
1 3 1 2氮鱿件乎选展 第 , 5 卷 第 1 1 期 20 05 年 1 1 月

相场法模拟界面能各向异性对枝晶生长行为的影响
’
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摘要 采用修正 的相场模型
,

模拟 了纯物质在深过冷条件下界面能各向异性对晶体 生长行 为的

影响
.

结果表明
,

各 向异性模数很小时
,

枝 晶形态为典型的海藻晶
; 当各 向异性模数较大但仍小

于临界值 ( 1 / 15 ) 时
,

枝 晶形态为光滑枝晶
; 而 当各 向异性模数大于该临界值后

,

某些方 向的生长

将消失
,

呈现为棱面枝 晶形态
.

当各 向异性模数小于 临界值 ( 1 / 1 5) 时
,

枝晶尖端生长速度随各 向

异性的增强 而线性增大
; 当各向异性模数大于 0

.

1 后
,

枝晶尖端生长速度增大
、

速 率减小并逐渐

趋于定值
.

强各 向异性与弱各向异性下的情况类似
,

枝 晶尖端生长速度都表现 出随界 面厚度参数

的减小而逐 步收敛的趋势
.

关键词 相场法 深过冷 各向异性 枝晶生长

固 /液界面能各 向异性是影 响晶体生长形 态演

化与微观组织选择 的一个非常重要的参数
.

对 自由

枝晶来讲
,

形成稳定的枝晶尖端形态的必要条件就

是具有一定的界面能各向异性
,

同时其生长方向和

特征长度 ( 如枝晶尖端半径
,

枝晶间距等 )也与界面

能各向异性密切相关
.

当各向异性相对较弱时
,

晶

体的平衡形态是光滑的
,

即界面可以沿所有 的方向

生长
,

随着各向异性的增强
,

一些特定的高能量方

向的生长将消失
,

晶体的平衡形态将 出现棱角或小

平面
.

近年来
,

相场法 已成为模拟凝 固过程 中组织

演化的一种重要手段 l[ ’ 0]
.

相场模型中
,

通过把界

面能表示为界面法 向与特定方向之间夹角的函数来

考虑界面能各向异性的作用
.

在强界面能各 向异性

情况下
,

界面包含 了某些行将消失的生长方 向
,

它

在热力学上 以及数值计算过程中都是不稳定的
,

因

此必须对界面能 函数进行修正
.

目前
,

相场法模拟

凝固微观组织演化的研究工作在单相合金 s[,
4〕

、

多

相合金际司
、

多晶组织川
、

流场作用 .8[
9〕等方面均已

取得 了重大进展
,

但上述研究都是针对弱各向异性

的非小平面生长展开的
,

而对于强各 向异性下的小

平面生长 的研究 还不 多见
.

直到最 近
,

E g gl es ot n

等 l0[ 〕才提出了强各向异性下的修正方法
,

并通过对

等温单一相场模型的修正
,

模拟 了强各向异性下初

生固相的形态
.

K ar m a
等 2[] 提出的薄界面极限下的

相场模型具有重要的理论和实用价值
,

该模 型不仅

大大提高了求解效率
,

而且可以对枝晶稳态生长行

为进行定量模拟
,

本文将根据 E g g le s ot n
等〔` 0] 提出

的调整界面能系数 的方法
,

对该模型进行修正
,

研

究纯物质在深过冷条件下
,

界面能各向异性对晶体

生长形貌的影响以及枝晶生长稳态行为与各 向异性

之间的关系
.

1 相场模型

纯物质非等温凝 固相场模型的基 本方程采 用

K ar m a
等川提 出的薄界面极限下的相场模型

,

定义

相场变量 价一 1代表固相
,

沪~ 一 1 代表液相
,

一 1<

笋< 1 时代表界面
.

温度场及相场控制方程分别为

a
; u = D 甲 “ u + ( 1 )
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其中
。 ( 8 ) = 。。 a 、

( 0 )
, r ( 0 ) 一 : 。 a 、

( 0 )
2 , u

为无量纲温

度
,

D 为热扩散率
,

久为相场与温度场藕 合系数
,

A nr
,

为噪声项
, 。。 和 0T 分别为与界面厚度和界面原

子堆积特征时间有关的参数
,

各向异性 因子
a 。

( 0) 一

1 + cr os 4 0
,

0为界面法 向与 x 轴之间的夹角
,

可 由

式 。一 ar ct a n (笋
,

/势
二

)确定
, 犷 为各 向异性模数

.

以上

相场及温度场控制方程中的参量都 已无量纲化
.

由 G ib b s 一 T h o m s o n 方程 可知 ( a ( 0 ) + a’’ ( 8 ) ) /

R (的 一广 一广
,

式中 尹
,

户 分别为液相和固相 的

自由能密度
, 。 ( 8 ) = 面

a ,

( 0 )为界面能
,

R ( 0 ) 为界面

曲率半径
.

对过冷熔体的凝 固过程
,

该方程右端恒

为正
,

左端 。 ( 0 ) + 了( 8 ) = a 。
( 1一 1 5 r e o s 4 8 )

,

所以 当
r

簇 1 / 1 5 时左端恒为正
,

界面的所有生长方向都是

稳定的
,

界面光滑连续 ; 当
r

> 1 / 1 5 时
,

在某些生

长方向上左端将为负
,

这些就是要消失的界面生长

方向
,

界面不再连续而将出现棱角
.

此时要对上述

相场模型进行修正
,

根据 E g gl es ot n
等〔` 。口提出的修

正方法得

r 。 a `
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计算结果和讨论

模型的数值求解

一 , 。 、 _

{ 州0),
_、

“ ’ 、 口 ,
一 〕卫

2二粤黑黔望
L

C o s 气氏 少

氏 镇 }川簇 耐 4
,

,

( 3 )

}川 < 氏

其中 。。

为生长停止的范围
,

在 }叫镇。挤 的范 围内生

长都将停止
,

氏
,

可由下式给出
,

d / e o s s \

丽 (刃而下少一
U ( 4 )

将
a ,

(的代人 ( 2) 式得新的相场控制方程如下
:

当 。,

镇 }川镇
7r / 4 时

对相场方程 ( 1 )
,

(5 )
,

( 6) 采用基于均匀网格的显

式有限差分进行求解
,

初始网格节点数为 200 X 200
,

随着计算的进行
,

枝晶不断长大
,

为保证温度场始终

有足够的热扩散长度
,

网格节点数不断增加
.

在计算

区域边界采用 N e

~
n n 边界条件

.

基本参数选取为

。。 = 1
,
肠 一 1

,

几= 0
.

63 5 9
,

d0 一 0
.

1 39
,

D = 4
,

么 2
,

=

勿一 0
.

4
,

心 一 0
.

00 4
,

计算 了无量 纲过 冷度 △u 一

一 0
.

65时
,

各 向异 性 模 数
r = 0

.

0 1
,

0
.

0 1 5
,

0
.

0 5
,

0
.

15
,

0
.

2下的枝晶生长演化行为
.

为了模拟出发达的

二次枝晶
,

在相场方程中还可引入噪声
.

2
.

2 界面厚度参数的选取

K a r m a
等川 进行了相场模型的薄界面极限渐进

分析
,

通过补偿 由大界面厚度所产生的非物理性影

响
,

使其相场模型中界面厚度参数可以大于毛细长

度
,

从而大大提高了计算速度
.

于艳梅等 , l〕研究了

热物性参数对界面厚度取值 的影响
,

提出界面厚度

参数应随各 向异性 的增大而减小
,

否则会带来较大

的误差噪声
,

而使结果失真
.

本文在强各向异性的

模拟中验证了这一论述
,

图 1 为各向异性模数 r 一

。
.

2 5 时不同界面厚度参数下的模拟结果
,

模拟过程

中未引人 噪声项
,

但可 以发 现界面厚度 参数
。 。
一 1

图 1 不同各向异性模数时不 同界面厚度参数的模拟结果

( a ) ` o
= 1 ; ( b ) ￡ o

= 0
.

6
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时
,

主轴侧向长出了明显的二次分枝
,

这是 由数值

计算误差引起 的扰动 所造 成
.

如不要 求精确 的计

算
,

这是可以 接受的
,

若要作准确的定量分析 (如

求枝晶尖端生长速度 )
,

则必须减小界面厚度参数
,

但这样会使计
一

算速度降低
.

图 1 ( b) 为减小界面厚度

参数后帕
,

一 0
.

6) 的模拟结果
,

可见此时已无明显的

二次分枝
,

数值误差得到了有效控制
,

而枝晶主轴

上侧向的突起是 由于生长方 向不连续 而引起 的棱

角
,

并非数值误差造成 的
,

这 与 K a s a j im a
等仁̀ 2〕的

模拟结果是一致的
.

K ar m a
等仁

2〕研究表明在薄界面极 限相场模型中
,

枝晶尖端生长速度随界面厚度参数 肠 与毛细长度 d0

比值的减小而趋于收敛
,

最终与界面厚度参数的选取

无关
.

由于这是在弱各向异性下的结论
,

因此在研究

生长速度前
,

首先需要确定用修正的模型进行强各向

异性计算时
,

枝晶尖端生长速度是否同样收敛
.

图 2

是各向异性模数为 0
.

1
,

0
.

15
,

0
.

2 时
,

无量纲生长

速度 随界 面厚度参数 减小 的变化 关系
,

可 以看到
。 。

/ d0 < 5时
,

速度开始收敛
.

在研究枝晶尖端生长行

为时即按这一原则选取界面厚度参数
.
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.
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图 2 不 同各向异性模数时无 l 纲

尖端速度 随 B0 / d
。
的变化

2
.

3 不同各相异性下的晶体形态演化

图 3为不同各向异性模数 (r 一 0
.

0 1
,

0
.

0 1 5
,

0
.

05
,

图 3

( e Z ) 加人噪声 ;

不同各向异性时枝晶生长情况

(
a l ) 一 ( e l ) 无噪声 ; ( a Z ) ( a )

r
一 0

.

0 1 ; ( b )
r
= 0

.

0 15 ; ( e ) r = 0
.

0 5 ; ( d ) r = 0
.

1 5 ; ( e ) r 一 0
.

2 5
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0
.

15
,

0
.

25 ) 下 的模 拟 结 果
.

其 中左 半 部 ( ( a1 )
,

( b l )
,

( 。 l )
,

( d l )
,

( e l ) ) 未 加 噪 声 项
,

右 半 部

( ( a Z )
,

( b Z )
,

( c Z )
,

( dZ )
,

( e Z ) )加人噪声项
.

模拟结果表明
,

当各 向异性较弱时
,

枝 晶尖端

将产生分叉
,

生长成典型的海藻状 ( S ea w ee d )( 图 3

( a Z )
,

( b Z ) )
,

且各 向异性越弱尖端越易产生分叉
.

对比有无噪声的形貌 可发现
,

噪声引发侧 向分枝
,

从图 3 ( b l )
,

( b 2) 还可发现噪声会促进尖端 的分叉
.

随着各向异性的增强
,

枝晶尖端将不再分叉
,

此时

枝晶形貌是光滑连续 的 (图 3 ( c Z ) )
,

加人噪声 引发

的二次分枝 也 同样 如此 在 没有人 为加人 噪声 时

(图 3( d ) )
,

枝晶仅沿主轴方 向生 长
,

无二次分枝

产生
,

这也说明模拟 过程 中计 算误 差 的扰 动非常

小
,

对计算结果基本无影响
.

当各 向异性模数
r

大

于临界值 1 / 1 5 后
,

界面的生长不再 光滑连续
,

某

些方向的生长消失
,

界面产生棱角
,

形成了典型的

小平面枝晶形貌 (图 3 d( 2 )
,

( e Z ) )
,

可 以发现此时

主枝和侧向分枝的尖端都出现了棱角
.

图 4 为 A o y
-

a m a 等 l3[ 〕通过实验得到的大过冷条件下硅的小平面

枝晶形貌
,

本文模拟获得 的结果与其相 似
,

都具有

典型的棱角特征
.

由于本模拟是在大过冷条件下进

行的 (无量纲过冷度 △u 一 一 0
.

6 5 )
,

因此小平 面相

的形貌为棱面枝晶
,

而不是常见的小过冷下的四方

形
.

续
,

界面不再是光滑连续的曲面
,

因此不能再用尖

端半径来描 述
.

本文采用 K as iaj m a
等川〕提出的特

征长度 L 来表征小平 面枝 晶尖端大小
,

如图 5 所

不
.

不谁
,

年
尖端区 ZL

图 5 K as 习 i m a等 〔’ 2〕提出的表征小平面枝

晶尖端大小的特征长度 L

图 4 Aoy ant
a 等巾〕实验中观测到的过

冷度 1 7 7 K 下硅的枝晶形貌

2
.

4 各向异性对枝晶尖端稳态生长行为的影响

尖端曲率半径是描述非小平面枝晶尖端大小的

重要参量
,

但对小平 面枝 晶
,

其尖端附近生 长不 连

研究界面能各向异性模数
r 对枝晶尖端稳态行

为影响的结果见图 6
.

图 6( a )为界面稳定系数
。 ’

与

各向异性模数
: 的关系

.

经典微观可解理论预测
a

`

二 r `
·

’ 5 ,

但这是在过冷度和各 向异性模数均趋于零

时的结论
,

本文模拟 的条件显然与之不同
,

两者不

能进行 比较
.

K ar m a
等少〕给 出了大过冷 度 (△“ -

一 0
.

4 5 )下微观可解理论的数值解 ( 图 6 ( a ) 中虚线所

示 )
,

本文通过相场法求解出了相同过冷度时
。 `

随

r 的变化关系 ( 图 6 ( a) 中圆圈所示 )
,

可 以 发现模拟

结果与微观可解理论数值解基本吻合
.

图 6 ( b) 中实

线为枝晶尖端无量纲生长速度随各 向异性模数的变

化关系
,

发现在各向异性较小时
,

枝晶尖端生长速

度随各向异性增大而线性增 大
.

在临界值 l 1/ 5 附

近有一个小的转折
,

这与某些方向的生长开始消失

有关
.

当各向异性模数大于 0
.

1 时增速减慢
,

而后

逐渐趋于一个定值
.

图 6 ( 。 )为生长消失范围随各向

异性的变化关系
,

可以 看出随着各向异性 的增强
,

生长消失范 围不 断变大
,

但 增大 的速率在不 断减

小
,

当
r > 。

.

1后减小更加显著
,

不再随各向异性的

增长而发生较大变化
,

这可能是各 向异性模数大于

0
.

1后生长速度 变化减慢的原 因
.

在相同的过冷度

下
,

当尖端生长速度趋于稳定时
,

其尖端的大小也

应趋于稳定
,

图 6 b( ) 中虚线所示特征长度 L 随
r

的

变化关系恰好验证了这一点
.
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图 6 各向异性模数
r
对尖端稳态行为的影响

(。 ) r 对界面稳定系数
, 苍

的影响
; ( b) r 对无量纲生长速度 v

o p
d 。 / D 和尖端特征长度 L 的影响

; ( 。 ) , 对生长消失范围火 的影响

3 结论

1
.

计算结果表明
,

修正的相场模型可以很好地 1

刻画不同界面能各 向异性条件下 的枝晶生长行 为
.

在深过冷条件下
,

当各向异性模数很小时
,

枝 晶形 2

态为海藻晶
;
各 向异性模数再增大但仍小于临界值

时
,

生长形态为光滑的枝晶 ; 当大于临界值后
,

某 3

些方向的生长将消失
,

界面将 出现棱角
,

生长形态

为棱面枝晶
.

2
.

当各 向异性模数较小时
,

枝晶尖端生长行为
4

与微观可解理论相符
,

枝晶尖端生长速度随各向异

性模数的增大而线性增大
; 而当各向异性模数大于 5

临界值时
,

增速出现一个小的转折
,

当各向异性模

数大于 0
.

1 时
,

增速减小
,

逐渐趋于定值
,

枝晶尖

端大小也趋于稳定
·

6

3
.

在强各向异性条件下
,

枝晶尖端生长速度随

界面厚度参数的减小而趋于收敛
.
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国家自然科学基金项目资助类型介绍
: 部分人才体系类基金

( 1) 国家杰 出青年科学基金

国家杰出青年科学基金是国家为促进青年科学和技术人才的成长
,

鼓励海外学者回国工作
,

加速培养造

就一批进人世界科技前沿的优秀学术带头人而特别设立 的
.

国家杰出青年科学基金资助 国内及 尚在境外即

将回国工作的优秀青年学者
,

在国内进行 自然科学基础研究
. “
十五

”
期间

,

国家杰 出青年科学基金每年资

助优秀青年学者 16 0 名左右
,

每人资助经费一般为 80 一 100 万元
,

研究期限为 4 年
.

(2 ) 海外青年学者合作研究基金

为吸引和鼓励海外优秀青年学者每年在 国内进行一定期限的基础研究
,

设立海外青年学者合作研究基

金
,

该类基金项 目平均资助强度为每项 40 万元
,

资助期限为 3 年
.

( 3) 香港
、

澳门青年学者合作研究基金

为吸引和鼓励香港
、

澳门优秀青年学者每年在内地进行一定期限的基础研究
,

设立香港
、

澳门青年学者

合作研究基金
,

该类基金项 目平均资助强度为每项 40 万元
,

资助期限为 3 年
.

(4 ) 创新研 究群体科学基金

为稳定地支持基础科学的前沿研究
,

培养和造就具有创新能力的人才和群体
,

自然科学基金委设立创新

研究群体科学基金
,

资助国内以优秀科学家为学术带头人
、

中青年科学家为骨干的研究群体
,

围绕某一重要

研究方向在国内进行基础研究
.

该类基金项 目资助强度一般为每期 36 0 万元
,

资助期限为 3 年
.

( 5) 国家基础科学人才培养基金

为了实施科教兴 国战略
,

加强基础科学人才的培养
,

提高我国基础科学人才的科学素质和实验能力
,

国

家设立国家基础科学人才培养基金
.

该项基金 由自然科学基金委负责实施与管理
,

主要用于支持国家理科基

础科学人才培养基地 (以下简称基地 ) 的建设
,

包括
:

基地教学设备与教学软件
、

实验仪器与材料
、

实习设备

以及图书资料的购置 ; 基地教学改革研究和教师培训工作 ; 基地高年级本科生的科学研究能力培训等等
.

本基金适度向西部倾斜
,

并部分资助特殊学科点的基础科学人才培养
.


