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镁合金不同取向多枝晶生长相场法模拟 
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摘 要：基于 KKS 相场模型，针对 hcp 晶系镁合金，建立了一个耦合溶质场、流场、取向场和温度场的多枝晶 

生长相场模型。为了描述具有不同晶体学取向的多枝晶生长并减少计算量，该模型采用 Kobayashi 等提出的通过 

扩散奇异性来保持晶粒内部取向一致的方法，引入取向场 θ来对不同晶粒的结晶取向进行描述，实现了单相场控 

制不同取向多个枝晶的生长。为进一步提高计算效率，在模型求解中使用了二重网格技术。以 AZ91D合金为例， 

对纯扩散下和强迫对流作用下不同取向多枝晶的生长行为进行了模拟，并与实验结果进行对比，模拟结果与实验 

结果十分吻合。 
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Numerical simulation of multiple grains with different preferred 
growth orientation of magnesium alloys using phase­field method 
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Abstract: Based on the KKS model which couples concentration field, flow field, orientation field and temperature field, 
the phase­field model for magnesium alloys with hcp structure was developed. In order to simulate the growth of multiple 
grains with different preferred growth orientation and reduce calculation amount, a orientation field which keeps the same 
of  orientation  in  the  interior  of  the  grain  using  the  strangeness  of  diffusion  is  added  to  describe  the  crystallographic 
orientation, which implements the control of multiple grains with different preferred growth orientation using one phase 
field  controlling  equation.  The  double mesh  technique  is  used  to  solve  the model  in  order  to  improve  the  computing 
efficiency ulteriorly. Taking AZ91D alloy  for  example,  the dendritic growth of multiple grains with different preferred 
growth  orientation  during  solidification without  and with  flow  are  simulated,  the microstructure  simulation  results  are 
compared with the experimental results, and they are in good agreement in dendritic morphology. 
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作为目前实际应用最轻的金属结构材料，镁合金 

具有比强度和比刚度高、密度小(1.75~1.90 g/cm 3 )、阻 

尼性和切削加工性好等优点，用镁合金生产的铸件具 

有优良的减振和降噪性能、耐磨性能、低惯性能、电 

磁屏蔽性、 易回收特性等， 被赞誉为 21世纪的 “绿色” 

工程材料，在电子、汽车和航空工业领域有广泛的应 

用 [1−3] 。 镁合金铸件的力学性能强烈依赖于其在凝固过 

程中所形成的显微组织，枝晶是镁合金最常见的凝固 
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显微组织， 其形貌特征决定着镁合金铸件的力学性能。 

采用微观组织数值模拟能够获得镁合金枝晶形貌、微 

观偏析等方面的信息，进而对镁合金的力学性能进行 

预测，并据此调整优化生产工艺，从而得到力学性能 

更优良的铸件。 

微观组织模拟的方法主要有确定性方法、CA 法 

和相场法等。相场法由于在微观组织模拟方面的综合 

优势，已成为国内外微观组织模拟的热点。目前，学 

者所进行的微观组织模拟绝大部分是针对具有  FCC 
晶胞的金属(例如  Ni、Al 和  Cu)。而镁合金是典型的 
HCP 晶体结构，具有不同于  FCC 结构晶体的各向异 

性特征。因此，要对镁合金枝晶生长行为进行模拟就 

必须建立适合 HCP晶体结构金属的数值模型。 在镁合 

金微观组织相场法模拟方面，EIKEN 等 [4−6] 对镁合金 

进行了二维、三维以及定向凝固微观组织的模拟。 
CHAWLA 等 [7] 和 WANG 等 [8] 对镁合金三维等轴晶的 

生长进行了模拟。 MONTIEL等 [9] 对镁合金焊接条件下 

的微观组织进行了模拟研究。缪家明等 [10] 研究了模拟 

参数对镁合金枝晶生长过程的影响。袁训锋等 [11] 基于 
WHEELER等 [12] 提出的模型研究了强迫对流对镁合金 

枝晶生长行为的影响。 

就实际凝固过程而言，一般情况都是多晶粒共同 

生长的，并且晶粒的结晶取向并不一致。不同取向多 

枝晶生长的模拟采用多相场模型是比较合理的，但多 

相场模型的一个明显缺点是变量太多，每一个晶粒都 

需要一个单独的相场控制方程，这将引起计算空间和 

计算量数倍甚至数十倍的增加，如果在模型中再耦合 

温度场和流场，其计算量将更为巨大。为了实现对不 

同取向多枝晶生长的模拟并减少计算量，本文作者将 

基于KIM等 [13−15] 提出的KKS相场模型(相比WBM模 

型，该模型消除了 WBM 模型中的附加势垒，计算效 

率更高，并且该相场模型可以通过耦合真实的热力学 

数据库来模拟实际合金的凝固)，根据  KOBAYASHI 
等 [16] 提出的描述晶粒取向的方法，建立一个新的相 

场、溶质场、流场、温度场以及取向场相耦合且适合 

于模拟 HCP晶系镁合金多枝晶生长的相场模型， 并采 

用该模型对纯扩散和强迫对流作用下的镁合金多枝晶 

生长行为进行模拟研究。 

1  相场模型 

1.1  相场控制方程 

在 KKS相场模型的基础上耦合晶粒取向后， 自由 

能函数变为 
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和  L 
L ( ) f c  分别为固相和液相中的自由能密度， 在界面 

区域内固相和液相的化学势相等，即 [ ] 
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面的过剩自由能，fori 为空间取向错配引起的能量变 

化，  ori  ( ) | | f h Η φ θ = ∇ ，H 为调节取向能错配大小的 

参数，θ 为取向场，代表结晶取向，在每一个晶粒内 

部θ 为 0 到 1 之间的某个定值，在液相中随机变化。 

根据经典线性不可逆热力学，相场变量φ 随时间的变 

化假设与自由能函数的变化成正比，即有 
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将自由能函数(1)代入式(2)， 并利用稀溶液近似处 

理，可得： 
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式中：c 为溶质浓度；上标  e 表示平衡状态；下标  S 
和 L 分表表示固相和液相；R 是摩尔气体常数；T 是 

热力学温度；Vm 是摩尔体积；M φ 是与界面动力学有 

关的相场参数。 

为了考虑界面能各向异性，并适应六重对称性镁 

合金的求解，可将梯度项系数ε 表示为 

0 ( ) (1 cos( 2π  ) k ε ϑ ε ν ϑ θ = + −  (4) 

式中：ϑ 为界面法向与 x轴的夹角；  0 ε 为梯度项系数 
( ) ε ϑ 的平均值，  arctan( / ) y x ϑ φ φ = ； 2π  /m θ 代表主轴 

生长方向与  x 轴之间的夹角；k 为各向异性的模数， 

表示系统的对称次数，其值取 6；v为各向异性强度。 

引入界面能各向异性后，方程(3)变为 
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1.2  质量和动量方程 

质量守恒方程(连续性方程)如下： 

0 ∇ ⋅ = V  (6) 

动量守恒方程如下： 
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式中：V 为速度矢量，假设 Vx 为 x轴方向的分速度， 
Vy 为 y轴方向的分速度， 则  2 2 

x y V V = + V  ； p为压力； 
ρ表示密度，假设液相和固相的密度相等；μ为动力学 

粘度；单位体积界面散耗力  2 2 / d 
l  h µ φ ε = M V  ，h取值 

2.757。 

1.3  溶质场控制方程 

保守的溶质场随时间的演化满足 Cahn­Hilliard方 

程，耦合流场的溶质场扩散方程在数学上表示为 
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将式(1)代入式(8)后，可得： 
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式中：Mc 为溶质场可动性系数；  ( ) D φ 为体系的溶质 

扩散系数，  L S L ( ) ( )( ) D D h D D φ φ = + − ；DS 和 DL 分别 

固、液相中的溶质扩散系数。 

1.4  取向场控制方程 

非保守的取向场θ 随时间的演化满足  Ginzburg­ 
Landau方程，在数学上表达为 
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将式(1)代入式(10)后，则有 
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式中：M θ 为取向场场可动性系数；H 为调节取向能 

错配大小的参数。 

1.5  温度场控制方程 

耦合流场后，温度场控制方程表示为 
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∂ ∂ 

V  (12) 

式中：T为热力学温度；L为潜热；cp 为定压比热容； 
D为  ) /(  p c ρ λ ，λ为导热系数。 

1.6  扰动 

扰动可引发枝晶侧向分枝的生长，为了模拟实际 

凝固过程中界面处的波动和二次或更高次枝晶的生 

长，本研究在溶质扩散方程中加入随机扰动，即： 
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式中：χ 为在−1~+1之间取值的随机数，ω & 为与时间 

有关的扰动强度因子。 

2  计算求解 

2.1  材料物性参数 

模拟所用AZ91D镁合金物性参数如表 1所示 [17] 。 

表 1  AZ91D镁合金物性参数 

Table 1  Physical properties of AZ91D magnesium alloy 

Property  Value 

Interface energy, σ/(J∙m −2 )  0.115 

Density, ρ/(kg∙m −3 )  1 810 

Melting point, Tm/K  868 

Latent heat of solidification, L/(kJ∙kg −1 )  373 

Coefficient of thermal conductivity, λ/(W∙m −1 ∙K −1 )  85 

Equilibrium constant, ke  0.4 

Solute diffusivity (liquid), DL/(m 2 ∙s −1 )  1.8×10 −9 

Solute diffusivity (solid), DS/(m 2 ∙s −1 )  1.0×10 −12 

Specific heat capacity, cp/(kJ∙kg −1 ∙K −1 )  1.3 

Molar volume, Vm/(m 3 ∙mol −1 )  10.38×10 −6 

需要说明的是，为简化问题，模型中忽略了导热 

系数 λ随温度的变化。 

2.2  数值计算方法 

采用显示有限差分法求解相场控制方程(5)、溶质 

场控制方程(9)和取向场控制方程(11)；采用 simple 算 

法求解质量守恒方程(6)和动量守恒方程(7)； 采用交替 

方向隐式差分法(ADI)求解温度场控制方程。 避免了时 

间步长的限制，计算时间步长  2  / 5  L t x D ∆ = ∆ ，相场、 

溶质场、 流场和取向场的网格尺寸为∆x=∆y= 1.0×10 −8
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m。由于合金的热扩散系数是其溶质扩散系数的几百 

倍，为了减少计算量，取温度场的网格尺寸为溶质场 

网格尺寸的 10倍，即网格尺寸为 1.0×10 −7 m。在计算 

区域的边界上，温度场采用定温边界条件，相场、流 

场、溶质场、取向场及压力场均采用  Zero­Neumann 
边界条件。 

3  模拟结果与分析 

3.1  纯扩散时的多枝晶生长形貌与溶质分布 

图 1 所示为纯扩散时具有不同择优生长取向角的 

多枝晶生长形貌(见图 1(a)和(c))和溶质分布情况(见图 
1(b)和(d))。为便于研究，初始晶核位置和择优生长取 

向角均由人工预先设定，中心晶核 A的择优生长取向 

角为 0°，初始温度为 765 K。如图 1(a)和(b)所示，枝 

晶生长初期，在枝晶相互碰撞接触前，晶粒间无相互 

影响，其形貌与单个枝晶生长时的形貌是相同的，以 

晶粒 A为例， 在{0001}基面上， 整个枝晶沿着 〉 〈  0 1 2 1 

晶向以对称形式生长，一次枝晶主干间互成 60°夹角， 

一次枝晶干与该主干上的二次枝晶臂间也约成  60°夹 

角。 贫 Al区主要集中于一次枝晶干和二次枝晶臂的轴 

对称中心位置，这主要是由于凝固过程枝晶尖端曲率 

效应引起过冷，使固相线向下移动，而固相中溶质的 

扩散速度又远远落后于枝晶的生长速度。在液固界面 

前沿出现了溶质 Al的富集。 这主要是由于镁合金的凝 

固属于非平衡结晶过程，合金在凝固过程中需要对溶 

质进行再分配，这导致固相中溶质的浓度低于初始浓 

度， 而液相中溶质的扩散速度也要小于枝晶生长速度， 

凝固析出的溶质不能及时充分地扩散到液相中，从而 

在枝晶前沿富集。随着凝固的进行，如图 1(c)和(d)所 

示，枝晶间开始相互影响，在相互接触碰撞的区域(见 

图 1(d)中方框所选区域)，主枝的生长受到明显抑制， 

枝晶尖端变秃。 这主要是由于枝晶相互接触的界面上， 

凝固析出的溶质和释放的潜热的扩散通道在相互碰撞 

枝晶的夹击下而变得弯曲狭长，这严重阻碍了溶质和 

热量的扩散，凝固析出的溶质和释放的热量在此富集 

造成了该区域实际过冷度的减小从而抑制了枝晶的生 

图 1  纯扩散时多枝晶生长在不同时刻的枝晶形貌和溶质分布 

Fig. 1  Dendritic morphologies((a),(c))and distributions of solute ((b),(d)) for multiple grains growth without flow at different times: 

(a), (b) t=5 000Δt; (c), (d) t=9 000Δt
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长。如果生长前沿不受阻碍，枝晶臂仍会继续向过冷 

液相中伸展，因此，虽然在碰撞前枝晶具有规则的六 

重对称形状，但最终也会遭到破坏而形成不规则的枝 

晶形貌。同时，由于晶粒的结晶取向并不一致，各晶 

粒所受到的碰撞不同，这导致各晶粒最终的枝晶形貌 

也就不相同。 

在实际凝固过程中，晶粒的形核是连续的并且晶 

粒的结晶取向也是随机的。图 2所示为镁合金的晶粒 

形核与生长过程。 为了简化问题， 设定最大形核个数， 

并假设形核速率为一定值。由图 2 可见，随着凝固的 

进行，晶核数目逐渐增加，但达到一个最大值时，晶 

粒的数目并不再增加，这最大值是由设定的最大形核 

个数决定。各晶粒间竞争形核与生长，晶粒的结晶取 

向并不一致， 先形核的晶粒由于拥有足够的生长空间， 

生长出了发达的二次枝晶，而后形核的晶粒由于受生 

长空间、先形核晶粒生长所析出溶质和释放潜热的影 

响，其一次枝晶臂或二次枝晶臂生长速度减慢并最终 

提前结束生长。在晶粒相互碰撞的区域，溶质的扩散 

通道变得弯曲而狭长，溶质的扩散受阻， 溶质浓度高， 

这导致这些区域的实际过冷度减小， 区域的熔点降低， 

其凝固比其他区域慢， 从而最终在这些区域形成晶界。 

3.2  强迫对流作用下的多枝晶生长形貌与溶质分布 

图 3 所示为强迫对流作用下镁合金多枝晶生长的 

枝晶形貌和溶质场分布情况。水平流速 v=0.01  m/s， 

其他初始条件与图 1 相同。如图 3(a)和(b)所示，枝晶 

相互碰撞前，晶粒各自生长，晶粒间相互影响较弱， 

枝晶形貌与相同初始条件下的单个枝晶生长的形貌相 

同，上游方向一次枝晶臂最长，上游侧与水平方向呈 
60°夹角的两枝晶臂次之，下游侧与水平方向呈 60°夹 

角的两枝晶臂较短，下游方向枝晶臂最短。这是由于 

过冷熔体流过晶粒，将凝固析出的溶质和释放的潜热 

从枝晶的上游冲刷到下游并在下游富集，这样就使得 

枝晶上游的热过冷度和成分过冷度都增大，促进枝晶 

的生长，而枝晶下游区由于溶质和潜热的富集，热过 

冷度和成分过冷度都减小，枝晶生长受到明显抑制。 

随着枝晶的生长，如图 3(c)和 3(d)所示，晶粒 A、B、 
C、D、E的溶质场和温度场相互碰撞重叠。由于枝晶 
B、D以及枝晶 A、B、D分别有效阻挡了过冷熔体对 

枝晶 A 和枝晶 C、E 的冲刷以及枝晶间的碰撞使得溶 

质扩散通道变得狭长，在枝晶 A 和枝晶 C、E上游侧 

发生碰撞接触的区域形成了局部溶质富集区(图  3(d) 
中所框选区域)，这使得这些区域实际过冷度减小，其 

枝晶臂的生长速度减小甚至停止生长，枝晶干尖端变 

秃。在枝晶生长前沿不受阻碍的区域，枝晶臂则仍会 

继续向过冷熔体中伸展，枝晶形貌与相同初始条件下 

的单枝晶生长形貌不再相同。 

图 4 所示为 AZ91D 砂型铸件在光学显微镜偏振 

光下的枝晶结构。由图可以看出，镁合金枝晶生长表 

现出显著的密排六方结构，6 个一次枝晶臂之间约成 
60°夹角，相向生长的枝晶互相影响竞相生长，不同枝 

晶的一次晶臂彼此抑制，各一次晶臂长度存在很大差 

异，拥有发达的二次枝晶臂，枝晶形貌不具有对称性。 

可见，图  3(c)所示的强迫对流作用下镁合金多枝晶生 

长形貌的模拟结果与实验结果是十分相似的。 

3.3  多枝晶生长行为定量分析 

为进一步分析纯扩散时和强迫对流作用下多枝晶 

生长行为，分别计算了纯扩散时以及强迫对流作用下 

多枝晶生长在不同时刻的枝晶尖端生长速度，并与相 

同模拟条件下纯扩散时和强迫对流作用下单枝晶生长 

的枝晶尖端生长速度进行比较，其结果如图 5所示。 

图 2  纯扩散时连续形核多枝晶生长在不同时刻的溶质分布 

Fig. 2  Distributions of solute for multiple grains growth without flow at different times used continuous nucleation model: (a) t= 

5 000Δt; (b) t=10 000Δt; (c) t=15 000Δt



第 24 卷第 2 期 尧军平，等：镁合金不同取向多枝晶生长相场法模拟  307 

图 3  强迫对流作用下多枝晶生长在不同时刻的枝晶形貌和溶质分布 

Fig. 3  Dendritic morphologies((a),(c))and distributions of solute ((b),(d)) for multiple grains growth without flow at different times: 

(a), (b) t=5 000Δt; (c), (d) t=8 000Δt 

图 4  砂型 AZ91D铸态的微观组织 [18] 

Fig. 4  As­cast microstructure of  sand mould AZ91D casting 

polarized light [18] 

由图 5 可看出，各枝晶尖端生长速度都比较平稳，这 

是由于温度场采用的是定温边界条件，潜热的释放并 

不会使模拟区域的温度发生大的变化。各稳态枝晶尖 

图 5  枝晶尖端生长速度与凝固时间的关系 

Fig.5  Relationship  between  tip  velocity  and  solidification 

time 

端生长速度的具体大小关系为 vtip1＞vtip2＞vtip3＞vtip4＞
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vtip5＞vtip6(其中 vtip1~vtip6 分别表示单枝晶上游尖端、多 

枝晶上游尖端、纯扩散下单枝晶尖端、纯扩散下多枝 

晶尖端、单枝晶下游尖端、多枝晶下游尖端的稳态生 

长速度)。 

计算了纯扩散时和强迫对流作用下多枝晶生长时 

的固相率变化曲线，结果如图 6 所示。从图 6中可看 

出，纯扩散时和强迫对流作用下多枝晶生长时的固相 

率都随凝固时间的增加以二次函数的形式增长，同一 

时刻纯扩散时多枝晶生长的固相率要大一些，固相率 

之间的差距随着时间的增长而增大。可见，强迫对流 

的冲刷作用虽然促进了迎流枝晶的生长，但也抑制了 

顺流枝晶的生长。同时，强迫对流还使得枝晶间的相 

互作用更加强烈，这最终导致强迫对流对枝晶生长的 

促进作用要小于其抑制作用。 

图  6  纯扩散及强迫对流作用下多枝晶生长的固相率与凝 

固时间的关系 

Fig.  6  Relationship  between  solid  fraction  and  solidification 

time for multiple grains growth without and with flow 

4  结论 

1) 基于 KKS 相场模型，建立了一个新的耦合相 

场、溶质场、流场、取向场和温度场并适应 HCP晶系 

的单相二元合金相场模型，并采用该模型研究纯扩散 

时和强迫对流作用下的多枝晶生长行为。 
2) 纯扩散时，枝晶间未相互碰撞前，枝晶间无相 

互影响，枝晶呈明显六方异性，与单枝晶生长过程相 

同。枝晶相互碰撞后，枝晶的生长受到了抑制，枝晶 

尖端变秃，在碰撞区域出现溶质的富集。 
3) 强迫对流作用时， 热量和溶质被过冷熔体冲刷 

到下游，从而加速了枝晶在上游方向的生长，抑制了 

下游方向的生长，枝晶互相影响并竞争生长，最终形 

成非对称枝晶形貌。模拟结果与实验结果十分相似。 
4)  计算了不同凝固条件下的枝晶尖端生长速度 

以及纯扩散时和强迫对流作用下多枝晶生长的固相率 

变化曲线。尖端速度的大小关系为  vtip1＞vtip2＞vtip3＞ 
vtip4＞vtip5＞vtip6； 同一时刻纯扩散时多枝晶生长的固相 

率比强迫对流作用下的要大。 
5)  该模型能够很好地对不同取向多枝晶的生长 

进行描述。 
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