
二元合金高速定向凝固过程的相场法数值模拟!

李梅娥!）" 杨根仓#） 周尧和#）

!）（西安交通大学材料科学与工程学院，西安 $!%%&’）
#）（西北工业大学凝固技术国家重点实验室，西安 $!%%$#）

（#%%(年 !#月 !$日收到；#%%&年 &月 $日收到修改稿）

利用相场法对二元合金高速定向凝固过程进行了模拟，为简化计算，采用了温度冻结近似 )模拟了定向凝固时
平界面失稳、界面形态演化、溶质浓度分布以及高速绝对稳定性条件下胞晶向平面晶的转变等，得到了不同抽拉速

度下胞晶间距、胞晶尖端温度以及有效溶质分配系数等参数，显示了高速生长条件下的溶质截留效应 )
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! > 引 言

合金定向凝固过程的界面形态学一直是人们关

注的焦点之一 ) ?:443=@和 A5B5CB2［!］利用扰动分析方
法提出了所谓线性稳定性理论（?A理论），来预测定
向生长时平界面失稳的扰动波长；D2CC5= 和
E2=F5C［#］进一步考虑了达到稳态平界面生长之前的
初始瞬变过程，提出了一次枝晶间距的计算公式，与

实验结果符合较好 )除理论分析外，人们还利用实验
及数值计算方法作了大量工作，来研究定向凝固的

界面稳定性、胞晶间距调整以及界面动力学效应和

各向异性的影响等 )而上述工作都是基于经典尖锐
界面模型，在尖锐界面模型中，固液界面厚度为 %，
即固、液相在界面处是突变的 )在晶体生长过程中，
这一界面的形状和位置是不断变化的，界面跟踪给

数值计算带来极大困难 )
近年来出现的相场模型是一种弥散界面模型，

该模型认为固、液相之间是渐变的，即界面具有一定

厚度 )通过引入一个新的变量———相场变量!来描
述不同的相，将整个计算域作为一个整体，避免了界

面跟踪带来的困难，已被广泛用于模拟相变过程中

的组织演化问题［(—+］)本文利用相场法模拟二元合
金定向凝固的界面形态演化过程，对定向凝固的胞

晶间距调整、胞晶向平面晶转变以及溶质截留等进

行研究 )

# > 计算模型

$%&% 控制方程

对于由组元 !，" 组成的二元合金，其相场控制
方程为
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式中!为相场变量，$ 为成分 " 的溶质浓度，%! 及

%" 定义如下：
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其中 *（!）G!(（+!# H !-!I !%）是!的单调递增函
数，满足 *（%）G %，*（!）G !；.（!）G!#（! H!#）为一

双阱势函数，且有 *J（!）G (%.（!）；-!，"为待定常

数；+!，"及 ,!，"分别为纯物质 ! 和 " 的潜热及熔点；

&$ G &E *（!）I &A（! H *（!））是与相场有关的溶质
扩散系数，其中 &E，&A 分别为液相及固相的扩散系

数；#!为与界面动力学有关的参数；梯度项系数"
与界面自由能各向异性有关，对四次对称型各向异
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性，!!!!（" #"$%&’#），#为固液界面法向与 ! 轴夹
角，"为各向异性指数，!!为常数项 (
通过求解固、液共存的一维相场方程以及界面

自由能定义可建立相场参数 "#，$，%$ 及!与材料
热物性参数的关系［’］(

图 " 抽拉速度 & ! )*+$,-&时界面形态演化过程

!"!" 温度冻结近似

为模拟合金定向凝固过程，实际还应求解能量

方程，但为使问题简化，本文采用了温度冻结近似

（./%012 31,41/536/1 544/%78,538%2）［9，:］，根据该近似
假设，’ ! ’) # (（ ) ; ))），即相对于沿定向生长方
向以抽拉速度 & 移动的坐标系而言，温度梯度 ( 为
常数 (其中 ))为参考平面，’)为其对应温度 (由于热
扩散系数一般较溶质扩散系数高 ’个数量级，因此，
在感兴趣的时间尺度内，凝固潜热扩散很快，可忽略

不计；另一方面，液、固相导热系数相差不大，可认为

固相及液相内的温度梯度相同，因此采用上述假设

是合理的 (
由于凝固界面是不断移动的，为节省计算时间，

并使凝固界面始终处于计算域内，采用移动盒算法：

若%-（&< *）! +，%为网格尺寸，< * 为时间步长，&

为温度场移动速度（抽拉速度），则每经过 +步，相场
及浓度场均沿定向生长方向前移一个网格，即

$,，- !$,#"，-，.,，- ! .,#"，-，而新进入计算域的一排网

格则采用远场边界条件，即!! "，. ! .= (计算域内
温度分布保持不变 (

> * 结果与讨论

考虑 ?8@A6合金系，采用的材料物性参数如下
（# 为 ?8，$ 为 A6）：’# ! "9B:C，’$ ! ">+:C，/# !

B>+)D-$,>，/$ ! "9B:D-$,>，0/ ! "); + $,B -&，01 ! "); E

$,B -&，&# ! >*9 F "); + D-$,B，&$ ! B*E F "); + D-$,B (初

始液相中溶质元素 A6的含量为 .= ! )*’):>53 ( G，

平衡分配系数 2) ! )*:H* 界面厚度’! + F "); H $,，

网格尺寸% ! B*+ F "); H $,，各向异性指数"! )*)’，
噪声强度(! )*>*
计算域为 :)) F "))) 网格，温度梯度 ( ! B F

")’C-$, ，抽拉速度为 )*B+—>*)$,-& (计算域两侧面
采用绝热边界条件（即热通量为 )），底面和顶面边
界条件设置见 B*B*
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!"#" 定向凝固过程的界面形态演化

图 !为抽拉速度 ! " #$%&’()时的界面形态演
化过程，开始时界面为平界面，随后出现了扰动，随

着凝固的进行，扰动放大，形成胞状结构，由于初始

扰动波长太小，胞晶之间竞争生长，生长快的胞晶通

过变粗阻止其相邻胞晶生长，以达到调整胞晶间距

的目的，最终形成一种准稳态胞晶结构 *从图中还可
看出，在胞间沟槽下部有一些封闭小液滴，这种高浓

度的小液滴凝固后形成成分偏析点 *

!"$" 不同抽拉速度下定向凝固的准稳态结构

图 +为不同抽拉速度下合金定向凝固达到准稳
态时的相场，图 ,为其对应溶质场 *由图 +可见，速
度越小，胞晶间距越大，胞间沟槽越深，当 ! "
#$+%&’()时，沟槽底部已越出计算域之外 *相反，速
度越大，胞晶间距越小，沟槽越浅，当 ! " +$%&’()

时，界面只有很小的波动，! " ,$#&’()时，界面始终
为平界面 *
根据 -.理论，高速绝对稳定性的临界速度为

!/0) "
"#1（$ 2 !）%

$+!
， （%）

" 为液相线斜率，"为吉布斯3汤姆逊系数，$ 为溶
质分配系数，采用 4565［7］的计算公式

$（!）"
$# 8 ! (!9

! 8 ! (!9
， （:）

!9 为界面扩散速度，将该式代入（%）式可求出 !/0)

约为 +$%&’() *可见，本文模拟结果与 -. 理论基本
一致 *
表 !给出了不同抽拉速度下各参数值，由表可

见，随着 ! 增大，胞晶间距减小，胞晶尖端温度下
降，这与尖锐界面模型［!#］中定向凝固接近高速平面

生长时，速度越大，界面温度越低的结论一致 *从表
中还可看出 !#+ 约为常数 *

图 + 不同速度下准稳态结果
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图 ! 与图 "对应的溶质场（图中灰度标尺表示溶质元素 #$的原子分数）

表 % 不同抽拉速度下达到准稳态时各参数值

!&（’(&)） !&%* + , ’( " -./ &0 #1，-./ #2，-./ $（!） !!" &%* + 3

*4"5 "45! %56345 *4,!6 *4!36 *4337 %47*
*45 %475 %5664% *4,!% *4!8% *48*6 %4!7
%4* %4%5 %5654* *4,"7 *4!87 *48!* %4!"
"4* *43" %56*4! *4,", *4,*, *485! %4!5
"45 — %5764% *4,", *4,*6 *487* —

!4* — %57!4" *4,", *4,*8 *4875 —

!"!" 溶质截留效应

如图 !，速度较小时，溶质再分配明显，故胞晶
与胞间沟槽内浓度相差大，胞晶尖端溶质扩散层也

较宽，随着速度增大，固、液相浓度差减小，当 ! 9
!’(&)时，固相与液相浓度十分接近，溶质截留现象
明显 :如表 %，! 增大，胞晶尖端固相浓度增大，这与
经典凝固理论吻合，但尖端处液相浓度下降，却与经

典理论相反，这是因为经典理论是建立在局部平衡

的基础上，认为 %2，-./ 9 $* %1，-./，然而实际上随着 ! 增
大，溶质分配系数 $（!）是增大的 :根据本文计算结
果对（7）式进行拟合，得出 !;!%4**"’(&)，图 , 为
!; 9 %4**"’(&)时（7）式与计算结果对比图，可见两

者符合较好 :

图 , 溶质分配系数与速度的关系
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图 ! 不同速度下沿生长方向的浓度分布（!为网格数）

图 !为不同抽拉速度下达到准稳态时，沿生长
方向的浓度分布，对胞状结构，取通过胞晶尖端轴线

上的浓度值，对平界面取计算域中心线上的浓度值 "

图中浓度峰值对应固#液界面位置，可见，随 " 增大，
固液界面位置越低，即尖端温度越低；同时，固相浓度

增大，最后在 " $ %&!’(#)时固液界面处固相浓度接
近 #*；另外，速度越高，固相中浓度波动越强烈；速度
越小，固液界面前沿溶质扩散边界层厚度越大 "

+ & 结 论

利用相场模型计算了二元合金高速定向凝固过

程，得到了定向凝固时界面形态演化、溶质浓度分布

等 "计算结果表明，对本文模拟的 ,-./0 合金，高速
绝对稳定性临界速度约为 %&!’(#)，与经典理论一
致；在接近高速平界面生长时，随着凝固速度增大，

胞晶间距减小，胞间沟槽变浅，固液界面温度降低，

固液界面处固相浓度增大，液相浓度减小，有效溶质

分配系数增大，溶质截留效应更明显 "
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