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摘  要：基于三元微观相场动力学模型，研究弹性畸变能对于 Ni75Al15Ti10合金早期沉淀过程的影响。结果表明：

合金沉淀过程经历了从 L10 相向 L12相的转变，且通过定量分析确定最终沉淀产物为复杂的 Ni3(AlTi)相；加入弹

性畸变能可以缩短合金从无序到有序转变的时间，同时促使其沿着特定的弹性“软”方向生长，最终形成高度择

优取向的共格显微组织。此外，沉淀相内部主要存在 NiAl 以及 AlNi 这两种反位缺陷结构，畸变能的引入可以降低

反位缺陷浓度，同时提高正位原子占位几率。 
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镍基高温合金因具有较高的高温力学强度、良好

的抗疲劳、抗腐蚀及抗氧化等特性，使其在燃气涡轮

发动机和航天先进发动机等方面有着巨大的应用潜 
力[1−3]。近年来，镍铝钛(Ni-Al-Ti)合金体系因其优越

的高温使用性能而备受关注，这些优异的特性主要取

决于沉淀过程中生成的 L12 结构的有序 γ′相(Ni3Al)，
因此对 γ′相的微观结构、空间取向、以及合金沉淀过

程中相结构的形成与转变过程的研究具有重要的理论

与实践意义[4−6]。NUNOMURA 等[7]探究了合金成分对

体系内部相成分以及结构的影响，并得出了

Ni3Al-Ni3Ti 伪二元合金相图；VOGEL 等[8−9]研究了沉

淀后期合金内部沉淀相随时效时间的变化，包括沉淀

相的形成与转变，原子的聚簇等沉淀过程；

CAMMAROTA 等[10]研究了热处理过程对合金微观结

构以及力学性能的影响；张明义等[11−12]通过微观相场

法研究了镍铝钒合金中L12相及DO22相之间相转化过

程并探讨了界面处成分的演化；杨坤等[13−14]研究了时

效温度以及两相竞争作用对沉淀相筏化过程的影响；

赵宇宏等[15−16]研究了原子间作用势对镍铝钼合金沉

淀行为的影响，发现不同近邻作用能会影响沉淀相的

有序化以及簇聚过程。 
Ni-Al-Ti 合金体系内部粒子原子尺度不同，新相

与母相之间的结构差异，必然会引起内部晶格错配产

生内部应力，故而在计算模拟中弹性畸变能是合金沉

淀过程中不可忽略的一部分，它不仅在会影响早期的

形核速率及沉淀顺序，同时也会制约沉淀相的形貌及

生长方向。弹性畸变能必然会对 L12 相的沉淀过程产

生不同程度的影响，但具体的影响机制研究相对较少。

研究弹性畸变能以及温度的耦合作用对于 Ni-Al-Ti 合
金体系具有重要的指导意义。本文作者基于三元微观

相场模型，以 Ni75Al15Ti10为研究对象，研究在时效温

度 1173K 时，不同弹性畸变能作用(M=0、400、800)
对合金体系早期沉淀过程的影响。 
 

1  微观相场动力学模型 
 

微观相场方程是 Cahn-Hilliard 扩散方程的微观离

散格点形式，由 KHACHATURYAN 等创建，CHEN
等[17−18]做了发展。其通过单晶格占位几率的非平衡自

由能函数联系组分和长程序参数，将非均匀系统置于

原子层面上，以原子占据晶格位置的几率作为场变量

来描述由原子在晶格格点上的扩散跃迁所引起的位移

相变过程。本次模拟采用三元微观相场动力学模型，

在三元合金体系 A-B-C 中，设 PA(r，t)、PB(r，t)、PC(r，
t)分别是 A、B 和 C 原子在 t 时刻、占据格点位置 r 的 
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几率，由于 PA(r，t)、PB(r，t)、PC(r，t)，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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式中：LAB(r−r′)是指与单位时间内，一对 A 和 B 原子

在格点位置 r 和 r′上的交换几率有关的常数；F 为体

系 的 总 自 由 能 ； kB 是 玻 尔 兹 曼 常 数 (kB= 
1.3709×10−23)；T 为热力学温度。 

但是式(1)为一确定方程，不能够描述形核过程，

需要在上述方程式中加上随机热起伏，使其变为随机

方程即微观 Langevin 方程，对上式作傅立叶变换后，

得到傅立叶空间中的微观 Langevin 方程，如式 2 所示： 
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式中：k为第一布里渊区定义的倒易格矢； )(~
A ,tP k 、

)(~
B ,tP k 、 )(~

AA kL 、 )(~
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分别为晶格位置坐标 r 的有关函数的傅立叶变换。 
根据平均场近似，体系的总自由能表达式为 
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将式(3)带入到式(2)，并将该式在二维平面上投

影，是三维非线性方程转化为二维线性微分方程，得

到最终微观相场动力学模型： 
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(4) 
通过对微观相场动力学方程的求解，得到合金沉

淀过程中发生的微观形貌演化过程。 
 

2  模拟结果与分析 
 
2.1  原子演化分析 

图 1 所示为 L12型及 L10型的有序 γ′-Ni3Al 相的结 
 

 
图 1 有序 γ′相的结构示意图以及其在[010]方向上的二维投影 

Fig. 1  Ordered γ′ phase structure diagram and [010] direction 

of 2D projection: (a) L12 phase; (b) L10 (Ⅰ) phase; (c) L10 (Ⅱ) 

phase 
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构示意图以及其在[010]方向上的二维投影，其中白色

原子代表 Ni 原子，而黑色原子代表 Al 原子，为便于

研究，规定平衡状态的 Ni 原子所在位置为 α 位，Al
原子所在位置为 β位。 

图 2 所示为时效温度 1173K 时 Ni75A115Ti10合金

在不考虑弹性畸变能的情况下沉淀原子占位随时间的

演化图像。如图 2(a)所示，当时间步数 t=500 时，体

系内部出现了少量小范围的有序亮点，此时基体内部

开始发生有序化转变过程，并且有序结构分布较为随

机；随着时间步数的延长，当 t=5000 时，有序化结构

不断增多，并且随机的有序结构逐渐相连，此时根据

原子占位发现，此时体系内部同时出现了 L10(Ⅰ)、
L10(Ⅱ)前期过渡相(如图 2(b)中圆形区域中的放大图)
与 L12 平衡相，这说明体系内部正在发生 L10 相的生

成以及其向 L12 相结构转变的过程；当时间步数达到

20000 步左右时，出现亮度较高的部分区域且与 L12 
 

 
图 2  M=0 时 Ni75A115Ti10的原子演化图像 

Fig. 2  Microstructures evolutions of Ni75A115Ti10 at M=0: (a) t=500; (b) t=5000; (c) t=20000; (d) t=38000; (e) t=100000; (f) 

t=200000 
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结构的二维投影相同，这说明此时原子的占位几率快

速增加并且 L10 结构相已基本转化为 L12 相结构，但

此时形成的有序相为非化学计量比有序相；随着有序

化进程的加快，时间步数到 3.8×104步时，有序 γ′相
与基体相之间的界面逐渐清晰，并且有序相外部亮度

要强于内部，这说明化学计量比 L12 相的形成是由两

相界面迁移引起的 Al 原子由外向内扩散所致；当时间

步数达到 1×105步时，体系内部已基本形成化学计量

比有序相结构，但此时体系内部沉淀相尺寸小数量多，

部分相邻小颗粒之间仍然被界面分隔，反相畴界明显；

随着时效过程的继续进行，发现小畴消失，大畴长大，

有序相不断长大粗化，当时间步数达到 2×105步时，

有序相粗化已十分明显。分析 L12 相内部格点处灰度

发现(见图 2(f)中圆形区域中的放大图)，此时 α位处颜

色基本为纯黑色，但 β位处并非是完全的白色，这就

说明此时在 β 位置处可能是由 Al、Ti 以及少量的 Ni
共同占据所致，因此，初步判断沉淀过程所形成的 γ′
相可能为复杂的 Ni3(AlTi)相，具体定量分析见下述原

子占位几率分析。 
在考虑了弹性畸变能后，原子沉淀过程基本相同，

不同之处在于沉淀相的生长取向差异，因此，此处仅

列举了最终原子演化图像，分析了畸变能的影响。图

3 所示为 Ni75A115Ti10 合金在 T=1150K 时效作用下不

同弹性畸变能作用下的最终演化图像(t=2×105)。在没

有弹性畸变能作用时，沉淀相没有特定的生长方向，

基本为无规则椭球状；在考虑了弹性畸变能后，合金

中长大粗化方向呈现一定的方向性，即朝着对应的弹

性“软”方向生长：在 M=400 时(见图 3(b))，体系内

部沉淀相有沿着[100]与[001]方向发生取向生长的趋

势，但是不明显；当畸变能提高到 800 时(见图 3(c))，
发现沉淀相取向生长程度有明显提高，并且沉淀相形

状由原先随机分布的椭球状变为规则排列的长条状，

这是原子择优取向生长的结果。由此可见，弹性畸变

能的引入可以大大改善体系内部沉淀相的形貌。 
 
2.2  平均序参数分析 

研究体系内部序参数随时间的变化规律，可以进

一步对体系内部无序到有序转变过程、原子簇聚等现

象进行深入研究，从而最终了解体系内部微结构的演

化进程。 
图 4 所示为不同弹性畸变能作用下平均长程序参

数以及平均成分序参数随时效时间的变化规律。通过

分析可以发现：在时效初期，序参数有所增加，但增

长缓慢，这说明此阶段为有序化初期，L10与 L12结构

并存阶段；当时效步数达到 1×104步左右时，长 

 

 

图 3  不同弹性畸变能作用下 Ni75Al15Ti10 合金在 t=2×105

时最终原子演化图 

Fig. 3  Microstructure evolutions of Ni75A115Ti10 at t=2×105 

under different elastic strain energies: (a) M=0; (b) M=400; (c) 

M=800 

 
程序参数与成分序参数极速增长，此时对应于 L10 向

L12 相转化的快速阶段，约到 3.5×104 步左右达到峰

值；但随着时效过程的继续进行，平均长程序参数值

又出现了下降的现象，这是由后期体系内部部分沉淀

相发生分解或是 γ′相向基体相转变所引起的，但此时
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平均成分序参数仍在不断增加，增长速度较为缓慢，

这可能是因为体系内部原子占据相应格点的几率增大

所致；此外，在合金内部随着弹性畸变能的增大，沉

淀相从无序到有序所经历的时间有所减少，同时序参

数值也有明显增大，这表明弹性畸变能能够加快体系

内部原子朝着特定的弹性“软”方向迁移，从而最终

形成高度择优取向的共格显微组织。 
 

 
图 4  不同弹性畸变能作用下序参数与时效时间的关系 

Fig. 4  Relationship between order parameters and aging time 

at different elastic strain energies: (a) Average long order 

parameter; (b) Average composition deviation order parameter 

 
2.3  原子占位分析 

通过对原子演化过程分析，可清晰直观地看出 γ′
相中原子的占位情况，但体系内部具体占位数值仍需

定量分析研究，因此通过分析沉淀相中原子占位几率

对于理解其内部原子的扩散迁移运动，最终沉淀相中

原子的组成具有重要意义。 
图 5 所示为不同弹性畸变能作用下 Ni75Al15T10合

金中 Ni3(AlTi)相中 Ni、Al、Ti 原子在 α及 β格点处原

子的占位几率演化图像，且具体占位数值见表 1。从

图 5 中看出，大约在 1000 步之前，各原子的数值几乎

保持平稳，这一初始阶段合金有序化进程并不明显，

基本可以认定合金体系处于无序阶段；在 1000 步之

后，原子在其正位处的占位几率直线上升，三者到达

平衡时的时间有所不同，Ni 原子迅速占据 α格点，而

Al 与 Ti 原子占位较慢，且沉淀后期，出现 Al 原子占

位几率不断升高，Ti 原子占位几率迅速下降的趋势，

这是由于 Ti 在 Ni3Al 相中的固溶特性所决定的，即

Ni3Al 相中最多可固溶约 15%的 Ti 原子[19]；而各原子

在反位的占位几率基本趋势一致，均呈不断下降的趋 
 

 
图 5  不同弹性畸变能作用下Ni75Al15Ti10合金 γ′相中 α位及

β位处原子占位几率演化图 

Fig. 5  Occupations of atoms in α site and β site in γ′ phase of 

Ni75Al15Ti10 at different elastic strain energies: (a) Al atom; (b) 

Ni atom; (c) Ti atom 
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表 1  Ni、Al、Ti 原子在 α、β格点处的占位几率数值 

Table 1  Placeholder probability values in α lattice and β lattice of Ni, Al, Ti atoms 

Strain energy 
Occupation 

NiNi AlAl TiAl NiAl AlNi TiNi 

0 0.9806 0.7864 0.1565 0.5700 0.0176 0.0019 

400 0.9860 0.8057 0.1402 0.5407 0.0129 0.0011 

800 0.9905 0.8192 0.1305 0.5014 0.0088 0.0007 

 

势；对比不同弹性畸变能作用的影响，发现随着弹性

畸变能的增大，总体趋势是正位原子占位几率不断升

高，反位缺陷浓度不断下降，而最终 Ti 原子在 β位上

的占位几率保持在 13%~15%左右，由此可断定沉淀相

为复杂的 Ni3(AlTi)相；此外，比对反位原子的具体数

值可以发现，NiAl 的占位几率明显要高于后两者，而

TiNi 的占位几率却很小，这表明在体系内部更容易生

成 NiAl以及 AlNi这两种反位缺陷结构。 

 

3  结论 
 

1) Ni75Al15Ti10合金在不同弹性畸变能作用下，合

金沉淀过程均经历了以下两个阶段：首先为 L10 相转

化成非化学计量比有序 L12 相；其次为非化学计量比

L12相转化为化学计量比 L12相的过程。 
2) 考虑弹性畸变能后，可以加快合金的有序化进

程，同时促使沉淀相沿着特定的弹性“软”方向生长，

最终形成高度择优取向的共格显微组织。 
3) 结合原子演化图以及定量计算发现，原子 Ti

在 α位的占位几率保持在 13%~15%左右，得出最终沉

淀产物为复杂的 Ni3(AlTi)相。 
4) 沉淀相内部主要存在 NiAl 以及 AlNi 这两种反

位缺陷结构，畸变能的引入可以降低反位缺陷浓度，

同时提高正位原子占位几率。 
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Effect of elastic strain energy on Ni75Al15Ti10 alloy 
precipitation process by microscopic phase-field simulation 

 
SUN Yuan-yang, ZHAO Yu-hong, HOU hua, JIN Yu-chun, ZHENG Xiao-juan 

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

 
Abstract: Based on the ternary microscopic phase-field dynamic model, the effect of elastic strain energy on Ni75Al15Ti10 
alloy precipitation process was studied. The results indicate that the precipitation process experiences from the L10 to L12 
phase transformation process and the final precipitated phase is Ni3(AlTi) by quantitative analysis. Meanwhile, the elastic 
strain energy can accelerate the process of transformation from disorder to order, promotes the growth alone the specific 
elastic “soft” direction, and finally forms coherent microstructure of highly ordered orientation. Furthermore, the main 
existence of NiAl and AlNi in the precipitation phase is the structure of the two kinds of anti-site defects, and the elastic 
strain energy can inhibit the generation of anti-site defects, and promote the positive position of atoms to occupy the 
corresponding lattice point. 
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