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相场法模拟Fe-C合金定向凝固的液相通道∗

康永生 赵宇宏† 侯华 靳玉春 陈利文

(中北大学材料科学与工程学院, 太原 030051)

( 2016年 6月 2日收到; 2016年 6月 22日收到修改稿 )

在定向凝固的研究中, 主要是通过改变推进速度或温度梯度以调节凝固组织, 提升合金铸件性能. 对于
不同定向凝固条件下组织的形成及相关性质的研究成为了热点, 本文主要研究在特定定向凝固条件下Fe-C
合金枝晶尖端分裂后形成的液相通道及推进速度对于液相通道的影响. 研究发现: 在系统各向异性与材料各
向异性的综合作用下, 形成了定向凝固液相通道; 且随推进速度的增大, 液相通道内溶质浓度升高, 长度增大,
直径基本维持不变. 通过液相通道相关尺度以及溶质富集的模拟结果分析其造成的晶内偏析的程度, 同时指
出可通过适当降低推进速度来减小液相通道溶质偏析的程度.

关键词: 定向凝固, 液相通道, 推进速度, 偏析
PACS: 81.30.Bx, 71.15.Rf, 68.37.–d DOI: 10.7498/aps.65.188102

1 引 言

在合金定向凝固和单晶铸件中, 由溶质偏析
所造成的诸如雀斑之类的缺陷及微观组织很难在

进一步的加工中消除 [1−3], 致使铸件性能大幅度降
低. 如何合理地控制溶质偏析, 从而提高铸件性能,
成为了材料学家孜孜不倦的追求. 从凝固过程控制
凝固组织, 了解溶质偏析的产生机理及途径, 对于
有效、合理地控制铸造缺陷、提升铸件性能有极大

的研究意义.
研究表明 [4−8], 影响定向凝固铸件的主要因

素包括推进速度和温度梯度. 许多学者通过实验
或模拟的方法研究了二者对于最终凝固组织及性

能的影响, 取得了不菲的成果. 相场法模拟由于
能定量、准确且直观地描述枝晶生长过程, 并且
可以耦合各种外部场, 模拟各种复杂条件下的凝
固组织变化, 从而在微观组织研究中得到了广泛
的应用. Haxhimali等 [4]率先研究了界面能各向异

性作用下Al-Zn合金中存在的DOT转变, 即 [110]-
Hyperbranched-[100]的转变, 并指出了溶质含量对

于界面能各向异性以及枝晶生长取向转变的影响

作用. 随后, 文献 [5, 6]也通过相场法模拟研究Al-
Zn合金枝晶取向转变, 在定向凝固条件下模拟获
得了海藻状晶, 同时获得与实验结果相一致的模拟
结果. Morteza 等 [7]对于Al-Zn合金枝晶取向转变
进行了进一步的研究, 综合多次模拟及实验结果,
研究了在系统各向异性 (包括推进速度和温度梯
度)与材料各向异性 (界面能各向异性)共同作用下
枝晶取向转变以及树枝晶到海藻状晶转变的渐变

过程. 在以上相场模型的基础上, Salgado-Ordorica
等 [8]将流场耦合至定向凝固相场模型中, 研究了
[110] 取向枝晶尖端分裂形成孪晶的机理, 并成功
模拟出自然对流下孪晶的形成过程. 定向凝固技
术是在对高温合金的研制中建立和完善起来的, 然
而对于铁基高温合金定向凝固的研究并不多见, 多
数人都在研究 [110]枝晶定向凝固过程中的微观组
织变化, 很少有人研究在DOT 转变中位于多枝晶
(hyperbranched)区域枝晶在定向凝固过程中的微
观组织演化. 本文率先通过相场法模拟出Fe-C合
金定向凝固过程中所形成的液相通道, 并系统地分
析了液相通道的形成及其相关性质.
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由于枝晶尺度较小, 一般在几微米, 在实验中
观察其形貌演化不易操作 [9], 本文对于枝晶尖端分
裂后形成的液相通道的研究, 主要以相场法模拟结
果为基础, 利用定向凝固原理进行数据分析及处
理. 首先, 介绍了本文模拟所使用的相场模型以及
相关相场参数. 其次, 确定合理的模拟参数, 研究
推进速度对于枝晶尖端分裂行为以及液相通道的

影响. 最后, 通过综合研究枝晶的形貌及溶质场分
布, 优化定向凝固参数, 减小晶内偏析程度.

2 相场模型

相场法引入了在界面处急剧变化但连续的变

量ϕ(r, t), 它表示材料在位置 r, 时间 t处的有序化

数 (ϕ = −1时为液相, ϕ = 1时为固相). 这样, 固液
界面就变成了一个具有一定厚度的薄层. 本次模拟
所采用的是Ohno和Matsuura [10,11]改进后包含固

相扩散系数的Kurz-Giovanda-Trivedi模型, 主要
包括相场控制方程以及溶质场控制方程.

首先, 定义一个无量纲参数u:

u = ln C

[(C0
L + C0

S)/2 + ϕ(C0
S − C0

L)/2]
, (1)

则溶质场控制方程及相场控制方程为:

τ
∂ϕ

∂t
= ω2∇2ϕ+ (ϕ− ϕ3)− λ

1− ke
(1− ϕ2)2

×
[

eu − 1 +
(x− x0 − Vpt)(1− ke)

lT

]
,

(2)
∂C

∂t
= ∇

[
q̃(ϕ)DL euC

0
L[1 + ke − (1− ke)ϕ]

2
∇u

]
−∇ · jat, (3)

式中, C为溶质浓度, 上标 0表示平衡态, 下标S,
L分别表示固、液态; t为枝晶生长时间; DL为

溶质液相扩散系数; jat为溶质截留项
[12]; w为界

面宽度; τ为弛豫时间; λ为主枝晶间距; k e为溶

质分配系数; VP为推进速度; lT为热扩散长度,
lT = (me(ke − 1)C0

L)/G, m e为合金液相线斜率, G
为温度梯度; x为枝晶尖端X轴坐标, 下标 0 表示
初始晶核位置.

立方对称晶体固液界面界面能表达式如下 [13]:

γsl(n) = γ0
sl

(
1 + a1

(
Q− 3

5

)
+ a2(3Q+ 66S − 17

7
) + · · ·

)
, (4)

Q =
n4
x + n4

y + n4
y

(n2
x + n2

y + n2
y)

2
,

S =
n2
xn

2
yn

2
z

n2
x + n2

y + n2
y

, (5)

w = w0γ(n), τ = τ0γ(n)
2. (6)

在模拟过程中, 通过 (6)式将界面能各向异性添加
至相场模型中. n为界面法向量; γ0

sl为各向同性的

界面能; a1, a2为两个各向异性因子; w为界面宽

度; τ为弛豫时间; 下标 0表示初始值即相场模型
参数.

3 数值求解

3.1 初始条件和边界条件

取半径为 r0的初始球形晶核:ϕ = 1, �x2 + y2 + z2 6 r20,

ϕ = −1, x2 + y2 + z2 > r20.
(7)

置初始晶核于计算区域的一角 (x, y, z > 0), 设
枝晶轴对应于直角坐标系的x轴、y 轴、z轴, 初
始界面采用球体形状, 它代表凝固开始时的晶
核. 为了减小计算量, 计算取八分之一立方体
区域 (x, y, z > 0). 在计算区域边界上采用Zero-
Neumann边界条件 [14].

3.2 材料热物性参数

本文研究对象为Fe-0.5 wt%C合金, 模拟选用
热物性参数如表 1所列.

表 1 模拟选用材料物性参数

Table 1. Material properties values chosen for simulation.

Property Value in simulation

me/K·(wt.%)−1 −65

ke 0.204

TM/K 1810

DL/m2·s−1 2.0× 10−8

DS/m2·s−1 1.0× 10−9

ρ/kg·m−3 7.01× 10−3

Lf/J·mol−1 15170

3.3 相场参数设置

为获得收敛性的模拟结果, 本次模拟相关相场
参数设置如表 2所列. λ为相场模型参数中的惟一
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自由变量, 本文中长度和时间分别以界面厚度w0

和弛豫时间 τ0进行无量纲化计算, 具体过程参考文
献 [6].

表 2 模拟选用相场模型参数

Table 2. Phase-field model parameters for simulation.

Phase-field model parameters Value in simulation

λ 16

ω0/m 1.0× 10−7

τ0/s 1.0× 10−6

4 结果分析

由于在模拟过程中忽略了动力学因素的影响,
为避免模拟结果产生较大误差, 定向凝固冷却速度
不宜过大. 在以下模拟过程中, 设定定向凝固温度
梯度G = 20 K/mm, 分别选取不同的推进速度VP,
主要研究推进速度对于特定条件下定向凝固过程

中液相通道形成的影响.

4.1 界面能各向异性对于枝晶液相通道

的影响

研究表明 [4−7,15], 在不同的界面能各向异性的
影响下, 枝晶尖端的生长取向会发生转变. 随定向
凝固推进速度的增大, 枝晶尖端会出现分裂现象,

形成复杂的枝晶形貌. 通过图 1的对比, 可以发现:
在定向凝固枝晶生长模拟过程中, 界面能各向异
性也影响着枝晶尖端的分裂行为, 使枝晶在更小
的速度下发生尖端分裂现象. 在谢玉 [16]对于Fe-C
合金枝晶生长的研究结果中, (a1, a2) = (0,−0.01),
(0.08,−0.01), (0.12,−0.01) 分别属于 [110]、多枝
晶、[100]区域. 在图 1的模拟过程中, 选定三组界
面能各向异性参数进行定向凝固枝晶生长模拟研

究. 在设定定向凝固条件下, 与Al-Zn 合金模拟结
果相比 [5] (如图 1 (b)所示), 并未出现类似海藻状
晶, 而是出现枝晶尖端分裂现象, 形成类似孪晶的
对称枝晶结构, 与Salgado-Ordorica等 [8]的模拟实

验结果相一致. 由于在模拟过程中并未考虑流场作
用, 模拟结果表明在相应的条件下, 系统各向异性
因素 (推进速度和温度梯度, 二者平行)抑制了海藻
状晶的形成, 使分裂后的枝晶尖端仍沿温度梯度方
向生长. 且形成的枝晶在分裂的原尖端位置形成液
相通道, 造成了溶质的大量富集. 由于界面能各向
异性在合金体系内会受到溶质含量的影响 [4], 通过
调节特定成分合金的界面能各向异性系数可以研

究不同成分合金的定向凝固组织变化. 同时, 选择
合适成分的合金有助于改善最终定向凝固组织, 减
少枝晶尖端分裂现象, 从而减低晶内偏析.

(a)

G

(b) (c)
Φ

1.00

-1.00

0.70

-0.70

0.35

-0.35

0

图 1 (网刊彩色)不同各向异性下定向凝固模拟结果 VP = 4 mm/s, t = 800 (a) (0,−0.01); (b) (0.08,−0.01);
(c) (0.12,−0.01)

Fig. 1. (color online) Phase-field results for DS with varying anisotropy parameters and VP = 4 mm/s,
t = 800: (a) (0,−0.01); (b) (0.08,−0.01); (c) (0.12,−0.01).

4.2 枝晶尖端分裂速度

Morteza等 [7]以Mg-Al合金为例进行相场模
拟研究发现, 随推进速度的增大, 当枝晶尖端曲率

过冷度增大至与溶质过冷度近似时, 会致使枝晶尖
端分裂, 从而改变枝晶尖端取向. 枝晶尖端生长速
度的变化能够明显表征枝晶尖端分裂过程, 在界面
能各向异性作用下, 定向凝固枝晶尖端更早地出现
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分裂现象. 图 2为不同推进速度下的三维枝晶形
貌, 可以看出, 随推进速度增大, 枝晶尖端在更早的
阶段分裂形成液相通道, 且液相通道长度也随之变

长, 新分裂形成枝晶上二次枝晶生长迅速. 由于模
拟中选用参数抑制了分裂后枝晶的径向生长, 故而
并未形成取向随机的海藻状晶.

Φ
1.00

-1.00

0.70

-0.70

0.35

-0.35

0

(a) (b) (c) (d)

图 2 (网刊彩色)不同推进速度下定向凝固枝晶三维形貌 (a) 2 mm/s; (b) 4 mm/s; (c) 6 mm/s; (d) 8 mm/s
Fig. 2. (color online) The variation of the dendrite 3D morphology in different pulling velocities: (a) 2 mm/s;
(b) 4 mm/s; (c) 6 mm/s; (d) 8 mm/s.

Salgado-Ordorica等 [8]在模拟Al系二元合金
孪晶的形成过程中, 同样形成了类似于模拟结果中
的液相通道, 他们主要从边界条件及动力学因素角
度分析了液相通道的变化, 但并未对其形成条件及
原因进行分析. 图 3为不同推进速度下枝晶尖端生
长速度的变化曲线. 由图 3可以看出枝晶尖端生长
速度从初始一直减小直至为零, 且推进速度越大,
其减小的速度越快. 图 3中箭头标示位置为枝晶尖
端分裂的开始位置. 枝晶尖端分裂后, 形成更多的
新的尖端, 新的枝晶尖端迅速生长. 在枝晶尖端分
裂之后的速度曲线中显示的是原枝晶尖端位置的

生长速度. 可以看出, 在枝晶尖端分裂形成新的尖
端后, 原位置的生长速度明显降低, 逐渐停止生长.

0 100 200 300 400 500 600 700 800
0

0.3

0.6

0.9

1.2

1.5

1.8

2.1

2.4

v
/
m

m
Ss

-
1

t/τ0

 2 mm/s
 4 mm/s
 6 mm/s
 8 mm/s

图 3 (网刊彩色) 不同推进速度下+X枝晶尖端速度变化

Fig. 3. (color online) Velocity results at +X axis for
DS with varying pulling velocities.

这是由于新的枝晶尖端快速生长从而向周边区域

排出溶质, 导致溶质在原尖端位置大量富集, 阻碍
了该处枝晶的生长, 并最终形成了富含溶质的液相
通道.

表 3为不同推进速度下枝晶尖端分裂的时刻
以及尖端分裂速度. 此时, 枝晶尖端分裂生长存
在一个推进速度的极小值 (约等于 1 mm/s), 当推
进速度小于极小值时, 枝晶以柱状晶形式生长, 枝
晶尖端不分裂且基本无二次枝晶出现. 这是由于
主枝晶间距在定向凝固过程中在一定范围内波

动 [17−20], 模拟中选定的主枝晶间距限制了二次枝
晶的生长. 随推进速度增大, 枝晶尖端开始在更早
的阶段分裂, 但其分裂时枝晶尖端速度基本维持
在 1.2 mm/s 左右. 当推进速度由 6 mm/s提升至
8 mm/s时, 无论是枝晶尖端的分裂时间还是尖端
分裂速度均趋向一致, 此时推进速度的提升对于枝
晶尖端分裂的意义不大.

表 3 不同推进速度下枝晶尖端分裂时间与分裂速度

Table 3. Tip splitting time and velocity in various
pulling velocities.

Pulling
velocities/mm·s−1

Tip splitting
time/τ0

Tip splitting
velocity/mm·s−1

2 700.9 0.96

4 259.6 1.22

6 182.6 1.32

8 169.2 1.32
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4.3 液相通道内溶质含量变化

定向凝固组织选择哪一种分枝形态主要取决

于分枝尖端前沿液相的过冷度 [21]. 在模拟过程中
分支尖端前沿的过冷度, 主要为溶质富集所产生
的成分过冷, 因此, 研究溶质浓度变化对于分析
枝晶形貌及成因有重要意义. 随凝固过程的进行,
枝晶尖端分裂形成液相通道, 通道内部溶质大量
富集, 从而导致严重的晶内偏析. 图 4为推进速度
VP = 4 mm/s 时+X轴上C浓度的变化曲线, 显然
在 t = 300时液相通道尚未正式形成, 溶质富集区
域长度并不明显. 随着枝晶生长过程的进行, 液相
通道内部溶质浓度进一步增大, 并达到稳定. 最高
浓度区域即为液相通道的对应时刻长度. 由图 4可
以看出, t = 600与 t = 900时, 在液相通道前沿, 其
浓度变化近乎一致. 同样说明了在液相通道形成之
后, 原枝晶尖端位置基本停止生长. 在液相通道外
侧, C浓度由于在液相中的扩散逐渐减小至液相平
衡浓度. 图 5为推进速度VP = 4 mm/s, t = 600时,
X = 90平面上的C浓度分布. 图中黑色细线表示
浓度为 0.95%—1.0%, 浓度差为 0.01%的等浓度线,
由图中的等浓度线分布可知, 液相通道内溶质含量
基本维持在 1.0%不变, 即在液相通道内部溶质分
布均匀.
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图 4 (网刊彩色) VP = 4 mm/s时液相通道中轴线C浓
度分布

Fig. 4. (color online) C concentration in liquid channel
at different time step with VP = 4 mm/s.

图 6为同一时刻不同推进速度条件下+X轴

上C浓度变化曲线, 通过对比可以发现, 随推进速
度的增大, 最高C浓度随之升高, 且在更短的生长

距离内达到最高浓度. 通过对比图 6中最高C浓度
的长度可以发现, 随推进速度的增大, 所形成的液
相通道长度增加. 这是由于随推进速度的增大, 枝
晶尖端更早分裂, 且分裂后的尖端生长速度更大,
导致溶质富集更加严重, 且液相通道长度增加.
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图 5 (网刊彩色) VP = 4 mm/s, t = 600时, X = 90平
面上的C浓度分布 (百分含量)
Fig. 5. (color online) C concentration in X = 90 plane
with VP = 4 mm/s, t = 600 (percent content).
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图 6 (网刊彩色) 不同推进速度下 t = 600时液相通道中
轴线的C浓度分布
Fig. 6. (color online) C concentration in liquid channel
in different pulling velocities at 600τ0.

图 7为不同推进速度下枝晶在Y = 0平面的截

面轮廓. 由图 7可知, 随推进速度的增大, 枝晶尖端
分裂所形成的液相通道的直径基本不发生变化, 且
分裂后的枝晶生长加快, 二次枝晶生长良好. 通过
对比发现, 液相通道的宽度大于二次枝晶间距, 且
通道内部溶质含量高于二次枝晶间溶质含量, 故由
于液相通道内溶质富集所造成的偏析较二次枝晶

间偏析更为严重. 通过控制推进速度来控制液相通
道内部溶质浓度以及液相通道长度, 可以有效地减
小晶内偏析程度.
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图 7 不同推进速度下 t = 600时 Y = 0平面上枝晶外轮

廓线 (1为 4 mm/s, 2为 6 mm/s, 3为 8 mm/s)
Fig. 7. The variation of the dendrite morphology in
different pulling velocities at 600τ0 (1, 4 mm/s; 2,
6 mm/s; 3, 8 mm/s).

5 结 论

1)通过对比不同界面能各向异性参数下定向
凝固Fe-C合金枝晶形貌, 确定了在系统各向异性
(包括推进速度、温度梯度等)与材料各向异性 (界
面能各向异性)共同作用下于多枝晶区域形成了液
相通道.

2)综合研究了定向凝固推进速度对于液相通
道的形成、通道内溶质含量以及通道的尺寸的影

响: 液相通道的形成存在一个最小推进速度, 约等
于1 mm/s; 随推进速度的提高, 液相通道内溶质含
量升高, 液相通道长度增加, 但是液相通道的直径
基本保持不变.

3)通过对于定向凝固过程中形成的液相通道
的相关计算, 发现可以通过减小推进速度有效地
控制由于其产生的晶内偏析, 大大减小晶内偏析
程度.

由于在模拟过程中, 未考虑流场对于液相通道
的影响作用, 使得模拟结果与实际定向凝固过程存
在较大差异, 无法准确预测在定向凝固过程中存在
的孪晶、雀斑等缺陷. 在下一步的实验计算过程中,
将综合考虑流场作用, 进一步完善定向凝固相场法
计算.
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Simulation of liquid channel of Fe-C alloy directional
solidification by phase-field method∗
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Abstract
In directional solidification, two characteristic parameters determine the dendritic growth: the thermal gradient and

the pulling velocity. To achieve the suitable microstructure and improve the performance of casting, they are usually used
to resize the pulling velocity or temperature gradient in directional solidification process. The structures obtained under
different directional solidification conditions, and their associated properties both have been hot research points. It is
difficult to observe the microstructure, which is usually on a micrometer scale, directly in experiment, and the phase-field
method becomes a strong tool to understand the dendrite growth pattern. We mainly study the liquid channel formed
after Fe-C alloy dendrite tip splitting under the specific condition of directional solidification and analyze the influence
on liquid channel of pulling velocity in this paper. We choose the fixed thermal gradient G = 20 K/mm which is on the
order of the experimental value, and pulling velocity VP no more than 10 mm/s to keep the cooling rate in the range
of low speed in dendrite growth, so that the interface kinetic effect can be neglected. Recent experimental results show
the different interfacial energies in various compositions of Al-Zn alloy and Fe-C alloy, then we can investigate a series
of directional solidification microstructures with fixed alloy Fe-0.5 wt.%C composition at different interfacial energies
in our simulations. We find that the liquid channel is formed as a result of anisotropy competition between system
and materials, the length and C concentration of liquid channel increase with the pulling velocity increasing, while the
diameter of liquid channel is constant. It is interesting to find that there is a minimum of pulling velocity almost equal to
1 mm/s, the tip will not split and no liquid channel forms in the following steps either when the velocity is smaller than
the minimum. We also compare the segregation caused by solute enrichment in liquid channel and solute segregation
between dendrite arms in a series of simulations: the former is more serious than the latter. Then we point out the
way to reduce the segregation caused by liquid phase channel by reducing the pulling velocity properly. It will be more
practical to couple the flow field with other external field, such as magnetic field, in the simulation.

Keywords: directional solidification, liquid channel, pulling velocity, segregation
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