固模拟时，由于考虑了

凝固潜热的影响，其最高溶质浓度和最低溶质浓度

均比等温凝固时要小，这是由于非等温凝固时的温

度升高，凝固点在相图上的液相和固相线左移，使凝

固时的平衡浓度降低，从而导致溶质场再分配时固、

液相中的溶质浓度降低 ! 此外，从图中还可以看出，

等温凝固时固相溶质浓度比非等温要高，这是由于

等温凝固过程中忽略了凝固潜热的释放，枝晶的生

长速度比非等温凝固时要快 ! 比较图（"）和（#）可以

看出，对流使溶质场呈非对称性分布，上游固液界面

前沿溶质扩散层变薄，而下游固液界面前沿溶质扩

散层变厚 !

图 7 ! $ *)2 5 *% 6 1 ( 时等温和非等温凝固枝晶的生长形貌 （4）等温，! $ %)%* &’(；（"）非等温，! $ %)%* &’(；（#）非等

温，! $ % &’(

固液界面处等高线的密度反映溶质梯度的大

小，等高线越密，溶质梯度越大 ! 比较图（4）和（"）可

以看出，等温和非等温凝固时枝晶尖端前沿的溶质

梯度差别 !等温凝固时枝晶固液界面前沿的溶质扩

散层比非等温要薄，等高线密，因此，等温凝固枝晶

前沿固液界面区域的浓度梯度要大 ! 比较图（"）和

（#）可以看出，在对流作用下，上游枝晶前沿浓度梯

度增大，而下游枝晶前沿浓度梯度减小 !
图 1 是 ./01)23 +, 合金等温和非等温凝固过

程中枝晶主轴中心方向的溶质再分配情况 ! 两种情
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图 ! ! " #$% & #’ ( ) * 时等温和非等温凝固过程中溶质场的分布情况 （+）等温，! " ’$’# ,-*；（.）非等温，! " ’$’#,-*
（/）非等温，! " ’ ,-*

图 ) 枝晶主轴中心方向的溶质分布曲线

况下模拟的结果都与溶质再分配理论中非平衡状态

下液相中有对流作用的情况相符合 0 从图中可以看

出，在对流作用下，等温和非等温凝固过程中上游枝

晶浓度均比下游要高，这是由于 12345 合金的固液

界面溶质平衡分配系数小于 #，枝晶生长速度愈大，

实际的固液界面溶质分配系数也越大，而上游枝晶

生长速度要比下游大得多 0所以，上游枝晶固相中的

溶质浓度反而比下游高 0 而上游枝晶尖端前沿固液

界面处和液相浓度比下游低一些，这是由于液态金

属的流动，将溶质从上游冲刷到下游 0 此外，在强迫

对流作用下，等温凝固过程中固相和固液界面处的

溶质浓度比非等温凝固要高，这与图 ! 的结果一致 0
这是由于非等温凝固过程考虑了凝固潜热的释放 0

图 % 不同时刻枝晶主轴中心方向上的温度分布

!"#" 温度场的分布

图 % 为枝晶生长过程中初始温度 " " 6’% 7，对

流速度 ! " ’$’# ,-* 时不同时刻枝晶主轴中心方向

上的温度分布情况 0图中竖线标记的位置为枝晶尖

端固液界面的位置，每条曲线上两条竖线中间位置

是固相，两边为液相 0 从图中可以看出，固相中温度

要高于液相，但温度梯度小，从中心位置向两侧温度

梯度不断增大，在固液界面处的温度梯度最大，随后

又开始减小，其中上游温度梯度比下游要大 0从图中
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还可以看出，在枝晶生长初期，随着枝晶的生长，枝

晶中的温度不断升高；随着枝晶尖端不断靠近边界，

升高速度不断减小，当凝固时间为 !"#$ %& 时，枝晶

中的温度开始下降，这是因为边界温度固定为较低

的初始温度 ’!( )，随着枝晶的生长，其边界的热量

是不断发生变化的，枝晶尖端越靠近边界热流量越

大，散失的热量也越多，当散失的热量超过凝固潜热

的释放时，温度就会下降 *图中上游固液界面处的温

度低于下游，这是由于液态金属的流动将热量从上

游传输到下游 *
图 + 显示了有、无对流时 ,-./"(012 合金非等

温凝固过程中温度场分布情况的模拟结果等高线 *

图 + ! 3 !"4 %& 时刻非等温凝固时的温度场分布情况 （5）! 3 ! %6&；（7）! 3 !"!# %6&

从图中可以看出，温度场的分布与枝晶生长的形貌

是相一致的，液相中的温度低，由于凝固潜热的释

放，固相中的温度要高 * 图 +（5）中的温度场呈对称

性分布，而图 +（7）中上游枝晶温度比下游要高，这

是由于在对流的作用下，上游枝晶生长速度快，二次

枝晶较发达，释放的潜热多 *
图 + 中等高线的密度反映了温度梯度的大小 *

从图中可以看出，在固液界面处的等高线要密一些，

即固液界面处的温度梯度要大；最密的等高线位于

枝晶的尖端位置，即其温度梯度最大；固相中等高线

的密度最小，即其温度梯度也最小 *比较图（5）和（7）

可以发现，对流使固相中的最大温差增大，当 ! 3 !
%6& 时，枝晶中最大温度差为 !"## )，当 ! 3 !"!# %6&
是，枝晶中的最大差值为 !"#/ )*此外，对流也使上

游温度梯度增大，而使下游温度梯度减小 *

+ " 结 论

# * 采用相场法模拟了 ,-./"(0 12 二元合金在

等温和非等温条件下对流速度 ! 3 !"!# %6& 时枝晶

的生长形貌，模拟结果表明：由于凝固潜热的释放，

非等温凝固时枝晶的生长速率比等温时要慢一些 *
8 *非等温和等温凝固过程中溶质的分布规律基

本是一致，但等温凝固过程中固相的溶质浓度比非

等温凝固要高，而固液界面处的溶质浓度比非等温

要低，且枝晶固液界面前沿的溶质扩散层比非等温

要薄，等高线较密，枝晶前沿溶质梯度较大 *
4 *液态金属的流动改变了合金凝固过程中温度

场的分布 *对流使固相中的最大温差和上游温度梯

度增大，而使下游温度梯度减小 *
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