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摘  要：基于微观相场法研究不同弹性畸变能对 Ni75Al5V20 合金中 L12 相沉淀过程的影响。结果表明：虽然弹性

畸变能不同，Ni75Al5V20合金在温度为 1250 K 下沉淀时的显微组织演化过程都可大概分为 4 个阶段，但也有不同

之处；在早期沉淀析出的 L12 相中，V 原子的占位要远大于 Al 原子的占位，最终，随着弹性畸变能的增大，在

L12相中 Al 原子的占位概率降低，V 原子的占位概率增大。在生成化学计量比的 L12有序相时，Al 原子由 L12相

边界逐渐向其内部扩散，而 V 原子则与之相反，且各原子越靠近 L12相的边界扩散速度越快，反之越慢。 
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镍基合金被广泛应用在高温环境中[1]，如在燃气

涡轮发动机和航天先进发动机中发挥着很重要的作 
用[2−4]。其中镍铝钒合金因其优越的高温性能而备受关

注，其相变过程的显微组织演化规律被广泛研究，但

通过实验手段难以分析沉淀的整个过程，在以往的实

验中大多只讨论了沉淀后期的沉淀相的调制结构形貌

等现象[5]。而计算机模拟具有其独特的优势，是因为

它可通过利用微观相场动力学模型处理合金沉淀过程

中的高度非线性、高度非平衡状态等问题，从而获得

直观清晰的有序相原子层次的瞬时形貌。由于合金在

沉淀时因应变时效状态不同及合金本身缺陷和造成的

过饱和度的差异，在沉淀早期就会有应变能的形成，

从而会对预析出相的析出过程产生影响，进而会直接

影响到析出相的形核长大、组织形貌、数量分布原子

扩散及其占位概率等[6−8]。因此，在研究镍基合金沉淀

过程时，通过温度与弹性畸变能的耦合进行模拟更加

具有实际意义。 
在以往的模拟中，刘芳等[6]和 LU 等[9]研究过不同

弹性畸变能、成分等对 L12相和 DO22相沉淀序列及其

最终原子占位的影响；陈引平等[7]研究了弹性畸变能

对 L12 相预析出相的影响。张明义等[10−18]研究了在

Ni-Al-V 相变过程中 DO22相中合金元素占位概率变化

和 L12相长大之间的联系，以及 L12相之间、DO22相

之间、L12相与 DO22相异相间的各原子的扩散规律。 

以上只是重点分析了 L12 相在某一阶段的沉淀规律。

因此，本文作者研究了在弹性畸变能影响下Ni75Al5V20

合金的 L12相在整个沉淀过程中的沉淀规律。 
 

1  微观相场法理论模型 
 

在利用计算机模拟合金沉淀时所采用的三元微观

相场模型是由 KHAUCHATURYAN 创建[19]，CHEN  
等[20−21]对此模型进行了补充和修改，在三元合金体系

下，用 PA(r,t)、PB(r,t)、PC(r,t) 分别表示 A、B、C 原

子在 t 时刻、占据晶格位置 r 的概率，由于 PA(r,t)+ 
PB(r,t)+PC(r,t)=1，所以每个格点上只有两个方程是独

立的。假设以A和B原子的占位概率为两个独立变量，

为了描述形核过程，需要添加随机项来模拟热起伏，

使之成为随机方程，即得到微观 Langevin 方程： 
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式中： )( rrL ′−αβ 是与单位时间内一对α 和 β 原子在

格点位置 r 和 r'上的交换概率有关的常数(α 、 β =A、

B 或 C)；T 为温度；kB为波尔兹曼常数；F 为系统的

总自由能；t 为时间； )(r,tξ 为热起伏项。 

在平均场近似下，系统的总自由能为 
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式中： )( rrV ′−αβ 为原子间有效作用能(α 、 β =A、B

或 C)，它由化学相互作用能 ch)( rrV ′−αβ 、弹性相互

作用能 el)'( rrV −αβ 组成。从而可获得倒易空间中的微

扩散方程： 
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式中：
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变换。 

 

2  结果与讨论 
 

Ni75Al5V20 合金在温度为 1250 K 下沉淀时位于

γ′(Ni3Al,L12) +θ (Ni3V, DO22)两相区，因此在以下分别

模拟的不同弹性畸变能(B=200，400，600，800)的沉

淀过程中，L12相和 DO22相均从无序基体中析出。在

模拟时采用 128×128 格点，以及在每个方向上都使

用周期性边界条件，无序过饱和固溶作为合金的初始

状态，时间步数 t 代表模拟时间，其中时间步长

Δt=0.0002。在以下模拟得到的 Ni75Al5V20合金显微组

织演化图中，以 Ni 原子作为黑色基体，Al 原子在某

个点占位越高，该格点灰度越高，而 V 原子在某个格

点占位越高，则该格点白度越高。 
在不同弹性畸变能下，Ni75Al5V20合金沉淀时的原

子演化过程类似，因此，如图 1 和 2 所示(图中数值为

模拟的格点位置)，只选取了两组弹性畸变能(B=200
和 600)下的显微组织演化过程来进行分析。由图 1 和

2 可看出，当 B 为 200 和 600 时，Ni75Al5V20合金在沉

淀过程中的显微组织演化均可大致分为 4 个阶段：首

先基体由无序状态转化为短程有序相(见图 1(a)和
2(a))；然后是 L12相和 DO22相由短程由有序相转化或

者由基体相直接转化而析出，形成非化学计量比有序

相(见图 1(b)和 2(b))；再随着时间的演化，在沉淀早期

析出较多的 L12 相部分转化为了 DO22 相(见图 1(c)和
2(c))；最终 L12相和 DO22相通过相互碰撞、融合而沿

着[100]方向共同长大粗化，形成了化学计量比有序相

(见图 1(d)和 2(d))。不同弹性畸变能下的微观组织演化

也有不同之处，在 B=200 时(见图 1(a))，当 t=8000 时，

Ni75Al5V20合金的短程有序相析出；而 B=600 时(见图

2(a))，当 t=5000 时，其短程有序相就已析出。由此可

见，随着弹性畸变能的增加，短程有序相提前析出。

且由图 1 和 2 还可看到，随着弹性畸变能的增加，L12

相和 DO22相从析出到粗化一直具有方向性(沿着[100]
方向)，两相更加细化且形貌也更加规则，趋于长方形。 

为 了 更 加清 楚 地 了解 不 同 弹性 畸 变 能对

Ni75Al5V20合金沉淀过程的影响，对比了在不同弹性畸

变能下 L12相和 DO22相体积分数的变化。图 3 所示为

Ni75Al5V20 合金在不同弹性畸变能下的体积分数变化

曲线。由图 3 可知，在各个弹性畸变能下，L12 相的

体积分数先增加到一最大值，然后降低，向 DO22相进

行转化，与以上模拟出的合金的微观组织演化过程相

一致；而 DO22相的体积分数先快速增加，后缓慢增加，

然后到达其平衡值，其原因是当 DO22相由基体直接析 
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图 1  温度为 1250 K 和 B 为 200 时 Ni75Al5V20合金沉淀过程的微观组织演化过程 
Fig. 1  Process of microscopic morphology evolution of alloy Ni75Al5V20 at 1250 K and B=200: (a) t=8000; (b) t=12500;        
(c) t=91500; (d) t=500000 

 

 
 

图 2  温度为 1250 K 和 B 为 600 时 Ni75Al5V20合金沉淀过程的微观组织演化过程 
Fig. 2  Process of microscopic morphology evolution of Ni75Al5V20 alloy at 1250 K and B=600: (a) t=5000; (b) t=18500;        
(c) t=80000; (d) t=500000 
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出时，其沉淀速度较快，而由 L12 相进行转化时，其

沉淀速度较慢[10]。通过对比图 3 中各个弹性畸变能下

两相体积分数的变化可观察出，随着弹性畸变能的增

大，L12相和 DO22相的析出时间均越来越早，即两相

的孕育期缩短；L12 相在早期沉淀中的析出量越来越

多；L12相的最终析出量也是增多的，而 DO22相最终

析出量变化不大，稍有减少。由此可见，在 Ni75Al5V20

合金沉淀过程的整个中，随着弹性畸变能的增加，都

有利于 L12相的析出。 
 

 
图 3  Ni75Al5V20 合金在不同弹性畸变能下的体积分数变化

曲线 

Fig. 3  Volume fraction variation of L12(a) and DO22(b) phase 

of Ni75Al5V20 alloy at different elastic strain energy 

 
为了清楚地了解 Ni75Al5V20 合金的 L12 相的早期

扩散情况，首先分析了在早期沉淀出的 L12相中 Al、
V 原子由边界到中心的占位概率变化，如图 4 格点 1
到格点 5、6 及格点 9 到格点 5、6 的曲线变化。由于

在各个弹性畸变能下 Al、V 原子的占位变化趋势在早

期沉淀出的 L12相中类似，因此只分析了 B=600 时Al、
V 原子在早期沉淀出的 L12相内扩散变化。 

综合图 4(a)、图 4(b)可知，在时间步数 t=13500

时，在 L12相内，Al 原子的占位很小，大约在 0.2 左

右，而 V 原子的占位较高，大约在 0.64 左右，由此可

见，在早期生成的 L12相内 V 原子占位较高。随着时

间步数的增加，当 t=32000 时，Al 原子在越靠近 L12

相的边界的地方占位较高，内部占位较低，而 V 原子

与之相反，其是在越靠近 L12 相的边界的地方占位较

低，内部占位较高，由此可见，生成化学计量比的 L12

相时，Al 原子从其边界向内扩散，而 V 原子是从其内

部向边界扩散。还可观察到在 Al、V 原子在 L12相边

界扩散较快，而越接近内部，它们的扩散速度越慢，

这是因为溶质原子在相边界的扩散速度比相内要快。

当时间步数增加到 46000 时，由于随着溶质原子的扩

散，L12 相内部与边界浓度差减小，使得相变驱动力

减小，Al、V 原子的扩散速度降低，从而它们的扩散

曲线的斜率降低，但扩散趋势与 t=32000 时类似。再

随着时间步数的增加，Al、V 原子的扩散速度更加缓

慢，且由于 Al 原子扩散到了 L12相内部，V 原子扩散 
 

 
图 4  Ni75Al5V20合金在 B=600 时早期沉淀出的 L12相内 Al

原子与 V 原子的占位变化 

Fig. 4  Occupation probability evolution of Al atom(a) and V 

atom(b) in L12 phase when early precipitation in Ni75Al5V20 

alloy at B=600 
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到了 L12相外部即 DO22相内，如 t=70000 时，Al 原子

在最靠近 L12 相的边界处的占位概率小于内部，而 V
原子与之相反。 

图 5 所示为 Al、V 原子在整个沉淀过程占位概率

变化，结果与图 4 所示一致，在早期的沉淀出的 L12

相内 V 原子占位较大；而随着时间的演化 Al 原子的

占位概率逐渐升高，V 原子的占位概率逐渐下降；最

终 Al、V 原子的扩散均达到了各自的动态平衡状态，

且 V 原子在 L12相内有一定的占位。综合图 5(a)和(b)
可知，随着弹性畸变能的增大，Al 原子的占位概率降

低，V 原子的占位概率增大。结合以上关于 L12 相和

DO22 相体积分数的分析可知，弹性畸变能增大，L12

相的体积分数增多，Al 原子需要为多余的 L12相提供

溶质原子，因此 Al 原子在 L12相的占位下降；而 DO22

相与 L12相相反，随弹性畸变能增大，DO22相的体积

分数稍有减少，因此 V 原子有较多的剩余，最终 V 原

子在 L12相的占位有所上升。 
 

 
图 5  Ni75Al5V20合金不同弹性畸变能下 L12相中 Al 原子与

V 原子的占位概率变化 

Fig. 5  Variation of atomic occupation probability in L12 phase 

Al atom(a) and V atom(b) of Ni75Al5V20 alloy at different 

elastic strain energy 

 

3  结论 
 

1) 当温度为 1250 K、不同弹性畸变能时，

Ni75Al5V20 合金沉淀过程的显微组织演化过程都可大

致分为 4 个阶段：无序基体→短程有序相析出→L12

相和 DO22 相由短程由有序相转化或者由基体相直接

转化而析出→部分 L12 相转化为 DO22 相→L12 相和

DO22相沿着[100]方向共同长大粗化。 
2) 随着弹性畸变能的增大，合金的孕育期缩短，

L12相和 DO22相从析出到粗化一直具有方向性，两相

更加细化且形状也更加规则，趋于长方形；而且在沉

淀过程的整个过程中都有利于 L12 相的析出，而对

DO22相的析出量影响不大。 
3) 当弹性畸变能存在时，在早期沉淀析出的 L12

相中，V 原子的占位要远大于 Al 原子的占位概率；随

着时间的演化，Al 原子的占位概率逐渐升高，V 原子

的占位概率逐渐降低，最终均达到各自的平衡状态，

且 V 原子在 L12相中也有一定的占位。随着弹性畸变

能的增大，在 L12相中 Al 原子的占位概率降低，V 原

子的占位概率下降。 
4) 在生成化学计量比的 L12有序相时，Al 原子由

L12 相边界逐渐向其内部扩散，而 V 原子则由其内部

向边界扩散。各原子越靠近在 L12 相的边界扩散速度

越快，反之，扩散速度越慢。 
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Effect of elastic strain energy on L12 phase precipitation  
simulated by using microscopic phase-field method 

 
ZHENG Xiao-juan, ZHAO Yu-hong, HOU Hua, JIN Yu-chun, MA Qing-shuang, TIAN Jin-zhong 

 
(College of Materials Science and Engineering, North University of China, Taiyuan 030051, China) 

 
Abstract: The precipitation process of L12 phase in Ni75Al5V20 alloy was mainly simulated by using the microscopic 

phase-field kinetic mode. The results demonstrate that the process of microscopic morphology evolution can be divided 

into four stages for Ni75Al5V20 alloy at 1250 K on different elastic strain energy, but there also are some different points. 

The occupation probability of Al atom is greater than V atom in early precipitation of L12 phase when the elastic strain 

energy is existent. Eventually, with increasing the elastic strain energy, the occupation probability of Al atom reduces and 

the occupation probability of V atom increases in L12 phase. When stoichiometric L12 ordered phase generates, the Al 

atoms gradually diffuse from L12 phase boundaries to its internal, meanwhile, the V atoms gradually diffuse from L12 

phase internal to its boundaries, and the atoms in L12 phase are more closer to boundary, their diffusion speed becomes 

more faster, conversely becomes more slowly. 

Key words: Ni75Al5V20 alloy; microscopic phase-field; elastic strain energy; occupation probability; L12 phase 
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