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Ni-Al 间作用势对 Ni75Al14Mo11合金原子 
有序化影响的微观相场模拟 
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(中北大学 材料科学与工程学院，太原 030051) 

 
摘  要：采用三元微观相场动力学模型，研究第一到第四层 Ni-Al 原子间作用势对 Ni75Al14Mo11 合金沉淀过程中

原子有序行为及 γ′相沉淀的影响。结果表明：当第一层 Ni-Al 原子间作用势增大时，Al 和 Mo 有序化和簇聚的程

度和速度增大；当第二层 Ni-Al 原子间作用势增大时，Al 和 Mo 有序化和簇聚的程度和速度降低；当第三层 Ni-Al

原子间作用势增大时，Al 和 Mo 的有序化和簇聚的程度和速度增大，相比之下沉淀后期较大的原子间作用势对

Mo 的影响程度较小；第四层 Ni-Al 原子间作用势对 Ni 和 Al 有序化和簇聚的影响与第二层原子间作用势的影响

相同。第一、三层 Ni-Al 原子间作用势增大，将促进 γ′相的生成，且 γ′相体积分数增大，而第二、四层原子间作

用势对 γ′相影响与第一、三层的影响效果则相反。 
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Microscopic phase-field simulation for influence of Ni-Al interaction 
energy on ordering behavior of Ni75Al14Mo11 alloy atoms 
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Abstract: The influence of Ni-Al interaction energy from the first layer to the fourth layer on the ordering behavior of 

Ni75Al14Mo11 alloy atoms and the precipitation of γ′ phase was investigated by the microscopic phase-field kinetic model. 

The results show that as the first Ni-Al interaction energy increases, the ordering and the clustering degree of Al and Mo 

atoms increase. As the second Ni-Al interaction energy increases, the ordering and the clustering degree of Al and Mo 

atoms decrease. As the third Ni-Al interaction energy increase, the degree and speed of the ordering and the clustering of 

Al and Mo atoms increase. Compared with the early process, the larger atomic interaction in the later precipitation 

process has less impact on the Mo atoms. And the influence of the fourth Ni-Al interaction energy is the same with the 

second one. The increase of the first and the third Ni-Al interaction energy promotes the generation of γ′ phase, and the 

volume fraction increases, while the influences of the second and the fourth Ni-Al interatomic energy on γ′ phase are 

contrast to those of the first and the third ones. 
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镍基高温合金因其特殊的物理特性[1−3]是目前材

料中高温强度最高且应用范围最广的一类合金，也是

工业上许多热端零部件的主要用材。γ′相是该合金的

主要的析出强化相[4−5]，它能提高合金的高温屈服强

度。 
原子间作用势决定原子间有序能，是与电子密度、 
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温度、电场强度等参数有关的变量，且原子间作用势

随外加势场的变化趋势较为复杂。原子间作用势的变

化可间接研究外场(电场、磁场等)对合金沉淀的影响。

WANG 等[6]采用相场法研究发现，随 Mo 含量的升高，

Ni-Al-Mo 合金中 γ′沉淀相形貌由立方形转变为球形

且粗化速率降低。赵宇宏等[7]研究了 Ni-Mo 四近邻作

用能对 Ni75A114Mo11合金沉淀行为的影响，发现一、

三层 Ni-Mo 原子间作用能增加，促进该合金早期沉淀

相的有序化和簇聚，而二、四层作用相反。王永欣    
等[8]编制了引入原子间相互作用能变化的 Al3Li(δ′)相
沉淀原子层面计算机模拟程序，开展了原子间相互作

用势对原子图像、序参数影响的计算机模拟，探明随

最近邻原子间作用势 W1 的增大，有序相沉淀的孕育

期缩短，形核率增加，合金有序化速度和原子簇聚速

度加快。DONG 等[9]用微观相场法结合自由能和原子

间作用势研究了 Ni0.75Al0.05Fe0.2合金在 1000 K 时效中

沉淀前期的预析出相的形成和转变过程，发现 L10 相

转变为 L12 相的过程与自由能和原子间作用势有关。

赵彦等[10−11]使用微观相场法研究了有序能对 Ni-Cr-Al
合金中 Cr 替代行为的影响，发现不同近邻原子间有序

能会改变 Cr 在 γ′中 α 和 β 的占位几率。甄辉辉等[12]

和徐聪等[13]模拟了不同合金体系在不同原子间相互

作用势下的沉淀行为。温玉锋等[14]采用第一性原理研

究了合金元素对 Ni3Al (010)面反相畴界能的影响，优

先占据 Ni3Al 铝亚点阵位置的合金元素 Ti、Mo、Ta、
W 和 Re 则会增大 Ni3Al(010)面的反相畴界能。然

而，目前对 Ni-Al-Mo 合金体系的研究较少，且关于

Ni-Al 原子间作用势对 Ni75A114Mo11 合金相沉淀及原

子有序行为影响的研究还未见报道。 

因此，考虑到研究外势场对原子有序行为影响的

重要性，本文作者通过三元微观相场模型，研究了

Ni75Al14Mo11合金在 1 073 K时效过程中原子间作用势

对 Al、Mo 原子有序化和簇聚及 γ′相沉淀过程的影响

和规律。 
 

1  微观相场动力学模型 
 

微观相场方程由 KHACHATURYAN[15]创建，实际

上是 Cahn-Hilliard 方程的离散形式，后由 PODURI  
等[16]和 CHEN[17]对其作了更深一步的研究。微观相场

方程是以各溶质原子在晶格位置的占位几率为基本变

量来描述沉淀过程原子组态和相形貌。用 P(r, t)代表

原子在 t 时刻和格点位置 r 上的占位几率。对于三元

体系，设 、 、 分别是 A、B 和

C 原子在 t 时刻、占据格点位置 r 的几率，由于 

),(A trP ),(B trP ),(C trP
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所以每个格点上只有两个方程是独立的。假设以

A 原子和 B 原子的占位几率为两个独立变量，微扩散

方程为 
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)( rrLαβ ′ α 和− 是单位时间内，与一对式中： β 原子

在格点位置 r 和 r′上的交换几率有关的常数，α 为 A，

B 或 C； β 为 A，B 或 C；F 为体系的总自由能。为

描述形核过程，可对式(2)添加热起伏项 ξ 。 ),( tk
− −在平均场近似下，由于 = ),(1),( AC trPtrP
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，并忽略掉与单个格点占有几率函数的不均匀

分布无关的项，自由能公式为 
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式中：V )( rrαβ ′− 为原子间有效作用能。采用四近邻原

子间作用近似，设V1
αβ

2、Vαβ
3、Vαβ

4、Vαβ

+⋅+⋅= lhkhVk πcosπcosπcosπ(cos4)( 1
αβαβ

+++⋅ khVlk πcos2π2(cos2)πcosπcos 2
αβ

+⋅⋅+ lkhVl πcosπcosπ2(cos8)πcos2 3
αβ

分别表示第

一、第二、第三、第四近邻原子间相互作用能，则有 
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在平均场作用下，可以从长程有序角度描述原子

形成超结构的过程。对每个格点最近邻和次近邻的原

子占位几率进行平均，可求得成分序参数；由格点原
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子占位几率同样可求出长程序参数，其数学表达式如

式(5)所示： 
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式中：η 为坐标为 处的长程序参数； 为

溶质原子占位几率； 为成分序参数。 
),( ji
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2  模拟结果与分析 
 

模拟采用微观相场动力学模型，时效温度为  
1073 K，模拟步长为 2×10−6，模拟步数代替真实时间，

Ni-Al 第一、二、三、四层原子间作用势分别±5 meV
进行研究。 
 
2.1  1073 K 时效过程中的原子占位演化图 

图 1 所示为 FCC 的空间三维结构及其在(010)面
的二维投影。其中图 1(a)和(b)分别为平衡 Ni3Al 相的

晶体结构示意图及其在[010]方向上的二维投影，图

1(c)所示为其非化学计量比有序相在[010]方向上的二

维投影。圆圈的颜色代表溶质 Al 原子的占位几率，占

位几率越大，圆圈的灰度显示就越深。 
图 2 所示为 1073 K 时 Ni75Al4Mo11合金在不同模

拟步数下沉淀时原子占位的演化图像。从图 2 可以看

到，在 8400 步时，基体中开始出现一些有序化区域(见
图 2(a)中圆圈标注区域)；随着时间的推移，有序化区

域逐渐形成有序相，并且在该有序相内由非化学计量 

 

 

图 1  γ′相的三维结构示意图及其在[010]方向上的二维投影

和非化学计量比 γ′相示意图 
Fig. 1  3D structure of γ′ ordering phase(a), 2D structure along 
[010] projection(b) and nonstoichiometric γ′ ordering phase(c) 

 
比有序相朝着化学计量比有序相方向演化(见图 2(b))；
在 25000 步时有序相颗粒变得多且清晰进入粗化阶段

(见图 2(c))；随畴界能的减小，有序相颗粒发生碰撞、

融合，较大的颗粒长大，较小的颗粒消失(见图 2(d)
和(e))；随后镍原子开始从沉淀相中反向析出且逐渐粗

化，使得有序相间的界面变宽，最终完成相形貌的演

化(见图 2(f))。 
 
2.2  Ni-Al 原子间作用势对 Al 原子有序化和簇聚的 

影响 

在微观相场模型和有序度分析基础之上，引入对

Al 原子有序化过程的讨论。图 3 所示为 Ni-Al 第一到

四层原子间作用势对 Al 原子有序化和簇聚的影响。其 
 

 
图 2  1073 K 时 Ni75Al4Mo11 合金在不同模拟步数下沉淀时原子占位的演化图像 
Fig. 2  Atomic figures of microstructure evolution of Ni75Al14Mo11 alloy at different simulation steps at 1073 K: (a) t=8400;      
(b) t=20000; (c) t=25000; (d) t=40000; (e) t=77000; (f) t=500000 
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图 3  Al 原子平均长程序参数和平均

成分参数随时间步数的变化 
Fig. 3  Changes of Al average long
rang order parameter((a), (a1), (c), (e),
(e1), (g), (g1)) and Al average
composition parameter((b), (d), (f), (h))
with different time steps ((a1), (e1), (g1)
are enlarged drawings of (a), (e) and (g),
respectively) 

 
中，图 3(a1)，(e1)和(g1)所示分别是图 3(a)，(e)和(g)
的局部放大图。从图 3((a)，(a1)，(b)，(e)，(e1)，(f))
中可看到，第一，三层 Ni-Al 间作用势增大，促进了

Al 原子的有序化与簇聚的程度和速度；但在后期，一、

三层原子间作用势的增大对 Al 原子的簇聚影响不大；

从图 3((c)，(d)，(g)，(h))看出，第二、四层原子间作

用势增大，同时抑制了 Al 原子的有序化和簇聚，相比

之下，第二、四层原子间作用势对二者的影响程度更

大。由于 Ni-Al 合金系沉淀过程中析出 Ni3Al 型 L12

有序相，Al 原子将占据 L12结构的顶角位置来完成有

序化行为，从对沉淀机制的影响考虑，基于 Al 原子有

序化和簇聚的讨论，当第二、四层原子间作用势增大

时，原子有序化和簇聚速度减慢，推断出第二层 Ni-Al
间作用势的增大，使得有序相的沉淀机制趋向于朝着
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形核长大的趋势进行。随 Ni-Al 的第一、三层原子间

作用势的增大，Al 原子的有序化和簇聚速度增大加快

有序核心的形成，这将有助于有序相以失稳分解的机

制析出。说明原子间有序能的变化会引起有序相沉淀 
机制的变化。 

2.3  Ni-Al 原子间作用势对 Mo 原子有序化和簇聚的

影响 
图 4 所示为 Mo 原子的平均长程序参数、平均成

分序参数随时间的演化，其中图 4(a1)，(c1)，(e1)，(g1) 
所示分别是图 4(a)，(c)，(e)，(g)的局部放大图。从图 

 

 
图 4  Mo 原子平均长程序参数和平均成分序参数随时间步数的变化 
Fig. 4  Mo average long rang order parameter ((a), (c), (e), (g)) and Mo average composition order parameter((b), (d), (f), (h)) ((a1), 
(c1), (g1) are enlarged drawings of (a), (c) and (g), respectively) 
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4(a)，(a1)，(b)中可以看到随第一层 Ni-Al 间作用势的

增大，Mo 原子的有序化和簇聚的程度和速度都增大。

而随第二层 Ni-Al 间作用势的增大，Mo 原子的有序化

和簇聚程度减小(见图 4(c)，(c1)，(d))。第三层 Ni-Al
间作用势的增大会增大 Mo 原子的有序化和簇聚的速

度和程度，但在时效后期，较大的原子间作用势下原

子的簇聚程度几乎不变(见图 4(e)~(f))。而第四层原子

间作用势的增大使 Mo 的有序化和原子簇聚的程度和

速度都减小(见图 4(g)，(g1)，(h))。杨东然等[18]研究也

表明，在 Ni-Al 合金系时效过程中 Mo 原子趋向于替

代 Al 原子占据 β 位，其主要通过替代 L12 有序相中

Al 原子的位置达到有序化，其本质上也属于原子的有

序化行为。故随时间变化，Mo 原子的有序度也增大。 
 
2.4  各层原子间作用势对 γ′相体积分数的影响 

从图 5(a)和(c)可以清晰地看出，第一、三层 Ni-Al
间作用势增大会促进 γ′相的生成，时间提前，即孕育

期缩短，且最终体积分数增大；相反，第二、四层原

子间作用势的增大会抑制 γ′相的生成，其孕育期增长，

且最终其体积分数减小(见图 5(b)和(d))。与第一层

Ni-Al 间作用势相比，第三层 Ni-Al 间作用势增大使 γ′
相最终体积分数的增大幅度更大；与第二层 Ni-Al 间
作用势相比，第四层原子间作用势的增大使 γ′相最终

体积分数的减小幅度更大。结合原子间作用势对 Al、
Mo 有序化和簇聚的影响分析，二者得到了一致的结

论。第一、三层 Ni-Al 作用势增大，促进了 Al、Mo
原子有序化和簇聚的速度和程度，则在图 5(a)和 4(c)
中表现为 γ′相提前生成且体积分数增大。第二、四层

原子间作用势的影响与第一、三层相反(见图 5(b)和
(d))。 

 
2.5  分析 

本实验的结果与现象均是在模拟计算过程中得出

的。第一、三层 Ni-Al 作用势增大，促进了 Al、Mo
原子有序化和簇聚的速度和程度，γ′相提前生成且体

积分数增大；而第二、四层原子间作用势的影响与第

一、三层相反。但在已查阅的相关文献中还未有关于

此现象的全面理论分析，故做以下讨论。原子间作用

势决定原子间有序能，由于微量元素的加入，会改变

Ni3Al 的化学计量，降低其有序能[19]。合金中的 Mo 
 

 
图 5  原子间作用势对 γ′相体积分数的影响 

Fig. 5  Effect of atomic interchange energy on volume fractions of γ′ phase 
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可视为掺杂元素，该原子趋向于替代 Al 原子，当原子

间作用势改变时会影响 γ′相的有序能，从而出现实验

中模拟出现的现象。 
 

3  结论 
 

1) 第一、三层 Ni-Al 间作用势增大将加速 Al 原
子的有序化和簇聚，使 γ′有序相的形核机制朝着失稳

分解的趋势进行；第二、四层 Ni-Al 原子间作用势增

大减弱 Al 原子的有序化和簇聚，使得有序相的形核机

制朝着形核长大的趋势进行。 
2) 当第一层 Ni-Al 间作用势的增大时，Mo 原子

的有序化和簇聚的程度和速度都增大；而随第二层

Ni-Al 间作用势的增大，Mo 原子的有序化和簇聚程度

减小；当第三层 Ni-Al 间作用势的增大时，Mo 原子的

有序化和簇聚的速度和程度增大，但在后期，较大的

原子间作用势下原子的簇聚程度几乎不变；而第四层

原子间作用势的增大使 Mo 的有序化和原子簇聚的程

度和速度都减小。 
3) 第一、三层 Ni-Al 间作用势增大促进 γ′相的生

成，且其体积分数增大；而第二、四层原子间作用势

对 γ′相体积分数的影响与第一、三层的相反。 
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