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镁基合金自由枝晶生长的相场模拟研究∗

段培培 邢辉† 陈志‡ 郝冠华 王碧涵 金克新

(西北工业大学应用物理系, 陕西省凝聚态结构与性质重点实验室, 西安 710129)

( 2014年 9月 9日收到; 2014年 10月 15日收到修改稿 )

利用定量相场模型, 以Mg-0.5 wt.%Al合金为例模拟了基面 ((0001)面)内镁基合金的等温自由枝晶生长
过程. 通过研究该合金体系数值模拟的收敛性, 获得了最优化值耦合参数λ = 5.5及网格宽度∆x/W0 = 0.4,
并在该参数下系统研究了各向异性强度和过饱和度对枝晶尖端生长速度、尖端曲率半径、Péclet数及稳定性常
数σ∗的影响. 结果表明, 由微观可解性理论得到的稳定性系数σ∗与 ε6拟合值σ∗ ∝ ε1.819056 , 更接近理想值
σ∗ (ε6) ∝ ε1.756 . 此外, 当过饱和度Ω < 0.6时, 稳定性系数σ∗不随 ε6的变化而变化, 而当Ω > 0.6时, 稳定
性系数σ∗随着 ε6的增加而减小. 这反映了枝晶的生长由扩散控制向动力学控制的转变. 随着过饱和度的增
加, 枝晶形貌由雪花状枝晶向圆状枝晶转变.

关键词: 相场模拟, 镁基合金, 枝晶生长
PACS: 02.60.Cb, 81.10.Aj, 81.30.Bx, 81.30.Fb DOI: 10.7498/aps.64.060201

1 引 言

镁基合金材料是理想的轻型合金材料, 具有
质量轻, 比强度和比刚度高及可回收再利用的优
点 [1], 有望取代铝合金、锌合金和塑料等而被广泛
地应用于航空航天工业、国防军工、运输工业及电

子通信工业等领域 [2−5]. α-Mg相枝晶是镁基合金
材料中最普遍且最重要的微观组织结构, 是影响其
力学性能的重要因素. 镁基合金是典型的密排六方
结构晶体, 但由于受到晶体学特征的影响, 它的枝
晶较为发达, 粗大的枝晶导致其机械性能较差, 所
以研究镁基合金枝晶结构的形成规律及主动控制

既是一个凝固理论研究中的基础问题, 也是一个具
有极大应用价值的工业问题.

在自由枝晶生长中存在两个重要的极限条件.
一方面, 在纯金属凝固过程中, 枝晶的生长只受到
液相中热扩散的控制; 另一方面, 在合金凝固过程

中, 由于热扩散率与溶质扩散率之比较大 (一般在
102—104量级), 因此常常假设枝晶是在等温条件
下发生的, 即枝晶生长只受到溶质扩散的控制. 在
合金凝固过程中, 随着溶质的增加, 将出现两个有
趣的效应: 少量的溶质的加入将使枝晶尖端失稳,
这将导致枝晶尖端曲率半径的降低与枝晶生长速

度的提高; 随着溶质含量的进一步增加, 枝晶的生
长逐渐受到溶质扩散的影响, 这将导致枝晶尖端生
长速度的降低. 在本文的研究中, 我们只关注纯溶
质控制的枝晶生长过程. 枝晶尖端生长速度与尖
端曲率半径是枝晶生长过程中两个重要的物理量,
也是许多理论与实验研究的重点. 在枝晶生长理
论模型方面, Ivantsov和Nauk [6]的模型表明, 枝晶
在过冷熔体中生长的解析解是简并的, 该简并中过
冷度与Péclet数相关联, 而非尖端生长速度, 其中
Pc = V R/(2D), D是热扩散率或溶质扩散率. 结
果表明, 在给定过冷度条件下, 可以得到无穷多组
解, 即满足V R = 常数. 而事实上随后的微观可解
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理论 (microscopic solvability theory, MST) [7,8]提

供了一个对于枝晶生长模式选择更加可信的机理.
微观可解性理论在 Ivantsov模型的基础上引入了
界面曲率效应, 并将界面形状和生长速度作为熔体
的过冷度函数. 其简化模型的数值计算和分析表
明, 为得到一个稳态生长的枝晶尖端, 必须考虑界
面能各向异性. 界面能各向异性的存在使系统存在
一系列离散的经典态自洽解, 其中只有对应最大生
长速度的解才是线性稳定的. 从而确定枝晶尖端生
长速度V 和半径R的关系, 即

R2V = 2Dd0/σ
∗, (1)

这里σ∗是稳定性常数, 在过冷度较小 (小Péclet数)
条件下, 满足σ∗ (ε6) ∝ ε1.756 , 其中 ε6 是各向异性

强度.
微观可解理论预测的结果表明, 毛细管力

能够打破 Ivantsov模型所预测的简并关系, LGK
(Lipton-Glicksman-Kruz) [9,10]模型首先预测了在

过饱和熔体中无侧枝的针状枝晶生长达到稳态后

的尖端生长速度与尖端半径. 随后的LKT (Lipton-
Kurz-Trivedi)模型 [11]将LGK模型推广到了高速
生长的条件下. 上述理论研究给出的结果已经在立
方晶体枝晶生长的实验研究中得到了验证. 尽管该
理论并不仅局限于立方系晶体, 也适用于hcp系晶
体, 但相关的实验研究并不多见. 由于金属是不透
明的, 除了少数合金材料的凝固过程能够通过同步
辐射的方法进行观测外, 大多数金属的凝固过程很
难被实时观测. 因此, 寻求一种更为有效的方法来
研究hcp-Mg相枝晶生长模式的选择是该研究领域
的重要问题之一.

随着计算数学以及计算机技术的迅猛发展, 数
值模拟逐渐成为一种可以与实验研究、理论研究

并行的科学研究方法. 近年来, 相场方法逐渐成
为一个被广泛接受的、应用于研究复杂界面形貌

演化的数值模拟技术 [12−19],特别是1996年Karma
与Rappel (KR)定量相场模型 [20]的提出, 使相场
模拟真正进入了定量模拟阶段. 该模型现已被推
广到了定量模拟合金凝固 [21]上, 并广泛应用于凝
固过程中三维胞晶生长 [22]、枝晶间距的历史相关

性 [23]、倾斜枝晶生长 [24]及枝晶 -海藻型枝晶转变
等 [5]的数值模拟研究中. 由于可以有效地避免界
面跟踪而带来的麻烦并能简便地将界面曲率效应、

表面张力各向异性和动力学效应包含在模型方程

中, 国内外研究者已经开始使用相场模拟的方法研

究hcp-Mg相枝晶组织的演化, 并取得了一定的成
果. Wang 等 [25]利用相场方法完整再现了三维等

轴hcp-Mg相枝晶生长形貌; Eiken [26] 利用相场方

法初步讨论了Mg基单相合金定向凝固过程中晶粒
之间的竞争; Provatas等 [1,5]研究了定向凝固过程

中基面内hcp-Mg相枝晶生长形貌的选择及其微观
长度尺度的演化. 虽然国内外研究者已在hcp-Mg
相枝晶生长的数值模拟研究中取得了一定的进展,
但一些基本的问题如枝晶尖端生长模式的选择及

LGK与LKT理论是否能很好地应用于hcp系晶体
的枝晶生长中仍需要进一步的探讨.

基于以上分析, 本文利用定量相场模拟, 以
Mg-0.5 wt.%Al合金为例模拟研究了基面上镁基合
金凝固过程中纯溶质控制的二维自由枝晶的生长,
主要研究过饱和度和各向异性强度 ε6与枝晶尖端

半径R、尖端生长速度V , Péclet数和稳定性常数
σ∗的函数关系. 通过对比由MST理论与LGK理
论、LKT理论分别得到的σ∗值, 直接利用数值模拟
的方法验证LGK与LKT理论在hcp晶体生长中的
应用, 并进一步讨论hcp-Mg相枝晶生长形貌随过
饱和度的变化关系. 通过本文的研究, 我们希望能
够完善该类合金枝晶生长理论, 为该类合金铸造过
程的控制理论提供指导.

2 模 型

2.1 相场模型及数值求解

在稀溶液近似下, Mg-Al合金相图中富Mg一
侧固液相限斜率可以近似成直线, 因此满足函数关
系 cl = kcs, 其中 cs(cl)是界面处固 (液)相侧的溶质
浓度, k是分配系数. 假设其他材料物性均为常数,
并忽略固相中溶质的扩散, 这将使描述晶体生长
的模型简化为单边模型. Karma [27]与Echebarria
等 [21]给出的描述稀溶液近似条件下的二元合金枝

晶生长的相场方程和溶质场方程可以表示成如下

形式:

τ (n̂) [1 + (1− k)U ]
∂ϕ

∂t

= ϕ(1− ϕ2)− λ(1− ϕ2)2(U + θsys)

+∇ · {[W (n̂)]2∇ϕ} − ∂

∂x

[
W (n̂)W ′(n̂)

∂ϕ

∂y

]
+

∂

∂y

[
W (n̂)W ′(n̂)

∂ϕ

∂y

]
, (2)
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1 + k

2
− 1− k

2
ϕ

)
∂U

∂t

= ∇
(
D
1− ϕ

2
∇U + jat

)
+

1

2

∂

∂t
(ϕ[1 + (1− k)U ]), (3)

其中

U =
1

1− k

[
2c/c0l

1 + k − (1− k)ϕ
− 1

]
,

W (n̂) = W0a(n̂),

τ (n̂) = τ0a
2(n̂);

U是无量纲化的过饱和度; ϕ是相场变量, 用来
区分固相 (ϕ = 1)和液相 (ϕ = −1); θsys是无量

纲化的温度; c∞是平均溶质浓度, c0l = c∞/k

是固 -液界面液相一侧的溶质浓度; λ是耦合系

数, 决定了界面宽度的参数; τ0和W0是数值模

拟中的时间尺度与空间尺度. 因为本文忽略

了动力学效应, 所以 τ0和W0可以通过以下两个

关系与实际物理量联系起来: W0 = d0λ/a1和

τ0 = a2λW
2
0 /D, 这里a1, a2是数值计算常数, 其

值依赖于自由能函数的选择, 这里分别为 0.8829和
0.6267. jat =

1

2
√
2
[1 + (1 − k)U ]

∂ϕ

∂t

∇ϕ

|∇ϕ|
是反溶

质截留项, 加入该项可以消除由于人工延拓的界面
而产生的不正常的溶质截留效应. 此外, 本文的数
值模拟不包含热噪声, 当过饱和度较大时, 网格的
数值噪声将导致枝晶侧枝的产生. 一般情况下, 在
合金凝固过程中, 热扩散系数远大于溶质扩散系
数, 因此将系统的无量纲温度场设成一个常数 (本
文模型中的无量纲温度场设为 θsys = 0)是合理的,
即二元合金等温凝固. 各向异性函数是决定枝晶生
长形貌的重要因素, 镁基合金是密排六方晶格结构
(hcp), 与立方晶系相比, hcp系晶体的固 -液界面能
的各向异性更加复杂, 其枝晶也往往呈现出多变的
结构. hcp系晶体基面 ((0001)面)内的各向异性函
数描述了密排六方晶格空间点群的球谐函数 [28]在

基面内的投影, 该球谐函数可以表示成:

γ (θ, ϕ) = γ0(1 + ε20y20 (θ, ϕ) + ε40y40 (θ, ϕ)

+ ε60y60 (θ, ϕ) + ε66y66 (θ, ϕ)

+ · · · ), (4)

其中 ε20, ε40, ε60和 ε66是衡量每个球谐函数贡献

的常系数, 且每个球谐函数为

y20 (θ, ϕ) =
√
5/16π

[
3 cos2 θ − 1

]
,

y40 (θ, ϕ) = 3/
(
16
√
π
)
[35 cos4 θ

− 30 cos2 θ + 3],

y60 (θ, ϕ) =
√
13/

(
32
√
π
)
[231 cos6 θ

− 315 cos4 θ + 105 cos2 θ − 5],

y66 (θ, ϕ) =
√
6006/64

√
π
[
sin6 θ cos (6ϕ)

]
, (5)

这里 θ和ϕ是球坐标里的倾斜角和方位角. 投影在
基面上的二维表面能各向异性函数 [29]可以通过将

θ = π/2, ε20 = −0.026和 ε66 = 0.003代入 (4)式得
到, 其中 ε40和 ε60的贡献也可以忽略

[29]. 然后可
以得到a(n̂) = γ (ϕ) = 1 + ε0 + ε6 cos(6ϕ), 其中 ε0

和 ε6分别为 0.008和 0.002. 本文以Mg-0.5 wt.%Al
合金为研究对象, 其他所需物性参数参考文献 [30],
如表 1所列.

表 1 含Mg-0.5 wt.%Al的镁铝合金凝固过程参数 [30]

合金参数 数值

纯镁熔点 TM/K 923

Al在液相中的扩散系数D/m2·s−1) 1.8× 10−9

Al固 -液界面溶质分配系数 k 0.4
Gibbs-Thomson系数 Γ

Mg-0.5 wt.%Al/K·m−1
6.2× 10−7

液相线斜率 |m|(K·wt.%−1) 5.5

对相场方程和溶质场控制方程 (2)与 (3)采
用均匀网格的有限差分法求解. 计算采用Zero-
Neumann边界条件, 在边界上有 ∂ϕ/∂n = 0,
∂U/∂n = 0. 为减少相场法模拟的计算量, 本文
的模拟区域采用矩形区域, 1/4个初始核位于计算
区域的左下角. 在相场模拟中, 耦合参数λ反映了

界面厚度的大小. 本文的研究首先测试了在该合金
体系数值模拟中的数值收敛性, 选择了合适的耦合
参数λ与空间步长应用于数值模拟研究中, 计算的
时间步长∆t/τ0受到空间步长∆x/W0和耦合参数

λ的限制, 即∆t/τ0 6 (∆x/W0)
2
/
(
4a22λ

2
)
.

2.2 稳定性系数的求解

临界稳定性原理指出了枝晶尖端分叉不稳定

性和侧向分支不稳定性之间的临界状态, 该状态取
决于无量刚参数σ∗. 而对于计算稳定性常数σ∗, 本
文不仅利用微观可解理论的定义 (1)式得到, 也可
利用LGK与LKT定义式得到. 对于在固相中无溶
质扩散的情况, 在LGK与LKT模型中稳定性常数
可以写成如下形式:
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σ∗ =
d0

ρ

{
ξtPt + 2ξcPc

|m| c∞
∆Thyp

[
1− k

1− (1− k)∆c

]} ,

(6)

其中Pt和Pc分别为热Péclet数和溶质Péclet数,
系数 ξt和 ξc在LGK [9,10]定义式中简单为 1, 但在
LKT [11]定义式中为

ξt = 1− 1√
1 +

1

σ∗P 2
t

,

ξc = 1 +
2k

1− 2k −
√
1 +

1

σ∗P 2
c

,

且Pt与Pc满足关系式Pc = LePt, 但在镁基合金
凝固中热扩散系数α ≫ D, 而Le = α/Dl, 故Pt趋

于0. 则LGK与LKT定义式可以分别简化为

σ∗ =
d0∆Thyp

2ρPc |m| c∞
[

1− k

1− (1− k)∆c

] , (7)

σ∗ =
d0∆Thyp

2ρPc |m| c∞
[

1− k

1− (1− k)∆c

]

×

1 +
2k

1− 2k −
√
1 +

1

σ∗P 2
c


−1

, (8)

其中∆Thyp = L/Cp, ∆c = Ui/[1− (1− k)Ui], Ui

是固液界面液相一侧的溶质过饱和度. 对于 (7)式,
将相场模拟中得到的稳态Péclet数、尖端半径ρ及

Ui代入即可得到σ∗; 而对于 (8)式, 将相场模拟中
得到的稳态Péclet数、尖端半径ρ及Ui代入后, 可
利用非线性方程求根的二分法求得σ∗.

3 结果与讨论

3.1 典型枝晶形貌

图 1为Mg-0.5 wt.%Al合金在过饱和度为Ω =

(cl − c∞)/(cl − cs) = 0.65和等温温度为 θsys = 0

条件下基面上稳态镁基合金枝晶的生长形貌和液

相、固相的溶质分布, 黑色线为ϕ = 0的等值线, 代
表了固液界面的轮廓, 渐变的颜色代表溶质的浓
度场分布. 计算区域为 2000d0 × 2000d0, 耦合参
数λ = 5.5, 网格宽度∆x/W0 = 0.4. 有关合适的
耦合参数λ与空间步长∆x/W0的选择, 将在 3.2节
中具体讨论. 从图中可以看出, 基面上充分生长

的hcp-Mg相枝晶呈现出六个最优生长方向, 是典
型的雪花状枝晶, 这是各向异性函数作用的结果.
由于hcp-Mg相枝晶在生长过程中发生的溶质再分
配, 溶质在固液界面液相一侧出现富集, 在枝晶根
部溶质富集度都高于枝晶尖端部位, 这是曲率效应
作用的结果. 当然, 枝晶生长形貌不仅取决于各向
异性函数的选择, 也与系统的过饱和度密切相关,
有关系统过饱和度对枝晶生长形貌的影响, 将在
3.4节中具体讨论.

U
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⊲

图 1 (网刊彩色) 模拟的Mg-0.5 wt.%Al 合金在Ω =

0.65 和 θsys = 0时稳态枝晶生长形貌

3.2 数值收敛性分析

由W0 = d0λ/a1可知, 界面厚度随着λ的增加

而增加, 较大的界面厚度将使数值计算的结果偏离
真实值, 但较小的界面厚度将导致计算时间大大增
加, 因此在数值计算中选择合适的界面厚度使之既
能满足计算精度的要求, 也能兼顾计算效率是相
场模拟的基础问题. 此外, 计算区域的网格宽度也
将影响数值模拟计算的精确度. 之前采用Karma
和Echebarria模型研究的主要是基于立方晶系的
晶体, 如SCN基合金, Al合金和Ni基合金等, 而本
文采用该模型研究的是hcp晶系的Mg基合金, 由
于所研究的晶系以及各向异性强度的不同, λ的适
用范围也会不同, 因此本节需要首先测试不同界
面厚度与网格宽度条件下基面内hcp-Mg相枝晶生
长相场模拟计算结果的收敛性, 进而选择合适的
界面厚度与网格宽度应用于本研究的数值计算中.
所有条件下的模拟区域均为 2000d0 × 2000d0, 初
始晶核半径为 80d0. 当枝晶生长达到稳态后, 计
算得到每种情况下枝晶尖端生长速度V d0/D、枝

晶尖端曲率半径 ρ/d0, Péclet数和稳定性系数σ∗.
图 2中 (a)—(d)分别为模拟得到的Mg-0.5 wt.%Al
合金在Ω = 0.55与 θsys = 0条件下在三种不同的
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网格宽度情况下枝晶尖端稳态生长速度、尖端半

径、Péclet数和稳定性系数随耦合参数λ的变化.
如图 2 (a)所示, 在所有的情况下, 随着耦合参数λ

的增加尖端生长速度总是先增大后减小, 最大值出
现在λ = 5.5附近, 该结果与Ohno [31]的研究结果

是一致的. 尖端生长速度的模拟结果也表明, 在这
三种网格宽度的情况下, 网格宽度对尖端生长速度
的模拟结果几乎没有影响. 图 2 (b)显示了尖端半
径在三种不同的网格宽度的条件下随界面厚度的

变化. 从图中可以看出, 尖端半径随耦合参数变化
的最小值也出现在λ = 5.5附近. 随着耦合参数λ

的增加, 在三种网格宽度的条件下的尖端半径的差
别逐渐增大. 由图 2 (c)可知, 在所有情况下, Péclet
数随λ的增大而增大, 且随网格宽度的增大, 三种
不同网格情况下的Péclet数之间的差别也越来越
大. 在图 2 (d)中, 稳定性系数σ∗随λ的增加均呈

现先增加后急剧减小的趋势, 对于∆x/W0 = 0.4,
在λ < 5.5时σ∗的增加坡度较缓, 可近似为不变.
因此, 为了得到较为精确的结果, 在本文的数值
模拟中, 我们选择耦合参数λ = 5.5和网格宽度

∆x/W0 = 0.4.
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图 2 (网刊彩色) 不同网格宽度下, (a)枝晶生长速度 V d0/D随 λ的变化, (b)枝晶尖端半径 ρ/d0随 λ的变化, (c)
Péclet数随 λ的变化, (d)稳定性系数 σ∗随 λ的变化

3.3 各向异性对枝晶生长的影响

在数值模拟中, 通常采用 ε表示固液界面处的

界面动力学和表面张力的各向异性程度, 它反映的
是原子和分子之间的平均结合能与局部界面动力

学方向性的依赖程度, 对枝晶生长方向的选择起着
重要作用. 图 3 描述的是Ω = 0.65时不同各向异

性强度下枝晶稳态时的尖端生长速度、尖端半径、

Péclet数和稳定性系数值的变化. 图 3 (a), (d)显示

枝晶尖端生长速度V d0/D 和稳定性系数随各向异

性单调增加, 而 (b), (c)则显示枝晶尖端半径ρ/d0

和Péclet 数随 ε6增加而单调减小. 图 3 (d)中通过
非线性拟合得到的稳定性系数σ∗ 与 ε6函数关系为

σ∗ ∝ ε1.819056 , 其中红色虚线为σ∗ (ε6) ∝ ε1.756 的参

考线, 可以看出模拟所得数据与红色虚线几乎一
致. 图 3显示模拟所得结果符合MST 理论的预测,
表明相关理论结果同样适用于hcp系晶体枝晶生
长模式的选择.
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图 3 (网刊彩色) Ω = 0.65, λ = 5.5 时枝晶稳态尖端参数随 ε6的变化 (a)生长速度; (b)半径; (c) Péclet数;
(d)稳定性系数 σ∗
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图 4 (网刊彩色) 由 LGK, LKT和MST的不同定义式
得到的 σ∗值随 ε6的变化

为了进一步研究LGK与LKT理论能否很好
地应用于hcp系晶体的枝晶生长中, 图 4给出了
Ω = 0.65, λ = 5.5时由LGK, LKT和MST的不同
定义式得到的σ∗值随 ε6的变化. 从图 4中可以得
出三种定义式得到的σ∗值均随 ε6的增加而单调增

大, 且在较小的 ε6值时三种定义式得到的σ∗值较

为接近, 但在 ε6增大时, 三种定义式得到的σ∗值之

间差别也越来越大. 由LGK与LKT定义式得到的
σ∗值在 ε6较小时相差不大, 但随 ε6得增大, 二者之
间的差别越来越大. 从 ξt和 ξc定义式可以分析得

出导致这些差别的原因. 当 ε6和σ∗较小时, LKT
定义的 ξt和 ξc式中第二项近似为 0, 则 ξt和 ξc均为

1, 等于LGK中的 ξt和 ξc, 此时两种理论关于σ∗的

定义式近似相同, 值也相近, 但随 ε6的增大, σ∗增

大,差距也增大. 拟合三种定义式得到的σ∗与 ε6得

出, LGK, LKT和MST理论得到的拟合系数分别
为 1.94145, 1.89683和 1.81905, 与之前得到的 1.75
相比, 由MST理论定义式得到的σ∗值更接近理论

解σ∗ (ε6) ∝ ε1.756 .

3.4 过饱和度对枝晶生长的影响

图 5为 ε = 0.002, λ = 5.5时枝晶稳态尖端参

数随过饱和度Ω的变化. 从图 5 (a), (c)中可得出
枝晶尖端速度和Péclet数随过饱和度Ω整体单调

增加, 但图 5 (b)显示枝晶尖端半径随过饱和度Ω

先快速减小, 然后在Ω > 0.60时趋于平缓, 此时半
径减到最小, 并不再随Ω的变化而变化. 图 5 (d)为
由微观可解性理论定义式得出的稳定性系数σ∗随

过饱和度Ω的变化, 在Ω < 0.60时, σ∗值先缓慢

下降后又回升, 在其允许的误差范围内可以近似
为σ∗恒定, 但在Ω > 0.60时, σ∗值快速下降. 分
析图 5 (a), (b)也可得出σ∗变化的原因: 当Ω较小

时, 枝晶尖端速度和半径都近似直线增加或减小,
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但当Ω > 0.65时, 枝晶尖端速度快速增大, 而枝晶
尖端半径却已减到最小且不再随Ω的增大而变化,
即较大的Ω影响枝晶尖端速度快速增大, 却不能
使枝晶尖端半径继续减小, 故此时的σ∗的稳定性

被破坏, σ∗值急剧减小. 在枝晶生长中, 除了尖端
曲率半径 ρ, 尖端扩散长度 l = D/2V 也是描述和

分析该过程的重要的物理量, 这里D是溶质扩散

系数, V 是尖端生长速度. 由扩散长度的定义式可
知, 随着生长速度的增加, 扩散长度逐渐降低, 即
溶质扩散的影响区域逐渐变小, 进而当Ω > 0.6时,
枝晶的生长方式已经逐渐由溶质扩散控制变成动

力学控制.
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图 5 ε6 = 0.002, λ = 5.5时枝晶稳态尖端参数随过饱和度Ω的变化 (a)生长速度; (b)半径; (c) Péclet
数; (d)稳定性系数 σ∗
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图 6 (网刊彩色) ε6 = 0.002, λ = 5.5时由LGK, LKT
和MST得到的 σ∗随过饱和度Ω的变化

图 6为由LGK, LKT和MST定义式得到的
σ∗, 可以看出, 在Ω < 0.60时, 三条曲线均趋于
平缓, σ∗可近似为常数, 分别约为 0.237, 0.249和

0.166, 此时枝晶的生长受到纯溶质扩散的控制; 在
Ω > 0.60时, 由三种定义式得到的σ∗快速减小, 其
原因可能为动力学对枝晶生长的控制增强. 对比
图 7中的不同饱和度下的枝晶形貌图也可得出, 在
Ω > 0.60时, 随着Ω的增加, 枝晶形貌由雪花状开
始转变为球状晶, 即动力学的控制改变了枝晶形
貌, 同时也破坏了枝晶尖端σ∗的恒定性.

图 7为不同过饱和度条件下枝晶相场界面形
貌图. 图 7 (a)显示在低过饱和度Ω = 0.35下, 晶
核生长为没有侧枝的六对称枝晶, 且主枝晶尖端
粗大, 而过饱和度的增加, 促使侧枝生长且数目
增多, 枝晶最终呈雪花状. 当Ω值继续增大时 (如
图 7 (e)), 二次枝开始分叉, 并影响了主枝的生长,
使枝晶形貌开始改变, 同时对应图 5 (d), σ∗也急剧

减小. 当Ω值增大到 0.85时, 主枝晶与侧枝的的相
互竞争使枝晶枝呈散射状排列生长, 最终枝晶由雪
花状转变为圆状.
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(a) (b) (c)

(f)(e)(d)

图 7 (网刊彩色) 不同Ω值 (a) 0.35, (b) 0.45, (c) 0.55, (d) 0.65, (e) 0.75, (f) 0.85下枝晶相场界面形貌图

4 结 论

1)本文采用定量的相场模型模拟了Mg-
0.5 wt.%Al合金凝固过程中纯溶质控制的二维
自由枝晶的生长, 探究了过饱和度和各向异性强度
ε6分别与枝晶尖端参数的关系, 获得了MST理论
的σ∗, 并与LGK理论、LKT理论得到的σ∗值做了

详细的对比.
2)由LGK, LKT和MST定义式得到的σ∗均

在Ω < 0.60时, 三条曲线均趋于平缓, σ∗可近似为

常数, 此时枝晶的生长受到纯溶质扩散的控制; 在
Ω > 0.60时, 由于动力学对枝晶生长的控制增强,
使得σ∗快速减小, 此时与其对应的形貌图也明显
发生变化, 由雪花状转变为圆状.

3)过饱和度较低时, 晶核生长为没有侧枝的六
对称枝晶, 而过饱和度的增大会促进二次枝的生
长, 当Ω增大到 0.75时, 二次枝分叉, 并影响一次
枝的生长, 最终破坏枝晶的雪花状结构, 使枝晶尖
端的稳定性系数σ∗不再恒定而急剧减小; 当Ω增

大到0.85时, 枝晶完全由雪花状转变为圆状.
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Abstract
In this paper, the process of the free dendritic growth of Mg-0.5 wt.%Al alloy in the basal plane (0001) is simulated

in two-dimensional system by using a quantitative phase-field model. A convergence study is carried out to choose
the optimal coupling parameter λ and grid width ∆x/W0 in simulation. Then we systematically discuss the effects of
the anisotropic strength ε and the supersaturation Ω on dendritical tip growth velocity, radius, Péclet number, and
stability parameter σ∗. Results show that the stability parameter σ∗ defined by the theory of microscopic solvability is
a function of the anisotropy strength ε, i.e., σ∗ ∝ ε1.81905, which is obviously closest to σ∗ (ε) ∝ ε1.75 obtained from the
analytical solution. Moreover, for Ω < 0.6, the stability parameter σ∗ is approximately a constant while it sharply and
monotonically decreases with the augment of the value of ε for Ω > 0.6. This indicates that there is a transition from
solute-controlled dendrite to kinetic dendrite as Ω increases. Furthermore, the transition of the growth pattern from the
snow-like to the circle-like patterns occurs as Ω increases.

Keywords: phase-field simulations, magnesium alloys, free dendritic growth
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