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摘要　　全面综述了合金凝固微观偏 析 模 型 化 方 面 的 研 究，介 绍 了 该 领 域 内 的 代 表 性 工 作 以 及 最 新 的 研 究 进

展，包括典型的二元合金微观偏析模型、多元合金偏析模型以及微观偏析模 型 化 与 相 图 计 算 耦 合 方 面 的 工 作。重 点

关注了枝晶形貌、固相反扩散、热力学数据获取效率等因素对微观偏析模拟的影响，并指出了该领域需要进一步研究

的问题。

关键词　　凝固　微观偏析　模型化　多元合金　相图计算

中图分类号：ＴＧ２４５　　　　　文献标识码：Ａ

Ｒｅｓｅａｒｃｈ　Ｐｒｏｇｒｅｓｓ　ｉｎ　Ｍｉｃｒｏｓｅｇｒｅｇａｔｉｏｎ　Ｍｏｄｅｌｌｉｎｇ　ｏｆ　Ａｌｌｏｙ　Ｓｏｌｉｄｉｆｉｃａｔｉｏｎ
ＺＨＡＯ　Ｇｕａｎｇｗｅｉ，ＳＨＩ　Ｚｅｎｇｍｉｎ，ＹＥ　Ｘｉｃｏｎｇ，ＬＩＵ　Ｗｅｎｊｕｎ

（Ｃｏｌｌｅｇｅ　ｏｆ　Ｍｅｃｈａｎｉｃａｌ　ａｎｄ　Ｍａｔｅｒｉａｌ　Ｅｎｇｉｎｅｅｒｉｎｇ，Ｃｈｉｎａ　Ｔｈｒｅｅ　Ｇｏｒｇｅｓ　Ｕｎｉｖｅｒｓｉｔｙ，Ｙｉｃｈａｎｇ　４４３００２）

Ａｂｓｔｒａｃｔ　　Ｔｈｅ　ｒｅｓｅａｒｃｈ　ｏｎ　ｍｉｃｒｏｓｅｇｒｅｇａｔｉｏｎ　ｍｏｄｅｌｌｉｎｇ　ｏｆ　ｔｈｅ　ａｌｌｏｙ　ｓｏｌｉｄｉｆｉｃａｔｉｏｎ　ｉｓ　ｃｏｍｐｒｅｈｅｎｓｉｖｅｌｙ　ｒｅｖｉｅｗｅｄ．
Ｔｈｅ　ｒｅｐｒｅｓｅｎｔａｔｉｖｅ　ｗｏｒｋ　ａｎｄ　ｔｈｅ　ｌａｔｅｓｔ　ｒｅｓｅａｒｃｈ　ｐｒｏｇｒｅｓｓ　ｉｎ　ｔｈｉｓ　ｆｉｅｌｄ　ａｒｅ　ｉｎｔｒｏｄｕｃｅｄ，ｉｎｃｌｕｄｉｎｇ　ｔｈｅ　ｔｙｐｉｃａｌ　ｍｉｃｒｏｓｅｇ－
ｒｅｇａｔｉｏｎ　ｍｏｄｅｌ　ｆｏｒ　ｂｉｎａｒｙ　ａｌｌｏｙ，ｔｈｅ　ｍｏｄｅｌ　ｆｏｒ　ｍｕｌｔｉｃｏｍｐｏｎｅｎｔ　ａｌｌｏｙ　ａｎｄ　ｔｈｅ　ｍｉｃｒｏｓｅｇｒｅｇａｔｉｏｎ　ｍｏｄｅｌｌｉｎｇ　ｃｏｕｐｌｅｄ　ｗｉｔｈ

ｐｈａｓｅ　ｄｉａｇｒａｍ　ｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎ．Ｔｈｅ　ｅｆｆｅｃｔｓ　ｏｆ　ｔｈｅ　ｄｅｎｄｒｉｔｉｃ　ｍｏｒｐｈｏｌｏｇｙ，ｓｏｌｉｄ　ｂａｃｋ　ｄｉｆｆｕｓｉｏｎ　ａｎｄ　ｔｈｅ　ｔｈｅｒｍｏｄｙｎａｍｉｃ　ｄａｔａ
ａｃｑｕｉｓｉｔｉｏｎ　ｅｆｆｉｃｉｅｎｃｙ　ｏｎ　ｍｉｃｒｏｓｅｇｒｅｇａｔｉｏｎ　ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ　ａｒｅ　ｄｉｓｃｕｓｓｅｄ．Ａｎｄ　ｔｈｅ　ｆｕｒｔｈｅｒ　ｒｅｓｅａｒｃｈ　ｎｅｅｄｅｄ　ｉｎ　ｔｈｉｓ　ａｒｅａ　ｏｆ　ｔｈｅ
ｉｓｓｕｅｓ　ｉｓ　ｐｒｏｓｐｅｃｔｅｄ．

Ｋｅｙ　ｗｏｒｄｓ　　ｓｏｌｉｄｉｆｉｃａｔｉｏｎ，ｍｉｃｒｏｓｅｇｒｅｇａｔｉｏｎ，ｍｏｄｅｌｌｉｎｇ，ｍｕｌｔｉｃｏｍｐｏｎｅｎｔ　ａｌｌｏｙ，ｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎ　ｏｆ　ｐｈａｓｅ　ｄｉａｇｒａｍｓ

　＊国家自然科学基金（５１２０１０９３）；三峡大学科学基金（ＫＪ２０１１Ｂ０３２）

　赵光伟：男，１９８１年生，博士，主要从事多元多相合金凝固传输模型化方面的研究　Ｅ－ｍａｉｌ：ｚｇｗｈｉｔ＠１６３．ｃｏｍ

０　引言

微观偏析是铸件的主要缺陷之一，通过影响铸件的实际

凝固温度范围、微观组织组成以及非 平 衡 相 的 数 量，从 而 影

响铸件的力学性能、物理性能以及电 化 学 性 能，并 常 常 导 致

铸件组织各向异性，冲击韧性和塑性下降，增加热裂倾向，局

部优先腐蚀等，最终缩短铸件的寿命［１］。深刻认识微观偏析

的形成机制以及分布规律，并对微观 偏 析 过 程 进 行 模 型 化，
可以加深对合金凝固行为的理解，这 对 于 凝 固 过 程 的 优 化、
微观组织的控制以及材料性能的提高等也具有重要的意义，
同时该项研究也是促进凝固学科持续发展的前 沿 领 域 和 核

心内容之一［２］。本 文 首 先 综 述 了 早 期 的 具 有 代 表 性 的 二 元

合金微观偏析模型，然后介绍多元合金（重点是三元合金）微

观偏析模型化，最后给出微观偏析与相图计算耦合方面的研

究进展，并指出了需要进一步研究的问题。

１　二元合金微观偏析模型化

从早期的综述文献［３－５］可 知，人 们 从２０世 纪 初 就 开

始了对二元合金凝固过程中微观偏析的研究。Ｓｃｈｅｉｌ基于质

量守恒原理首先导出了描述非平衡凝固微观偏 析 的 标 准 表

达式，这个幂 形 式 的 非 平 衡 偏 析 方 程 就 是 著 名 的“Ｇｕｌｌｉｖｅｒ－

Ｓｃｈｅｉｌ”方程，简称Ｓｃｈｅｉｌ方程（式（１）），模型假设凝固过程中

固相中溶质无扩散，而液相中完全扩散。与Ｓｃｈｅｉｌ方程相对

应的是平衡方程，即Ｌｅｖｅｒ－ｒｕｌｅ模型，如式（２）所示，该方程还

假设固相、液相中溶质均完全扩散［４，６］。

　　ＣＬ＝Ｃ０ｆＬ（ｋ－１） （１）

　　ＣＬ＝Ｃ０／［（１－ｋ）ｆＬ＋ｋ］ （２）
式中：ＣＬ 为液相成分；Ｃ０ 为初始成分；ｆＬ 为液相体积分数；ｋ
为溶质分配系数。

在某些情况下，合金 的 凝 固 路 径 与Ｇｕｌｌｉｖｅｒ－Ｓｃｈｅｉｌ模 型

较接近，如置换型固溶体合金的凝固路径［７，８］，而在另外一些

情况下，如溶质Ｃ在高温合金中的扩散［９］，其 凝 固 路 径 则 与

Ｌｅｖｅｒ－ｒｕｌｅ模型更加接近。大量研究工作证实［６－１０］，由于“有

限的固相反扩散”、“凝固相尺寸与形貌”以及“粗化”等 多 种

因素的 影 响，真 实 二 元 合 金 的 凝 固 路 径 既 不 与 Ｇｕｌｌｉｖｅｒ－
Ｓｃｈｅｉｌ模型一致也 不 与Ｌｅｖｅｒ－ｒｕｌｅ模 型 一 致，而 是 介 于 这 两

种极限模型之间。这两种描述极限 条 件 下 凝 固 溶 质 分 布 行

为的模型虽然形式简单却应用广泛，因为它们至少提供了真

实二元合金凝固体系溶质分布的边界范围。Ｋｒａｆｔ等［３］的研

究表明，Ｌｅｖｅｒ－ｒｕｌｅ和Ｇｕｌｌｉｖｅｒ　Ｓｃｈｅｉｌ两个模型的边界结果之

间存在着很大的空间，致使合金凝 固 相 的 种 类、成 分 和 含 量

会随凝固条件不同出现很大的差别。
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大量研究工作［３，４，７，１０］认为，首次对合金枝晶凝固的微观

偏析进行模型化并考虑固相反扩散的研究是Ｂｒｏｄｙ等［１１］的

工作。他们假设枝晶形貌为板片状，并预先假设凝固界面为

抛物面且界面速率为常数，首次提出了一种考虑弱固相反扩

散效应的枝晶凝固溶质再分布模型，式（３）为该模 型 的 解 析

表达式，简称Ｂ－Ｆ模型。

　　Ｃ＊
Ｓ ＝ｋ０Ｃ０［１－（１－２αｋ０）ｆｓ］（ｋ０－１）／（１－２αｋ０） （３）

式中：Ｃ＊
Ｓ 为固液界 面 的 固 相 成 分；α为 傅 里 叶 数；ｆＳ 为 固 相

体积分数。
在Ｂ－Ｆ模型之后出现了多种微观偏析模型，包括Ｃｌｙｎｅ－

Ｋｕｒｚ模 型［１２］、Ｏｈｎａｋａ模 型［１３］、Ｖｏｌｌｅｒ模 型［１４］、Ｖｏｌｌｅｒ－Ｂｅ－
ｃｋｅｒｍａｎｎ模 型［１５，１６］、Ｗｏｎ－Ｔｈｏｍａｓ模 型［１７］、Ｄａｍｉｎｇ　Ｘｕ模

型［１８，１９］等。Ｃｌｙｎｅ－Ｋｕｒｚ等［１２］指出，Ｂ－Ｆ模型只有在固相反扩

散很弱时才满足溶质质量守恒，否则 将 会 导 致 错 误 的 预 测。
他们对Ｂ－Ｆ模型进行了修正，提出了可考虑任意程度固相反

扩散效应的模型，并将其应用于Ｆｅ－０．６２Ｃ、Ｆｅ－０．１Ｃ在不同

冷速条件下的微观偏析的预测。Ｏｈｎａｋａ模型［１３］在考虑有限

固相反扩散的同时首次考虑了枝晶形貌因素的影响，并将枝

晶形貌假设为板片状与柱状。通过对Ｆｅ－１．５２Ｍｎ、Ｆｅ－０．１３Ｃ
等合金凝固过程微观偏析的模拟发 现，枝 晶 尖 端 形 貌、生 长

模式及液相扩散 在ｆＳ＜０．９时 对 溶 质 再 分 布 的 影 响 很 小。

与Ｏｈｎａｋａ模型相比，Ｖｏｌｌｅｒ模型［１４］做了进一步修正，该模型

在推导过程中仍然假设了凝固前沿的溶质分布，但并没有预

先给定枝晶尖端生长速率，另外该模型还考虑了枝晶间共晶

相的体积分数。Ｖｏｌｌｅｒ－Ｂｅｃｋｅｒｍａｎｎ模型［１５，１６］考虑了枝晶的

粗化，并提出加强的反扩散参数，称该 参 数 可 以 将 粗 化 因 素

引入任意微观 偏 析 模 型。Ｗｏｎ－Ｔｈｏｍａｓ模 型［１７］将 该 加 强 的

反扩散参数成功引入到Ｃｌｙｎｅ－Ｋｕｒｚ的微观偏析模型中，并对

多元碳钢 合 金 凝 固 偏 析 进 行 了 计 算。Ｄａｍｉｎｇ　Ｘｕ［１８，１９］基 于

Ｆｉｃｋ第二扩散定律与溶质质量守恒原理对合金枝晶凝固过

程进行了模型化研究，建模过程没有对凝固速率及溶质分布

进行预先假设，可以综合考虑任意的枝晶形貌及任意程度的

固相反扩散效应。
值得注意的是，以上提到的微观偏析模型经过简单的推

导都可以得到相同的表达形式，如式（４）所示，不同模型的区

别仅在于参数Φ的表达式不同，表１对各种模型参数的表达

式进行了总结。

　　ＣＬ＝Ｃ０［１－（１－Φｋ）ｆｓ］（ｋ－１）／（１－Φｋ） （４）
式中：Φ为固相反扩散统一参数。

另外，除表１中所列出的可考虑固相反扩散的形式统一

的解析模型外，其他学者还导出了形式完全不同的模型。例

如，Ｂｏｗｅｒ等［２０］将Ｇｕｌｌｉｖｅｒ的 封 闭 控 制 体 扩 展 为 开 放 体 系，
研究对象为厚度很小的柱状晶定向凝固组织，长度方向为一

个二次枝晶臂间距。该模型通常被称为ＢＢＦ模型，可考虑与

温度梯度相同方向的液相扩散、弱的固相反扩散（ＳＢＤ）及对

流等多种影响因素。Ｋｏｂａｙａｓｈｉ等［２１］将凝固枝晶的形貌分别

假设为板片状、圆柱状，并分别导出了精确解与近似解，同时

提出了溶质再分布解析模型。该模型 可 考 虑 任 意 的 固 相 反

扩散效应，而不是局限于弱的固相反 扩 散，而 且 其 精 确 解 可

以在固相扩散系数ＤＳ→０和ＤＳ→∞时，分别转换为Ｇｕｌｌｉｖｅｒ－
Ｓｃｈｅｉｌ和Ｌｅｖｅｒ－ｒｕｌｅ模型。Ｎａｓｔａｃ等［２２］针对单相凝固问题，
将枝晶形貌分别假设为板片状、柱 状 以 及 球 状，并 分 别 得 到

了对应枝晶形貌假设下的液相与固相内的溶质分布表达式。
但文献［２３］指出，其模型存在两个问 题：一 是 当 假 设 固 相 无

扩散、液相扩散无 限 大 时，只 能 推 导 出Ｓｃｈｅｉｌ模 型 的 一 阶 近

似式；二是对于等轴晶凝固来说，用球形形貌来假设凝固初

期的枝晶形貌是合理的［１８］，但对于凝固后期如果用单一球形

形貌来假设等轴形貌将会导致预测不准确。

表１　式（４）所表示的各种模型中参数Φ的表达式总结

Ｔａｂｌｅ　１　Ｔｈｅ　ｅｘｐｒｅｓｓｉｏｎｓ　ｏｆ　ｐａｒａｍｅｔｅｒΦｃｏｒｒｅｓｐｏｎｄｉｎｇ
ｔｏ　ｔｈｅ　ｍｏｄｅｌｓ　ｅｘｐｒｅｓｓｅｄ　ｂｙ　Ｅｑ．（４）

微观偏析模型 参数Φ表达式 文献

Ｇｕｌｌｉｖｅｒ－Ｓｃｈｅｉｌ模型 Φ≡０ ［４，６］

Ｌｅｖｅｒ－ｒｕｌｅ模型 Φ≡１ ［４，６］

Ｂｒｏｄｙ－Ｆｌｅｍｉｎｇｓ模型 Φ＝２α ［１１］

Ｃｌｙｎｅ－Ｋｕｒｚ模型
Φ＝２α［１－ｅｘｐ（－１／α）］－

ｅｘｐ［－１／（２α）］
［１２］

Ｏｈｎａｋａ模型 Φ＝Ａ·α／（１＋Ａ·α） ［１３］

Ｖｏｌｌｅｒ模型 Φ＝２α／［（１－ｆｅｕｔ）２＋２α）］ ［１４］

Ｖｏｌｌｅｒ－Ｂｅｃｋｅｒｍａｎｎ
模型

Φ＝２α＋／［（１－ｆｅｕｔ）２＋２α＋］［１５，１６］

Ｗｏｎ－Ｔｈｏｍａｓ模型
Φ＝２α＋［１－ｅｘｐ（－１／α＋）］－

ｅｘｐ［－１／（２α＋）］
［１７］

Ｄａｍｉｎｇ　Ｘｕ模型 Φ＝θ·ψ／（１＋θ·ψ） ［１８，１９］

　　与国外相比，国内在这方面的 工 作 开 展 略 晚，虽 然 有 很

多研究工作采用了国外学者的模型，但也有文献独立地提出

了微观偏析模型［２４，２５］。罗森等［２４］针对钢凝固过程建立了溶

质微观偏析模型，并分析了钢种成分、ＭｎＳ夹杂物析出及冷

却速率等对钢高温力学性能的影响，模型计算值与实验值吻

合良好。冯科等［２５］基于微观控制单元体内的溶质质量守恒，
建立了适用于枝晶方式凝固的二元共晶／包晶合金微观偏析

半解析数学模型，充分考虑了固相反扩散和粗化等因素的影

响。徐达鸣等［１８，２４］基于Ｆｉｃｋ第二扩散定律及溶质质量守恒

原理，提出了可综合考虑任意有限固相反扩散效应的微观溶

质再分布新模型，该模型通过“几何权重技术”可考虑各种枝

晶形貌的综合影响。

２　多元多相合金微观偏析模型化

２．１　早期多元合金凝固偏析模型
要实现理论对实际生产的指导，必须了解多元多相合金

的凝固机制。对于多元合金，在相图计算应用于微观偏析模

型化之前，很多研究者将溶质分配 系 数 假 设 为 常 数，或 者 从

已发表的相图上得到溶质分配系数及液固相 线 的 近 似 表 达

式。Ｍｅｈｒａｂｉａｎ等［２６］在１９７０年 首 次 基 于 Ｇｕｌｌｉｖｅｒ－Ｓｃｈｅｉｌ模

型研究了Ｎｉ－Ａｌ－Ｃｕ的 凝 固 路 径，在 计 算 过 程 中 溶 质 分 配 系

数取自 二 元 合 金 体 系 并 且 忽 略 了 成 分 过 冷。后 来，Ｓｈａｒｐ
等［２７，２８］考虑了过冷因素，并认为枝晶尖端的过冷是由于凝固
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区枝 晶 根 部 的 溶 质 集 中 造 成 的。Ｌａｃａｚ等［２９］利 用 Ｂ－Ｆ模

型［１１］研 究 了 Ａｌ－Ｃｕ－Ｓｉ－Ｍｇ 四 元 合 金 的 微 观 偏 析。Ｗｏｌｆ
等［３０，３１］提出了一种对钢的凝固过程进行模拟的近似方法，计

算中假设碳元素可以在固相中充分扩散，而对磷元素的计算

则分别使用了Ｂ－Ｆ模型［１１］和Ｃｌｙｎｅ－Ｋｕｒｚ模型［１２］。

Ｏｇｉｌｖｙ等［３２］提出了描述合金枝晶凝固的微观偏析模型，
假设枝晶形貌简化为平板状，并假设计算过程中二次枝晶臂

间距为常数，计算过程中固液界面的 平 衡 成 分 取 自 相 图，且

溶质分配系数假定为常数。Ｈｏｗｅ等［３３］假设溶质分配系数

为常数，并利用了一条实验测定的粗 化 规 律，对 合 金 钢 的 微

观偏析进行预测并取得了与实验符 合 很 好 的 结 果。他 们 把

枝晶形貌分别假设为柱状与球状，但 是 研 究 发 现，对 于 其 研

究的合金 体 系，枝 晶 形 貌 对 计 算 结 果 的 影 响 很 小。Ｍａｔｓｕ－
ｍｉｙａ等［３４］提出六棱柱近似枝晶形貌，并得到了柱状枝 晶 的

合理近似，其溶质分配系数通过外推得到。Ｋｏｂａｙａｓｈｉ等［３５］

提出了一种更加先进的方法，即利用简单的热力学计算方法

估算液相 线 温 度，但 是 仍 然 把 溶 质 分 配 系 数 假 定 为 常 数。

Ｌａｃａｚｅ等［３６］首先考虑了枝晶间液相的扩散，但是其计算结果

表明在常规的凝固条件下，该因素的影响是可以忽略的。

Ｒｏóｓｚ等［３７］研究了三元 Ａｌ－Ｃｕ－Ｍｇ合 金 的 凝 固，并 首 次

在多元合金微观偏析模型化中考虑 了 枝 晶 粗 化 的 影 响。他

们利用半经验模型计算了粗化率，定义了不依赖于温度和浓

度而是依据经验得出的几何形状因子，但是当液相成分到达

共晶沟之后，忽略 了 固 相 扩 散，且 剩 余 的 液 相 凝 固 按Ｌｅｖｅｒ－
ｒｕｌｅ模型计算。Ｄｕｐｏｎｔ等［３８］基于三元共晶合金单相凝固过

程中两种溶质元素各遵循Ｇｕｌｌｉｖｅｒ－Ｓｃｈｅｉｌ或Ｌｅｖｅｌ－ｒｕｌｅ模型

及不同组合的假定条件，提出了３种极限固相反扩散条件下

的凝固路径解析表达式。然而，这些模型不能考虑凝固过程

中的任意冷速及固相反扩散等因素的影响，因而具有一定的

局限性。Ｔｈｕｉｎｅｔ等［３９］提出了描述多元合金钢的微观偏析模

型，该模型可考虑所有相的固相反扩 散、相 之 间 的 热 力 学 平

衡及包晶反应，但是没有考虑凝固收缩与粗化效应。他们利

用此模型对Ｆｅ－Ｎｉ－Ｃ合 金 的 凝 固 路 径 及 微 观 偏 析 进 行 了 模

拟计算［４０］，得到Ｎｉ与Ｃ溶质成分随固相质量分数的变化曲

线。

２．２　多元合金微观偏析模型化耦合相图计算
将溶质分配系数假定为常数 对 于 二 元 合 金 体 系 来 说 还

可以接受，但是对于更高组元的体系，当 液 相 成 分 到 达 单 变

线之后，由于液／固相线的成分会随温度产生很大变化，溶质

分配系数为常数的假定就不再成立，因此对于多元合金的凝

固模拟需要更精确的相图数据。

Ｍｉｅｔｔｉｎｅ等［４１］首先尝 试 了 把 相 图 计 算 与 微 观 偏 析 模 拟

相耦合，并针对低合金钢的凝固进行 了 计 算，得 到 溶 质 微 观

偏析、铁素体含量、热传导系数等结果，并且预测值与实验数

据吻合得很好。计算过程考虑了奥氏体中的固相扩散，但其

假设铁素体和液相中的成分均匀分布，并且采用了简化的热

力学数据。Ｏｈｓａｓａ等［４２］假设包晶反应满足界面局域平衡假

设并且只与扩散过程有关，基于热 力 学 分 析，利 用３种 微 观

偏析模型（平 衡 模 型、Ｇｕｌｌｉｖｅｒ－Ｓｃｈｅｉｌ模 型、考 虑 有 限 的 固 相

扩散的模型）分别计算了Ｆｅ－１８Ｃｒ－８．５Ｎｉ三元合金的凝固路

径。Ｂｏｅｔｔｉｎｇｅｒ等［４３］基于Ｇｕｌｌｉｖｅｒ－Ｓｃｈｅｉｌ模型计算了 Ｎｉ－Ａｌ－
Ｔａ合金的凝固路 径 并 对 凝 固 过 程 的 微 观 偏 析 进 行 了 预 测。
计算过程假设固液界面满足局域平衡并利用ＣＡＬＰＨＡＤ方

法计算相图数据，分析了不同固相反扩散程度及枝晶尖端动

力学对凝固路径的影响。

Ｘｉｅ等［４４］通过耦合Ｔｈｅｒｍｏ－Ｃａｌｃ计算了Ａｌ－Ｃｕ－Ｍｇ合金

的微观偏析，并做了精密的实验对比。之后，Ｙａｎ等［４５］针对

多元合金的枝晶凝固过程提出了微观组织及偏析预测模型，
该模型的先 进 之 处 在 于 可 同 时 考 虑 固 相 反 扩 散、过 冷 及 粗

化，而且还可以与ＰａｎＥｎｇｉｎｅ耦合来计算热力学数据。他们

模拟了合金Ａｌ－４．５Ｃｕ－１Ｓｉ－０．５Ｍｇ和Ａｌ７０５７［４６］定向凝固过程

中产生的枝晶间偏析，计算值与实验值的对比表明其模型计

算的结果要比Ｇｕｌｌｉｖｅｒ－Ｓｃｈｅｉｌ模型更加接近实验值。Ｃｅｆａｌｕ
等［４７］提出一维简化的多元合金偏析 模 型，该 模 型 忽 略 了 固

相扩散，假设液相成分均匀并且固液界面满足局域平衡。对

３种Ｎｉ－Ｃｒ－Ｍｏ合金分别在“封闭”与“开放”体系条件下的凝

固路径进行计算，结果表明，该模型既可处理共晶凝固，又可

处理包晶凝固 的 情 况。Ｖｕａｎｏｖｉ等［４８］针 对 多 元 Ａｌ合 金 单

相凝固过程，提出了一种可与宏观传输模型相耦合的微观偏

析模型，并利用该模型计算了Ａｌ－１．１５Ｓｉ－１Ｍｇ合金的单固相

凝固过程，模拟过程耦合软件ＪＭＡＴＰＲＯ计算所需的三元系

相图及热力学参数。结 果 表 明，当 固 相 反 扩 散 效 应 增 加 时，
初生相的析出量也增加。

Ｄｕ等［４９］提出了一种二维多元合金微观偏析模型，将该

模型与 之 前 提 出 的“准 界 面 跟 踪 模 型”［５０］相 结 合，并 耦 合

Ｔｈｅｒｍｏ－Ｃａｌｃ软件的热力学数据库，研究了三元铝合金的枝

晶生长与初生相形貌对微观偏析的影响。Ｌａｒｏｕｃｈｅ等［５１］提

出了一种预测多元合金凝固路径的方法，其中热力学数据的

计算可通过 耦 合Ｔｈｅｒｍｏ－Ｃａｌｃ的“Ｗｉｎｄｏｗｓ版 本”的 接 口 程

序ＴＣ－ＡＰＩ获得。通过设置固相反扩散 系 数 为０和０．５，可

以分别得 到 Ｇｕｌｌｉｖｅｒ－Ｓｃｈｅｉｌ与Ｌｅｖｅｒ－ｒｕｌｅ模 型 的 计 算 结 果。
他们基 于 此 算 法 利 用 Ｏｈｎａｋａ微 观 偏 析 模 型［４２］计 算 了 Ａｌ－
４．５Ｍｇ－０．３５Ｍｎ合金的凝固路径，并将计算结果与ＤＩＣＴＲＡ
软件的结果进行了对比，发现二者非常一致并且其提出的算

法计算效率更高。
国内，杜勇等［１０］基于Ｐａｎｄａ软件在平衡（Ｌｅｖｅｒ－ｒｕｌｅ）及

非平衡（Ｇｕｌｌｉｖｅｒ－Ｓｃｈｅｉｌ）条件下计算了Ａｌ３５６．１合金定向凝

固过程中的微观组织与偏析，并考虑了固／液相扩散、枝晶尖

端过冷、枝晶臂粗化等因素的影响，计算所用热力学数据为

基于二元、三元、四元合金的基础上开发的 Ａｌ－Ｆｅ－Ｍｇ－Ｍｎ－Ｓｉ
五元合金的数据库，开发过程利用Ｐａｎｄａ软件进行了参数优

化计算。张瑞杰等［５２］通 过 耦 合 热 力 学 计 算 的 方 法 研 究 了３
种Ａｌ－Ｓｉ－Ｍｇ合金凝固 过 程 中 溶 质 分 配 系 数 的 变 化 规 律，结

果表明若近似采用二元合金的热力学参数会 造 成 共 晶 相 含

量及种类等的预测不准确。他们又基于ＣＡＬＰＨＡＤ方法对

Ａｌ－２．０６Ｓｉ－１．５８Ｍｇ合金的溶质分配系数及 凝 固 路 径 进 行 了

预测［５３］，计算了溶质分配系数、冷却速率等对共晶相含量的

影响，并通过实验验证了模型的准确性。戴挺等［５４］建立了耦
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合元胞自动机法（ＣＡ法）和热力学计算引擎ＰａｎＥｎｇｉｎｅ的二

维模型，并 将 其 应 用 于 Ａｌ－４．５Ｃｕ－０．５Ｍｇ－１．０Ｓｉ合 金 枝 晶 组

织和微观偏析的数值模拟。为提高计算效率，采用预制数据

表格的优化策略将ＣＡ法与ＰａｎＥｎｇｉｎｅ进行耦合。计算与实

验结果对比表明，该模型不仅可应用于模拟多元合金中的枝

晶生长形貌，而且能对铝基四元合金系凝固的微观偏析进行

定量预测。
本课题组［５５－５７］将文献［１８，１９］提出的能考虑任意枝晶形

貌和固相反扩散效应的统一化参数Ф扩展到三元共晶合金，
建立了三元共晶合金微观偏析解析模型与数值微分模型，并

分别针对两种模型提出了可以计算三元匀／共晶类合金体系

（包括“共共共”、“匀共共”、“匀 匀 共”和“匀 匀 匀”体 系）凝 固

路径及微观偏析的算法。在不同固相反扩散参数Ф 及凝固

速率等 假 设 条 件 下，对Ｆｅ－Ｖ－Ｃｒ、Ａｌ－Ｃｕ－Ｓｉ、Ａｌ－Ｃｕ－Ｍｇ及 Ａｌ－
Ｓｉ－Ｍｇ等三元合金进行了实例计算，并与实验结果进行了对

比。图１为文献［５５］计算的Ａｌ－１．０Ｃｕ－６．３Ｍｇ合金对应不同

Фｎ（ｎ＝Ｍｇ或Ｃｕ）的凝固路径。

图１　不同Фｎ 条件下Ａｌ－１．０Ｃｕ－６．３Ｍｇ合金在α－Ａｌ相区

中的凝固路径［５５］

Ｆｉｇ．１　Ｓｏｌｉｄｉｆｉｃａｔｉｏｎ　ｐａｔｈｓ　ｏｆ　Ａｌ－１．０Ｃｕ－６．３Ｍｇ　ａｌｌｏｙ　ｏｎ　ｔｈｅ
α－Ａｌ　ｌｉｑｕｉｄｕｓ　ｓｕｒｆａｃｅ　ｗｉｔｈ　ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ　ｓｏｌｉｄ－ｂａｃｋ

ｄｉｆｆｕｓｉｏｎ　ｐａｒａｍｅｔｅｒФｎ［５５］

针对 凝 固 模 拟 直 接 耦 合 热 力 学 计 算 效 率 较 低 的 问 题，

Ｄｏｒé等［５８］提出了“ｍａｐｐｉｎｇ”技术，即通过设置一定的成分步

长，逐 点 算 出 研 究 区 域 的 相 图 及 热 力 学 数 据，并 存 于“ｍａｐ－
ｐｉｎｇ”文件中。在进行微观偏析计算时，通过实时查询“ｍａｐ－
ｐｉｎｇ”文件获取热力学数据，而不是直接耦合相图计算。该方

法可以缩短ＣＰＵ运 行 时 间，提 高 计 算 效 率。Ｄｕ等［５９］针 对

Ａｌ－Ｃｕ－Ｍｇ合金，利用“ｍａｐｐｉｎｇ”技术计算了一系列不同成分

Ａｌ－Ｃｕ－Ｍｇ合金的凝固路径。文献［６０］对比分析了不同的热

力学数据获取方法的效率与精度，给出了３种热力学数据获

取方法的效率的直接对比，发现拟合函数法效率最高，“ｍａｐ－
ｐｉｎｇ”技术速度居中。虽然耦合相图计算法效率最低，但是能

获得最准确的热力学数据，科研工作者可以根据需要选取合

适的方法。

３　展望

总之，在过去的几 十 年 中，虽 然 合 金 凝 固 微 观 偏 析 模 型

化方面的研究已经取得了重要进展，但是仍然存在着较多的

有待于进一步研究与探索的问题，总结如下：
（１）微观模型中枝晶形貌的考虑。完全考虑实际枝晶生

长形貌仍然是一个未解决的问题，该因素可导致微观模型预

测的不准确。在过去 的２０多 年 中，一 些 技 术 被 用 来 研 究 考

虑凝固组织形貌，例如相场法、ＣＡ法等，但是这些技术极其

消耗ＣＰＵ运行时间，并不适合引入到 微 观 偏 析 模 拟 中 计 算

枝晶形貌，更不适合引入到宏微观耦合凝固模拟中。
（２）多元多相合金的微观偏析模型化。目前大多数的多

元多相合金凝固偏析模型都局限于三元合金，而合金的凝固

类型也局限于共晶、匀晶等合金，针 对 含 有 包 晶 型 合 金 凝 固

的模型化工作极少。而在实际工程应用中，大部分合金的组

元都要高于三元合金，而 且 包 晶 型 凝 固 也 很 常 见。因 此，对

更高组元且含有包晶型凝固的合金进行微观 偏 析 模 型 化 是

急需解决的问题，而且也更加具有实际意义。
（３）凝固偏析模型化与相图计算耦合的效率问题。随着

ＣＡＬＰＨＡＤ技术的发展与成熟，越来越多的研究者倾向于在

微观偏析计算中耦合相图计算来 获 取 热 力 学 数 据。但 是 众

多研究者认为模拟过程与相图计算相耦合虽 能 够 获 取 准 确

的热力学数据，但计算效率会大大 降 低，这 就 严 重 制 约 了 该

方法的实际应用。因此，如何使相图计算既准确又高效地与

凝固偏析模拟相耦合，还是一个待解决的问题。
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·１２１·合金凝固微观偏析模型化研究进展／赵光伟等
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