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横向限制下凝固微观组织演化的相场法模拟*
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凝固过程中横向限制挡板的存在对晶体微观结构的演化存在重要的影响,不同性质的横向挡板将产生不同的

限制效应,对最终凝固微观组织形成起着决定性作用. 本文利用非等温相场模型,定性地模拟了纯金属 Ni凝固过程

中横向限制的存在对其枝晶微观形貌演化的影响,研究了不同尺寸及性质的横向挡板对枝晶微观结构形成的影响,

讨论了横向限制对不同初始枝晶间距枝晶形貌发展的作用. 计算结果表明,横向限制挡板的存在将直接影响凝固过

程中微观组织的形貌演化过程并最终改变微观结构. 随着横向挡板间距的减小,微观组织变化更加明显;挡板初始

温度越低,枝晶形貌改变越明显;初始枝晶间距越大,形貌变化越明显;不同挡板高度对微观结构具有基本相同的影

响.
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1 引 言

材料的微观组织结构对材料的性能具有决定

性的作用,通过控制凝固条件获得最优微观结构是

金属材料设计技术的重要手段 [1−6]. 在实际凝固过

程中, 许多工程组件具有非规则的横截面, 例如由

定向凝固获得的涡轮叶片就是由不规则截面的影

响最终得到的复杂微观结构成品 [7],这种不规则界

面的存在对凝固过程有两个重要的作用: 首先, 热

量的传导因界面的存在受到明显影响,不同导热性

质的横向界面有着不同的导热规律;其次, 界面的

存在会明显影响固液界面的推进,且不同形状和性

质的界面对微观组织的形成存在不同程度的影响.

另外, 在合金凝固过程中存在横向界面时, 溶质场

的分布也会显著变化. Fabietti等 [8] 实验研究了定

向凝固条件下横向限制对丁二腈凝固过程的影响,

发现横向限制对枝晶尖端生长速度及枝晶间距存

在重要影响,同时横向限制的存在改变了溶质的宏

观及微观偏析, 晶体形态也受到一定程度的影响.

王华明等 [9]研究了侧向约束条件下单晶 Ni基高温

合金的凝固行为及溶质再分配规律,发现侧向约束

条件对单晶 Ni基高温合金的凝固组织、溶质偏析

及溶质再分配均具有极为强烈的影响,提出侧向约

束条件即试样断面变化对单晶 Ni基高温合金凝固

过程的影响实质上是局部凝固工艺参数的影响.可

见,研究横向限制条件下的凝固行为对理解界面存

在对凝固过程中溶质及温度传导规律具有重要意

义,溶质及热量传导的改变将直接影响材料微观结

构的形成, 并最终导致材料具有特异的性能. 但是

由于实验条件的限制,目前的实验手段很难精确地

测量材料凝固过程的诸多细节,而采用计算模拟的

方法不仅可以有效地节约成本,还能够有效地反映

完整的凝固过程,并且获得更加丰富的过程参量及

数据,有助于在理论上研究各种实验条件对凝固过

程的影响 [10−14]. 本文采用相场模拟的方法,模拟横

向限制存在时纯金属 Ni 单晶的凝固行为, 讨论横

向挡板的尺寸及温度对凝固组织微观结构演化的

影响规律,以期对实际铸件凝固过程的控制提供理

论指导.
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2 相场模型及数值求解

纯金属凝固过程的相场模型包含两个相场变

量, ϕ (r, t)和 T (r, t). 其中序参量 ϕ (r, t)是空间 r

和时间 t相关的变量,且定义 ϕ = 0代表固相, ϕ = 1

代表液相; T (r, t) 表示温度场. 纯金属 Ginzburg-

Landau形式的体系自由能 [15]可表示为

F(ϕ ,m) =
∫ [

f (ϕ ,m)+
1
2

ε2 |∇ϕ |2
]

dr, (1)

其中, ε 是界面自由能系数, f (ϕ ,m)为双势自由能

密度函数,其形式可取为

f (ϕ ,m) =
1
4

ϕ 4 −
(

1
2
− 1

3
m
)

ϕ 3

+

(
1
4
− 1

2
m
)

ϕ 2, (2)

式中, m为控制自由能势阱的参数. 界面能各向异

性通过 ε = ε0 (1+δ cos( j (θ −θ0)))引入,其中 δ 表
示各向异性强度, j为各向异性模数, θ 为最优生长
方向与参考方向的夹角, θ0 为参考角度.相场变量

的控制方程可表示为时间相关的 Ginzburg-Landau

方程

τ
∂ϕ
∂ t

=−δF
∂ϕ

, (3)

其中 τ 为相场参量. 将 (1)式代入 (3)式,化简得到

相场控制方程
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(3) 式中可引入随机噪声 aϕ (1−ϕ)χ , a 为噪声强

度, χ 为
[
−1

2
,

1
2

]
的随机数. m是温度相关参数,定

义为

m(T ) = (α/π) tan−1 [γ (Te −T
)]
, (5)

式中, Te 为平衡温度, α < 1以保证 |m(T )|< 1/2.

温度场控制方程可由热扩散方程获得

∂T
∂ t

= ∇2T +K
∂ϕ
∂ t

, (6)

其中 T 为无量纲温度, K 为无量纲潜热. 利用有限

差分方法数值求解方程 (4)和 (6),计算所有参数见

表 1. 关于不同大小物理量对枝晶形貌演化的影响

可以参考文献 [15]中的讨论.由于本文主要研究横

向挡板存在对枝晶生长形貌的影响,故在计算过程

中各个物理量保持恒定,以保证枝晶生长具有相对

稳定的形态.

表 1 模拟中无量纲参数取值

参数 ε0 τ α γ a δ j ∆x, ∆y ∆t K

数值 0.01 0.0003 0.9 10.0 0.005 0.04 4 0.03 0.002 1.5

图 1 模拟中横向挡板示意图

计算区域大小为 800∆x×800∆y,挡板示例见图

1, 矩形挡板间距定义为 d1, 挡板高度为 h. 初始时

在计算区域底部引入等距分布的晶核,整个区域温

度全部为 Te ,挡板温度具有一定的初始过冷度 ∆T .

计算中边界条件取周期性边界条件.

3 模拟结果及分析讨论

3.1 横向限制对枝晶形貌演化过程的影响

图 2(a)—(f) 给出了横向限制存在时枝晶形貌

的演化过程. 初始枝晶间距 d0 = 100∆x, 挡板高度

h = 100∆y,挡板间距 d1 = 200∆x. 未碰到挡板之前,

主枝晶臂向上自由生长;在枝晶尖端接触横向挡板

时, 尖端生长被限制, 由于模拟中挡板被假设为完

全润湿, 且挡板温度低于液相温度, 所以固相接触

挡板后沿其边缘快速生长, 绕过挡板,且在挡板拐

角处快速发育出新的枝晶臂,与通过挡板间隙的枝

晶臂形成竞争生长,如图 2(c)所示. 同时,固相绕过

挡板后沿挡板上边缘快速生长,且发育出新的枝晶
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臂向上生长,可见,横向挡板的存在,导致绕过挡板

后的枝晶形貌发生明显变化: 通过挡板间隙的枝晶

继续向上发展,但其靠近挡板一侧的二次枝晶发展

受到绕过挡板新形成的枝晶臂的限制;由挡板处发

育第一条枝晶臂存在相对发达的二次枝晶,但挡板

上边缘重新发展的枝晶臂的间距明显变小,且基本

不存在二次枝晶臂. 图 2(g)给出了侧向约束条件下

单晶 Ni基高温合金的凝固组织 [9], 可以看到断面

的存在,使合金凝固组织的发展在断面前后发生了

明显的规律性变化,与相场模拟的结果基本一致.

图 2 矩形挡板存在时枝晶形貌演化过程 (a) 2000时间步; (b) 4000时间步; (c) 6000时间步; (d) 8000时间步; (e) 10000时
间步; (f) 12000时间步; (g)实验结果

3.2 挡板尺寸对枝晶生长形态的影响

图 3给出了挡板高度 h = 100∆y时,不同挡板

间距条件下的枝晶生长的微观结构. 由 2.1可知,挡

板的存在不仅阻碍其下方枝晶的生长,还可以引发

新的枝晶发育,并且对由挡板间隙穿过的枝晶的侧

向二次枝晶发展存在明显影响. 挡板间距较大时,

大部分的枝晶由挡板间隙通过,枝晶形貌只在靠近

挡板处受到影响, 使其二次枝晶臂形态发生改变.

随着挡板间距减小,越来越多的枝晶生长被挡板限

制,而由挡板新发育的枝晶形貌明显区别于初始的

枝晶形貌: 挡板拐角处形成的枝晶在靠近挡板一侧

有着发达的二次枝晶臂,由挡板上边缘发展的枝晶

臂的速度减缓, 枝晶间距减小, 且几乎不存在二次

枝晶. 随着挡板间距的继续减小, 此类效应逐渐加

强. 由此可见,挡板间距对枝晶形貌及生长速度存

在明显的影响.

图 4给出了挡板间距 d1 = 200∆x时,不同高度

挡板时的枝晶形貌转变.挡板高度对枝晶形貌改变

不大,但会明显改变穿过挡板的枝晶与挡板新发育

枝晶间的竞争生长关系:挡板高度较小时, 穿过挡

板间隙的枝晶生长速度明显大于挡板新发育的枝

晶; 随着挡板高度增大,晶体沿挡板边缘的快速生

长使挡板上方能够快速发出新的的枝晶,且挡板高

度增到一定程度后,挡板拐角处发育枝晶生长速度

将超过穿过间隙的枝晶, 如图 4(d)所示, 但沿挡板

上边缘的固相生长明显减缓.

图 3 不同挡板间距下的枝晶形貌 (a)无挡板; (b) d1 = 600∆x; (c) d1 = 400∆x; (d) d1 = 100∆x
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图 4 不同挡板高度下的枝晶形貌 (a) h = 50∆x; (b) h = 100∆x; (c) h = 200∆x; (d) h = 300∆x

3.3 挡板初始温度对枝晶生长形态的影响

除了挡板尺寸对枝晶演化过程存在明显影响,

我们设置了不同初始温度 (T0)的挡板,研究挡板温

度对枝晶演化的不同影响,计算结果见图 5. 挡板初

始温度直接影响了整个计算区域的温度分布,挡板

具有较大初始过冷度时,初始枝晶的主枝晶轴变得

粗大,且二次枝晶发育受到明显限制,如图 5(c)所

示. 在枝晶绕过挡板间隙时,挡板初始温度越低,枝

晶生长速率越大,且低的挡板挡板初始温度明显促

进固相的生长, 绕过挡板间隙的枝晶形貌越发达.

当挡板初始温度低到一定程度时, 如图 5(d) 所示,

枝晶碰到挡板前, 成柱状晶形式生长, 绕过挡板后

以挡板上边缘拐角为中心发育成为等轴晶,枝晶形

态发生明显的转变.

图 5 不同初始挡板温度下的枝晶形貌 (a) T0 = 1.01∆T ; (b) T0 = 1.1∆T ; (c) T0 = 1.2∆T ; (d) T0 = 1.4∆T

3.4 初始枝晶间距对枝晶生长形态的影响

图 6给出了挡板间距一定 (d1 = 200∆x)时,不

同初始枝晶间距条件下的枝晶微观形貌. 固相绕过

挡板生长时,会沿着间隙边缘形成二次枝晶臂较发

达的新主枝晶轴, 故在初始枝晶间距较大时, 绕过

挡板间隙的枝晶间距明显减小,且由挡板上边缘新

发育的枝晶的间距更小;当初始枝晶间距等于挡板

间隙时,通过挡板间隙的枝晶臂由于充足的发展空

间, 二次枝晶臂变得发达,挡板上方枝晶间距仍然

会减小; 当初始枝晶间距小于挡板间距时, 通过挡

板间隙的枝晶臂按原轨迹继续生长,但是与两侧重

新生成的枝晶臂形成竞争生长,最后发育成不规则

的结构.

图 6 不同初始枝晶间距下的枝晶形貌 (a) d0 = 800∆x; (b) d0 = 400∆x; (c) d0 = 200∆x; (d) d0 = 80∆x
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4 结 论

凝固过程中横向限制的存在对晶体微观结构

的形成有着重要的影响.本文以相场计算模拟的方

法,研究了不同尺寸和初始过冷度的横向挡板对 Ni

纯金属枝晶生长形态的影响,同时讨论了横向挡板

对不同初始枝晶间距的枝晶生长过程的作用. 研究

发现: 枝晶生长过程中碰到横向挡板时, 枝晶的生

长会直接被挡板下边缘限制,但固相绕过挡板后会

沿挡板上边缘快速发展,并发育出新的枝晶臂, 明

显改变枝晶的发展过程. 挡板间隙越小, 枝晶形貌

的改变越明显, 挡板初始温度越低, 固相在挡板附

近的生长越迅速,越能明显改变枝晶微观结构. 大

厚度的挡板将加速挡板发育新枝晶的速度,改变其

与穿过挡板间隙枝晶的竞争生长关系.对不同初始

枝晶间距的枝晶生长过程,横向挡板对枝晶间距的

影响不同:初始枝晶间距小于挡板间隙时, 枝晶形

貌只在挡板边缘处发生明显改变;初始枝晶间距接

近挡板间隙时,由挡板发育出的新枝晶与穿过挡板

间隙的枝晶形成竞争生长;当初始枝晶间距远远大

于挡板间隙时,横向挡板将显著改变绕过挡板后的

枝晶间距及微观结构. 可见横向挡板的存在可以作

为一种材料制备过程中的微观结构控制方法,来改

变晶体生长形态以得到具有相对优异结构的材料,

实现材料设计.
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Abstract
Lateral constrain in the presence of melting has a significant effect on microstructure evolution of crystal growth, and this effect is

related to the size and property of lateral constrain, thus determining microstructure formation during solidification. In the paper, mi-
crostructure evolution in the presence of lateral constrain during the solidification of pure Ni metal is simulated using a non-isothermal
phase-field model. Effects of size and properties of lateral constrain are simulated and studied, also microstructures formed at different
initial dendritic arm distances are discussed. Results indicate that the presence of lateral constrain has a direct influence on pattern
evolution which determines the microstructure formation. Microstructure changes significantly with lateral constrain distance turning
small, initial constrain temperature low becoming low and initial dendrite arm distance growing. Different heights of lateral constrains
have almost the same effects on microstructure change during solidification.
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