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枝晶生长的相场法数值模拟

刘晶峰 , 赵紫玉 , 蹇崇军 , 江开勇
(华侨大学 机电与自动化学院 , 福建 泉州 362021)

摘要 : 　利用一个简单的相场模型 ,对过冷熔体中枝晶的生长形貌进行数值模拟 ,定性分析各向异性强度、无

量纲潜热及扰动因子等对枝晶形貌的影响 1 结果表明 ,枝晶主干生长速度随着各向异性强度的增大而增大 ,

并且枝晶结构强烈依赖于各向异性强度 ;随着无量纲潜热的增大 ,晶体生长过程中枝晶结构特征愈加明显 ;扰

动对枝晶结构特征有一定的影响 ,随着扰动因子的增加 ,枝晶间竞争生长加剧.

关键词 :　枝晶生长 ; 相场法 ; 过冷熔体 ; 数值模拟 ; 形貌

中图分类号 : 　T G 111. 4 文献标识码 : 　A

金属凝固过程微观组织数值模拟技术 ,是以金属凝固理论为基础 ,利用数值计算技术和计算机技术

发展的最新成果 ,逼真地再现金属凝固过程中的晶体生长过程.枝晶生长方式是晶体生长的典型方式.

凝固组织中的柱状晶和等轴晶 ,就是枝晶生长方式的不同表现.研究枝晶生长规律 ,预测凝固过程复杂

的枝晶形貌 ,已经成为微观组织数值模拟研究领域的热点.目前 ,凝固过程微观组织数值模拟主要有确

定性方法 (Deterministic Met hod) 、随机性方法 ( Stochastic Method)和相场方法 ( Phase2Field Met hod)

等.确定性方法以凝固动力学为基础 ,符合晶体生长物理背景.但由于它不能处理晶体生长过程中的一

些随机过程 ,所以无法再现凝固时枝晶的生长过程及预测枝晶的具体形貌.随机性方法考虑了晶体生长

过程中的随机过程 ,利用概率统计理论研究晶粒的形核和长大 ,适用于柱状晶组织的形成及柱状晶与等

轴晶相互转变的模拟.但该方法只能模拟枝晶的近似形状 ,而不能模拟复杂枝晶的形貌.相场法通过引

入有序化变量———相场变量 ,克服了跟踪复杂固液界面的困难 ,在模拟枝晶生长方面有着其他方法无可

比拟的优势1 因此 ,该方法已经成为研究枝晶生长规律的主流方法[129 ] .本文利用相场法 ,对过冷熔体中

的枝晶生长行为进行研究.

1　计算模型

采用的相场模型由 Kobayashi [1 ]提出 ,是基于自由能泛函得到的 ,关于纯物质过冷熔体中枝晶生长

的相场模型.该模型包括相场及温度场两个控制方程.

相场控制方程为

τ5φ
5 t

=ε2 ý 2φ - fφ1 (1)

式 (1)中 :τ为常数 , fφ为函数 f (φ, m)关于相场变量的偏导数.

在二维直角坐标系中 ,方程 (1)具有的形式为
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引入各向异性参数 ,则有
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ε= �εη(θ) = �ε[1 +γcos ( k (θ- θ0 ) ) ]1 (3)

式 (3)中 :γ为各向异性强度 , k为各向异性模数 (一般取 4或 6) ,θ为固液界面上分析点处的法向量 n与

x 轴正向之间的夹角 ,�ε为ε的平均值 ,ε则是与固液界面层厚度有关的参数 (取值一般很小) .

在考虑各向异性的影响后 ,方程 (2)变形为
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由焓保守定律 ,可以推导出温度场的演化方程为

5 u
5 t

+ K
5φ
5 t

= ý 2 u1 (5)

式 (5)中 : u为无量纲温度 ,对应于特征过冷温度 , u等于 0 ;对应于结晶平衡温度 , u等于 1 ; K是无量纲

潜热 ,正比于材料的结晶潜热 ,反比于材料的的过冷度1
必须指出的是 ,上面的方程中 , t代表时间 , m是一个与界面驱动力有关的参数1 即有

m = (β/π) cot (μ0 u)1 (6)

式 (6)中 :μ0 为常数 ;β是一个正常数 ,满足β< 11 这样的限制条件 ,能够确保对于任意的温度值 u ,其关

系式| m| <
1
2
成立.

方程 (4) , (5)构成二维直角坐标系下相场模型的控制方程 ,前者为相场控制方程 ,后者为温度场控

制方程1 两者耦合计算后 ,就可以定性地再现过冷熔体中的枝晶生长过程.

计算时 ,在界面处施加微小的扰动 ,这对于得到真实的枝晶形貌是很必要的.借助一个随机数序列

rn ,按照形式

τ5φ
5 t
→τ5φ

5 t
+ A n r nφ(1 - φ) (7)

为系统添加扰动1 其中 : A n 为扰动因子 ,随机数序列 rn 是位于区间[ -
1
2

,
1
2

]上的均匀分布.

关于控制方程 ,可以采用有限差分法求解 ,并基于均匀网格技术对控制方程 (4) , (5)进行离散 1 其
中 :方程 (4)选择显示差分格式 ,方程 (5)选择交替方向隐式格式 (Alternating Direction Implicit Met h2
od) ———ADI格式.

在计算区域边界 ,相场计算采用 Zero Neumann边界条件 ,温度场计算采用绝热边界条件[10 ] .

在以下所有计算中的参数取值 :计算区域尺寸为 9 . 0 ×9 . 0 ,时间步长为 0 . 000 2 ,网格数为 300 ×

300 ,�ε= 0 . 01 ,τ= 0 . 000 3 ,β= 0 . 9 ,μ0 = 10 . 0 .

2　结果及讨论

2 . 1　各向异性强度对枝晶形貌的影响

计算时 ,其他参数均为固定值 ,只改变各向异性强度γ的值.即 k = 4 ,θ0 = 0 , K = 2 . 0 , A n = 0 . 01 ,凝

固经历时间 t为 0 . 8 s1 各向异性强度与枝晶形貌之间的关系的计算结果 ,如图 1所示.

从图 1 (a)可知 ,在界面处不存在各向异性 ,即晶体生长完全是各向同性的 ,此时得到的晶体形貌类

似于涂满粘胶的手指形状.图 1 (b)表明 ,晶体形貌兼具各向同性和枝晶结构的特征 ,在水平方向已经出

现了枝晶主干 ,其他方向仍呈各向同性.从图 1 (c)中可知 ,枝晶结构特征比较明显 ,枝晶主干比较发达 ,

其上的二次侧枝几乎沿最优化方向生长 ,尤其是水平主干上的侧枝间隔比较均匀 ,侧枝生长速度也呈现

出差异 ,侧枝之间的竞争倾向已经初步显现.

从图 1 (d)～ (g)可以看出 ,随着各向异性强度的增加 ,枝晶结构特征越来越明显 1 具体表现是 : 枝

晶主干越来越发达 ,侧枝之间的竞争倾向越来越显著 ,而且晶体生长时择优倾向十分明显.尤其值得一

提的是 ,在图 1 (g)中 ,枝晶生长时择优倾向最为明显 ,垂直于最优化方向的二次和三次枝晶的生长受到

强烈地抑制 ,甚至出现了枝晶的熔断脱落现象.此外 ,还可以明显地看出 ,尖端生长速度随着各向异性强
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度的增加而逐渐加快.

(a) γ= 0　　　　　　　　　　　(b) γ= 0. 005　　　　　　　　　　　(c) γ= 0. 010

(d) γ= 0 . 020　　　　　　　　　　　　　　(e) γ= 0 . 030

(f) γ= 0. 040　　　　　　　　　　　　　　(g) γ= 0 . 050

图 1　不同各向异性强度对应的枝晶形貌

Fig. 1　Dendritic patterns for various values of st rength of anisot ropy

2 . 2　无量纲潜热对枝晶形貌的影响

计算时 ,其他参数不变 ,而与前面不同的固定参数 :γ= 0 . 01 , k = 6 ,θ0 =π/ 2 .对应于不同的 K值 ,分

别选取了若干结晶时刻的数值画面 ,研究无量纲潜热与枝晶生长形貌变化的关系 ,如图 2所示.需要说

明的是 ,初始晶核位于计算区域的中央 ,也就是说 ,结晶过程是从中央开始的.

(a) K = 0 . 8 , t = 0 . 08 s　　　　　(b) K = 0. 8 , t = 0. 16 s　　　　　(c) K = 0. 8 , t = 0 . 24 s
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(d) K = 1. 0 , t = 0. 08 s　　　　　(e) K = 1. 0 , t = 0. 16 s　　　　　(f) K = 1. 0 , t = 0. 24 s

(g) K = 1. 2 , t = 0. 08 s　　　　　(h) K = 1 . 2 , t = 0 . 12 s　　　　　(i) K = 1. 2 , t = 0. 16 s

(j) K = 1 . 2 , t = 0 . 20 s　　　　　(k) K = 1. 2 , t = 0. 24 s　　　　　(l) K = 1. 2 , t = 0. 28 s

(m) K = 1. 6 , t = 0. 06 s　　　　　(n) K = 1 . 6 , t = 0 . 20 s　　　　　(o) K = 1. 6 , t = 0. 36 s

(p) K = 2. 0 , t = 0. 08 s　　　　　(q) K = 2. 0 , t = 0. 24 s　　　　　(r) K = 2 . 0 , t = 0 . 48 s

图 2　不同 K值所对应的晶体生长形貌

Fig. 2　Morphologies of grain growth for various values of K
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从图 2可以看出 ,当 K = 0 . 8时 ,晶体呈圆形 ,但当 K = 1 . 0时 ,晶体形状已经变成了凸的六边形了.

对于 K = 1 . 2 ,晶体生长期间形状变化较为显著1 从图 2 (g)～ (l)中首先可以看到的是一个六边形 ,接着

六边形各边的中央出现了凹痕 ;然后 ,凹痕发展成狭长的裂缝 ,紧接着裂缝顶端又出现了横褶 ;最后 ,形

成为一幅由几个粗分枝构成的图案.

当 K = 1 . 6时 ,晶体形状也呈分枝图案 ,但分枝已经大大细化了.随着 K值的增加 ,分枝变得越来

越瘦小 ,以至于当 K = 2 . 0时 ,所看到的是一幅典型的雪花状图案.于是 ,可以观察到随着 K值增加 ,晶

体形状从圆形逐渐变化到凸六角形 ,再逐渐变化到分枝图案.

2 . 3　扰动对枝晶形貌的影响

数值计算结果还表明 ,固液界面处有、无扰动对枝晶结构有一定的影响 ,如图 3所示.图 3 (a) , (b)

是无扰动时的数值画面 ,可以看出沿主干分布着均匀的二次枝晶 1 但是 ,由于彼此之间没有竞争倾向 ,

所以它们的生长速度非常相近 ,其尖端的连线近乎一条斜直线. 图 3 (c) , (d) 则是考虑扰动时的两幅数

值画面 ,可以看出情形与前面的迥异1 具体表现在二次枝晶分布不均匀 ,它们的生长速度各异 ,生长速

度快的枝晶粗大 ,生长速度慢的枝晶瘦小1 这就是所谓枝晶间的竞争生长现象.

(a) A n = 0 , t = 0 . 80 s　　　　　　　　　　　(b) A n = 0 , t = 1. 20 s　　

(c) A n = 0 . 01 , t = 0. 80 s　　　　　　　　　　(d) A n = 0. 01 , t = 0 . 20 s　　

图 3　扰动对枝晶形貌的影响

Fig. 3　Effect s of noise factor on dendritic pattern

3　结论

(1) 用相场法对纯物质过冷熔体中的晶体生长过程进行了模拟 ,计算中将温度场与相场相耦合 ,真

实地再现了金属凝固过程中树枝晶的生长过程.

(2) 各向异性强度对枝晶形貌有一定影响.随着各向异性强度的增大 ,枝晶结构特征愈加明显 ,不

仅主干越来越粗大 ,侧向分枝也越加发达 ,与此同时 ,枝晶尖端的生长速度也越来越大.

(3) 无量纲潜热对枝晶形貌的影响结果表明 ,枝晶结构特征对无量纲潜热的变化十分敏感 1 随着
无量纲潜热值的递增 ,枝晶尖端的生长速度加快 ,晶体生长过程枝晶化倾向加剧 ,晶体生长过程中枝晶

结构特征愈加明显.究其原因 ,主要是随着无量纲潜热的增大 ,过冷度也随之增加 ,从而导致晶体生长过

程中枝晶化倾向的加剧.
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(4) 扰动因素对枝晶形貌的影响表明 ,在固液界面处添加扰动 ,有利于获得理想的树枝状晶体.

(5) 采用的相场模型是一种较为理想化的模型 ,既未考虑对流等流体力学的影响 ,也未顾及相变引

起的膨胀或收缩对结晶过程的影响.在下一步的研究中 ,应逐步完善包含流场等的多相场模型 ,以模拟

出更接近实际凝固过程的枝晶生长形貌.

(6) 相场法模拟中计算量十分可观 ,基于此 ,模拟也是二维的.为了让模拟结果更加接近实际 ,进行

三维模拟计算是非常必要的.重视相场算法 ,降低计算量 ,以及进行三维模拟是今后的研究重点.
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Numerical Simulation of Dendritic Growth

Using Phase2Field Method

L IU Jing2feng , ZHAO Zi2yu ,

J IAN Chong2jun , J IAN G Kai2yong

(College of Mechanical Engineering and Automation , Huaqiao University , Quanzhou 362021 , China)

Abstract :　By a simple phase2field model , a series of numerical simulations for dendritic growth into undercooled melt is

performed to show the formation of various dendritic patterns. Qualitative analysis of the influence of the st rength of ani2
sot ropy , dimensionless latent heat , and noise factor on the shape of crystal growth is given. The result s show that the ve2
locity of principal branch growth increases as st rength of anisot ropy increases and the branch st ructure is very st rongly de2
pendent on st rength of anisot ropy ; as dimensionless latent heat increases , dendritic st ructures become obvious during

grain growth ; competition of branches growth becomes st rong as noise factor increases.

Keywords :　dendritic growth ; phase2field method ; undercooled melt ; numerical simulation ; morphology
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