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)*+$,-+(. 是典型的!/"钛合金，不同热处理制度和热加工工艺下可得到形貌各异的微观组织，从而表现出

不同的力学性能，深刻理解合金中微观组织的形成机制有助于合金的进一步优化和改造 0 采用相场方法模拟

)*+$,-+(.合金中片层组织的形成及演化，以热力学数据库和动力学数据库为输入，通过计算定量预测"晶界上已存

在初生!相时合金组织随时间的演化 0结果表明，在一定条件下，随着时间的延长晶界!向"晶内生长形成片层组

织，片状!簇的形貌与界面能各向异性密切相关；晶界取向对片层生长有重要作用，垂直于晶界生长时产生最密集

的片层，随倾斜角增大片层加厚且生长缓慢；此外，热处理温度显著改变片层组织形貌，温度越高，片层尖端生长速

度越慢，片层间距越大 0
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" A 引 言

钛合金具有密度低、强度高、耐高温、抗腐蚀等

优点，被广泛用于航空航天、医疗、化工、体育用品等

领域［"］0这类合金的力学性能强烈依赖于其微观组

织，为更好地对合金的工艺进行优化与改进，有必要

深刻理解各种微观组织的形成机制以及演化规律 0
)*+$,-+(. 是最常见的!/"钛合金，其用量达

钛合金总用量的一半 0 随着温度的变化，高温"相

（体心立方结构）会转变为低温!相（密排六方结

构），但在不同的热处理条件下，这种转变会导致

)*+$,-+(.合金呈现出等轴、片层和双态组织三种典

型形貌，并表现出不同的力学性能 0一般而言，等轴

组织具有较高的强度、塑性和疲劳强度［%］；片层组织

具有较好的蠕变性能、断裂韧性和抗裂纹扩展能

力［B］，但塑性和低周疲劳性能较差［(］；双态组织则综

合了等轴和片层组织的特点，不仅具有优良的室温

性能，而且蠕变性能、疲劳性能及热稳定性良好［2］0
随着损伤容限设计思想在钛合金上的应用，钛

合金的抗裂纹扩展性能和断裂韧性受到了越来越高

的重视，片层组织成为研究热点 0迫切需要通过改善

热处理工艺来控制片层组织参数（如片层长宽比、片

层间距等），优化片层组织的力学性能，在保证较高

损伤容限性能的前提下提高其塑性 0然而目前的实

验手段还无法对高温下发生的微观组织演化进行实

时的细致观察，使得片层组织的形成机制以及组织

参数与热处理工艺之间的定量关系尚不明确 0
随着计算材料学方法的发展，可采用计算机模

拟的方法对材料中的微观组织演化过程进行研究 0
在介观尺度上，相场方法由于避免了对界面的跟踪

从而可以处理各种复杂的组织形态 0因此本文采用

相场方法来模拟 )*+$,-+(. 合金中片层组织的形成

过程，并探讨界面能各向异性和热处理温度对片层

形貌的影响 0

% A 相场模型

相场方法以 C*@DE<>F+G8@98< 相变动力学理论为

基础，主要应用于材料微观组织演化的研究，在过去

的十几年中获得飞速的发展，并在凝固、固态相变、

晶粒长大与粗化等方面得到广泛的应用［$—""］0
相场模型采取场变量来表征研究体系 0 对于

)*+$,-+(.合金中的"+!相变过程，需两个浓度场变
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量 !!"，!# 来描述两相中的溶质浓度以及一个结构

场变量!来表征两相的晶体结构差异，设! $ % 表

示基体相!，!$ & 表示生成相"，则体系总的自由能

" 可表示为

" $ &
#’!#

"’ (!$%

)

#

$!

#

%( )! *# ( & + , （&）

这里，#’ 是摩尔体积，# 是系统总体积，!$% 为梯度

项系数张量，"’ 为局域摩尔化学自由能函数，& + 为

体系的弹性能 , "’ 可写为

"’ $ ’（!）""’ (（& - ’（!））"!’ ("!
)（& -!）)，

（)）

式中，’（!）$!
.（&% - &/!( 0!

)），"为能垒系数，""’
和 "!’ 分别为"相和!相的摩尔自由能，均为成分

!$ 和温度 ( 的函数，可由热力学数据库给出 , & + 来

源于相变过程中晶体结构变化所产生的弹性畸变 ,
倘若该弹 性 畸 变 使 得 新 相 与 母 相 之 间 为 共 格 界

面，则弹性能对体系总能量起重要贡献，并可根据

123423567839 弹性理论［&)］给出其表达式 , 然而在钛

合金的片层组织中，片层尖端处为非共格界面，片层

宽面处为半共格界面，界面上的位错和空位使得弹

性畸变能作用较弱 , 在高温保温处理时，:;<0!"<=#
合金中相变的模式为形核<生长型，由于新相与母相

的成分不同，相变的实质为过饱和固溶体中的脱溶

沉淀，主要的物理过程是体系中溶质扩散跳跃的长

程迁移，且原子通过相界面较为容易 , 因此，本文忽

略弹性能对体系的影响，只考虑在不同生长方向上

界面能的各向异性 ,
在相场理论中，体系的界面能与（&）式中梯度项

系数的平方根成正比 ,二维情况下，梯度项系数张量

可表述为

!$% $#% !: & %
%[ ]) ! , （.）

这里，#% 为正常数；) 为表征界面能各向异性程度

的常数，若 ) $ &，则界面能为各向同性，本文选取

% > ) > &，表示片层尖端处的非共格界面与片层宽

面处的半共格界面之间界面能的比值为 & ?")；*
为旋转矩阵，其表达式为

! $
4@+$ - +;9$
+;9$ 4@+[ ]

$
， （=）

其中$表示界面能最大值方向在正交坐标系中的

倾斜角 ,
浓度场变量和结构场变量随时间演化的动力学

过程 分 别 由 A329<B;"";37* 方 程［&.］和 !""C9<A329 方

程［&=］描述，即

&
#)

’

$!$

$+ $

#

· ,$%

#%"
%!( )[ ]

%
， （/）

$!
$+ $ - -%"

%!
， （0）

式中，+ 为时间，,$% 和 - 分别为 !$ 和!的动力学系

数，化学迁移率 ,$% 是成分 !$ 和温度 ( 的函数，可从

热力学数据库得到 ,
以上动力学控制方程经无量纲化，设定合适的

模拟参数，选取镜面对称边界条件，并利用 D6"C7 差

分方法进行数值求解，即可得到体系中微观组织随

时间的演变过程 ,

. E 模拟结果及讨论

!"#" 初始形貌设定

研究体系选为 )/0 F /&) 的二维网格，初始形貌

为!基体的底部有一薄层"相，"G!相界面处由随机

噪声给出非平直界面，如图 & 所示 ,图 & 中黑色部分

为!相，! $ %，其 !" 和 # 的摩尔分数为 ( $ &)).
1 时的平衡成分，白色部分为"相，! $ &，其 !" 和

# 的摩尔分数为相应热处理温度下的平衡成分 ,
根据 H6"";9+<ICJC7J3 界面失稳理论［&/］，只有当

界面上存在微小扰动且达到临界波长时才可能从界

面处生成片状形貌，此处所设定的"G!相界面扰动

对应真实系统中界面上的成分涨落 ,

图 & :;<0!"<=# 合金"G!两相初始形貌

!"$" 片层组织的形成与演化

为模拟片层组织的生成，设定自由能归一化

参数为/ F &%= KG’@"，迁 移 率 归 一 化 参 数 为 &%- &L

’)’@"GK+，则无量纲化后结构场变量动力学系数和梯

度项 系 数 分 别 为 -
M

$ )，#
M

% $ %E%=L , 时 间 步 长 为
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!"!#，总计算步数为 $!!!!，其余模拟参数设定为：

! % &!’( )，" % !"&$，!% !*
图 + 给出不同时刻下的片层组织 * 图 ( 和图 ,

则分别给出 -. 原子和 / 原子摩尔分数的空间分布

随时间的变化，其中无量纲参数 # 为时间步长与计

算时间步数的乘积，随灰度增加表示浓度值逐渐降

低 *模拟结果表明：（&）在!0"两相区保温时，!相因

界面扰动而形核，并向"基体内生长形成片层组织，

相邻!片之间仍存在残留"相 *（+）相变过程中，-.
原子从"相向!相扩散，而 / 原子从!相向"相扩

散，并在片层间形成 -. 原子的贫瘠区和 / 原子的富

集区 *（(）!片层的形貌与 -. 和 / 的成分空间分布

一致，表明相变受溶质原子的长程扩散控制 *

图 + 123$-.3,/ 中片层组织的形貌演化过程 （4）# % &!!!，

（5）# % +!!!，（6）# % (!!!

!"!" 界面能各向异性对片层形貌的影响

由（(）和（,）式可以看出，界面能各向异性的程度

和角度可通过改变!和 " 两个参数来调节 *分别设定

图 ( 123$-.3,/ 中 -. 原子浓度随时间的变化 （4）# % &!!!，

（5）# % +!!!，（6）# % (!!!

不同的#和"，以考察其对片层组织形貌的影响 *
固定其他参数，将 " 值分别改为 !"!7 和 !"+#，

这两种情况下 # % (!!! 时的片层组织形貌如图 #
所示 *通过与图 +（6）（ " % !"&$）比较可以看出，界面

能各向异性程度不同时所得到的"片层的形貌也

不同，当 " 逐渐增大时，"片的宽度相应增大，而其

长度则相应变小 *
固定其他参数，仅改变界面能各向异性角度!

为$8$ 和$8(，这两种情况下 # % (!!! 时片层组织

形貌如图 $ 所示 * 此时模拟所得片层与纵轴夹角分

别约为 (!9和 $!9，亦即片层生长方向与界面能最大

的方向相一致 *通过与图 +（6）（!% !）对比可见，随

着倾斜角增大，片层厚度逐渐增加，而其长度逐渐减

小 *注意到!即为最大界面能方向与!8"相界面法

线方向之间的夹角，当该夹角越大，则片层生长方向

上可以扩散的溶质原子相对越小，不利于相变的进

行，继而使片层变得短而宽 *
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图 ! "#$%&’$!( 中 ( 原子浓度随时间的变化 （)）! * +,,,，

（-）! * .,,,，（/）! * 0,,,

!"#" 热处理温度对片层组织的影响

片层形貌除与界面初始扰动导致的片层形核、

界面能各向异性等因素密切相关之外，还取决于相

变时两相的自由能差，而在成分一定的情况下，自由

能是温度的函数 1 同时，原子扩散也强烈依赖于温

度，因此热处理温度将会对片层组织形貌产生一定

的影响 1
设定 " * ,2+%，!*!3%，并选取两个不同的热处

理温度 # * ++.0 4 和 # * ++50 4，图 5 显示了这

两个温度下 ! * 0,,, 时的显微组织 1通过与图 %（)）
（# * +,50 4）比较，可以清晰地看出热处理温度对

"片层形貌有重要影响，温度越高，所形成的片层越

少，片层尖端的生长速度越慢，片层间距也越宽 1
热处理温度对片层组织形貌的影响可以作如下

解释：高温下溶质原子扩散快，易于使整个界面向前

推进，导致只有很少的区域达到片层形成所需的浓

图 6 界面能各向异性程度对片层形貌的影响 （)）" * ,2,7，

（-）" * ,2.6

图 % 界面能各向异性角度对片层形貌的影响 （)）! * !3%，

（-）! * !30

度梯度，这意味着更大的片层间距 1同时由于温度较

高时两相的自由能差减小，降低了相变的驱动力，从

而使片层尖端生长速度降低 1 当温度达到 ++50 4
时，片层组织甚至无法形成，这是因为横向与纵向上

的溶质原子扩散速度都很快，原子扩散距离均较大，

致使初始的非平直界面变得平滑，导致即使界面能

8 0!% 物 理 学 报 69 卷



图 ! 热处理温度对片层形貌的影响 （"）! # $$%& ’，（(）!

# $$!& ’

仍然存在各向异性也无法形成片层形貌 ) *+,,-./0
123243" 界面失稳理论［$5］表明，温度越高，则体系的

过饱和度越低，界面失稳所需要的临界波长越大，亦

即形成的片层间距越大 )当临界波长超过晶界!相

的长度时，则无法形成片层组织 )

6 7 结 论

采用相场方法研究了 8-09:,06; 合金中片层组

织的形成机理和长大过程，给出了不同条件下组织

形貌随时间的演化过程以及不同时刻溶质原子浓度

的空间分布 )模拟结果表明：相变受溶质原子扩散所

控制，:, 原子从"相向!相扩散，; 原子从!相向"
相扩散，并在相界处形成 :, 原子的贫化区和 ; 原子

的富集区 )界面能各向异性程度越大，则生成的!片

越长、越细，此外界面能越高的方向上片层生长越

快 )片层形貌对热处理温度很敏感，温度越高，片层

间距越宽，生长速度越慢 )计算机模拟结果对实验起

到一定的指导作用，可通过增加空位或位错等晶体

缺陷来调节界面能，或者设置合适的热处理温度得

到不同的片层组织参数，从而优化合金力学性能的

搭配 )
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