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摘  要：基于微观相场理论研究了不同原子间近邻作用势(W)对 Ni-Al-Cr 合金析出过程和微观结构的影响。根据

原子间近邻作用势与长程序参数方程的 L10、L12和 D022相的原子间近邻作用势公式，计算出 Ni-Al-Cr 合金的 L10、

L12 和 D022 相的不同原子间近邻作用势。结果表明：随着温度的增长/减小，原子间近邻作用势近似呈线性增长/

减小；随着溶质原子浓度的增长以及长程序参数的增大，原子间近邻作用势均呈上升趋势；Ni-Al、Ni-Cr、Cr-Al

原子间近邻作用势的变化对 L10、L12和 D022 析出相的沉淀形貌和体积分数的影响也各不相同：Ni-Al 的第二近邻

作用势的变化对于沉淀形貌和体积分数几乎无影响，而 Ni-Cr 第四近邻作用势的变化对沉淀形貌和体积分数的影

响非常大。同时发现与其他方法相比，所得不同原子间近邻作用势结果近似，且沉淀形貌与实验结果吻合。 
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    近年来，镍基高温合金在发动机、航天等领域均

有广泛应用[1−2]。材料的宏观性质由其微观结构决定，

因此微观结构的研究对于镍基高温合金性能的提高极

其重要[3−5]。微观相场法是 1990 年开始发展的一种关

于材料微观结构的计算方法。该方法可以完整地再现

沉淀阶段的微观结构[6]、组成[7]和有序化程度[8]，因此，

用于微观结构析出过程的研究有很大优势。 

    原子间近邻作用势是计算机仿真中最基础的变

量，也是影响计算结果的最主要的参数，常见计算原

子间近邻作用势方法有：第一原理计算法[9−10]、嵌入

原子法[11−12]等，使用微观相场反演法来计算原子间近

邻作用势较少。本文作者利用原子间近邻作用势和长

程序参数之间的关系方程[13]，计算出原子间近邻作用

势随温度和原子浓度变化而变化的过程。这个计算模

型适用于 L10相，如 Ni(Al,Fe)、Ni(Al,V)、Ni(Al,Cr)[6, 14]；

二元 L12结构相，如 Al3Li、Ni3Al、Ni3Fe，得到了满

意的结果[15−16]；三元镍基高温合金L12和D022相
[17−18]。

本文作者基于此模型计算出 Ni-Al-Cr 合金中 L10、L12

和 D022相的原子间近邻作用势，通过原子间近邻作用

势的变化与有序相析出的体积分数以及析出相沉淀形

貌对比分析，得出了各原子间近邻作用势的改变对于

有序相析出的影响。此外，我们通过与相关实验进行对

比[17, 19−21]，验证本文中采用的相场反演法的准确性。 

    本文作者基于微观相场理论所得公式[22]，计算原

子间近邻作用势，并与其他方法的结果进行对比来证

明公式的正确性以及普遍性。 

 

1  原子间近邻作用势公式 

 

    本文原子间近邻作用势求值方程的推导是基于离

散格点形式的微观相场动力学方程，即 Cahn-Hilliard

扩 散 方 程 的 微 观 离 散 格 点 形 式 ， 最 早 是 由

KHACHATURYAN[13] 创 建 。 基 于 该 方 程 ，

KHACHATURYAN[13]进一步得出溶质原子(B 原子)占

位几率和自由能之间关系的方程： 
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式中：x为溶质原子(B 原子)的浓度； s 是长程序参数；

Es(r)是与晶格对称性有关的函数； 是 A、B 原子之间

的化学势；t−1 是超晶格结构非零向量 ks 的数目。在

此 ( ) ( )eikr
r

V k V r = ，是原子间近邻作用势的傅里叶

变换形式。 

    L10结构原子间近邻作用势W1和长程序参数 η之

间关系方程： 
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    L12结构原子间近邻作用势W1和长程序参数 η间

关系方程： 
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    D022 结构原子间近邻作用势 W1 和长程序参数 η

之间的关系方程： 
 

1 1 2 1
1 2

B 1 1 2

2 [1 (1 2 )](1 )
( ) ln

[1 (1 )](1 2 )

W x

k T x

  
 

  
   

  
   

      (4) 

 
    由上述式(2)~(4)可以看出，只要长程序参数确定，

就可求得不同温度、溶质浓度下的原子间近邻作用势

W1，并将该计算方法称为微观相场反演法。上述方程

称为微观相场反演原子间近邻作用势方程，该方程计

算所得原子间近邻作用势是随温度和浓度变化的。 

 

2  结果与分析 

 

2.1  原子间近邻作用势的影响因子 

    原子间近邻作用势近年来在物理、化学及材料科

学等领域得到广泛的应用，其影响因子也一直是学者

研究的方向。由式(4)可知，温度、溶质浓度、长程序

参数均对原子间近邻作用势有影响。 

    本文作者通过微观相场法计算原子间近邻作用势

与温度的关系，Ni-Al-Cr 合金中依次析出的无序相

L10、有序相 L12和D022中，取不同浓度的溶质原子(L10

为 Al+Cr；L12为 Al；D022为 Cr)，得到原子间近邻作

用势与温度的变化曲线如图 1(a)所示。在长程序参数

一定的条件下，温度在 600 K 到 1000 K 变化时，3 种

相的原子间近邻作用势和温度呈近似线性相关，且随

温度升高，原子间近邻作用势增大，L10 相的原子间

近邻作用势较小主要是因为在 Ni-Al-Cr 合金中 L10相

属不稳定的过渡结构，将很快转变为有序相 L12。溶

质浓度的不同也会对原子间近邻作用势有影响。

Ni-Al-Cr 合金中，3 种相在不同温度(T=873 K 和 T=  

900 K)下原子间近邻作用势如图 1(b)所示，无序相 L10

在溶质浓度在 0~0.25(摩尔分数)间变化时，原子间近

邻作用势近似呈线性增加；有序相 L12在 Al 的浓度为

0~0.25(摩尔分数)时，原子间近邻作用势随着溶质浓度

的增大而增加，并且浓度越高，增加得越快。而有序

相 D022在 Al 的浓度为 0~0.25 时，即 Cr 浓度从 0.25

到 0(摩尔分数)变化时，与有序相 L12的变化恰好相反，

且两种相的原子间近邻作用势有交点。研究表明，交

点与有序相析出序列有关。 

    Ni-Al-Cr 合金的原子间近邻作用势随长程序参数

变化曲线如图 2 所示。L10 结构 Ni(Al,Cr)相的原子间

近邻作用势与长程序参数关系如图 2(a)所示，可取长 
 

 

图 1  原子间近邻作用势随温度和溶质浓度变化曲线 

Fig. 1 Change curves of interatomic potential with 

temperature(a) and concentration(b) 
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图 2  L10、L12和 D022原子间近邻作用势随长程序参数变化

曲线 

Fig. 2  Change curves of interatomic potential of L10(a), L12(b) 

and D022(c) with range order parameter 

程序参数范围在 0.4~0.6(L10为过渡结构，有序化程度

较低)间做优化平均处理得到 L10结构的原子间近邻作

用势。曲线先近似线性上升，在长程序参数靠近 1 时

上升速度加快。L12结构 Ni3Al 相的 Ni-Al 间的原子间

近邻作用势与长程序参数关系如图 2(b)所示，长程序

参数范围在 0.8~0.99(L12和 D022为稳定相，有序化程

度较高)间做优化平均处理所得结果为 L12结构的原子

间近邻作用势。由图 2(b)可见，曲线先平稳上升，在

长程序参数靠近 1 的时候上升速度加快。D022 结构

Ni3Cr 相的 Ni-Cr 间的原子间近邻作用势与长程序参

数如图 2(c)所示，长程序范围在 0.8~0.99 间做优化平

均处理所得结果为 D022结构的原子间近邻作用势。由

图 2 可见，在长程序参数越靠近 1 的时候，上升速度

越快，原子间近邻作用势越大，析出相越稳定。 

 

2.2  原子间近邻作用势对微结构的影响 

    本文作者通过微观相场法模拟 Ni0.75Al0.083Cr0.167

合金中温度为 900 K 时不同原子间近邻作用势下 L12

和 D022 结构的析出体积分数来分析其对微结构的析

出情况和形貌的影响。将分别改变各个近邻的原子间

近邻作用势(+10 meV 表示近邻作用势增加 10 meV；

−10 meV 表示近邻作用势减小 10 meV)，与初始原子

间近邻作用势所得的模拟结果进行比较。 

2.2.1  Ni-Cr 之间近邻作用势对微结构的影响 

    Ni-Cr 之间近邻作用势对 L12 相体积分数的影响

如图 3(a)所示。其中红色星形为 Ni-Cr 之间近邻作用

势不变时，L12相的体积分数在 2000 步开始上升即开

始析出，并迅速上升即粗化长大，在 3600 时达到最大

值后减小，5000 步之后趋于稳定。其他曲线为原子间

近邻作用势改变后得到的 L12 相体积分数，原子间近

邻作用势改变对体积分数有很大影响。当 Ni-Cr 之间

第一近邻的作用势+10 meV 时，L12相在 1400 步开始

析出(L12相析出时间比近邻作用势不变时提前)，并迅

速上升，在 3400 时达到最大值并趋于稳定，不影响最

终体积分数；当第一近邻的作用势−10 meV 时，L12

相在 2600 步才析出(L12 相析出时间比近邻作用势不

变时延后)，之后曲线迅速上升，5400 步达到最大值，

再逐渐下降，并且体积分数最大值大于近邻作用势不

变时的最大值即最终析出的 L12 相增多。其他近邻改

变对体积分数的影响与第一近邻改变时不同。当第二

近邻的作用势+10 meV 时，L12相在 2800 步才开始析

出即延后析出，而当第二近邻的作用势−10 meV 时，

L12相在 1400 步就开始析出即提前析出，最终体积分 
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图 3  L12和 D022相体积分数随 Ni-Cr 近邻作用势变化曲线 

Fig. 3  Change curves of volume fractions of L12 and D022 

phases with interatomic potential of Ni-Cr 

 

数与 Ni-Cr 之间近邻作用势不变时接近。当第三近邻

的作用势+10 meV 时和第四近邻的作用势−10 meV

时，L12相均提前析出，且最终体积分数比 Ni-Cr 之间

近邻作用势不变时增大较多；当第三近邻的作用势

−10 meV 时和第四近邻的作用势+10 meV 时，L12相

析出时间延后，最终体积分数稍减小。Ni-Cr 之间近

邻作用势对 D022相体积分数的影响如图 3(b)所示。当

第一近邻的作用势+10 meV 时，对 D022相体积分数影

响极小，当第一近邻的作用势−10 meV 时，D022相体

积分数先略微下降，后逐渐上升趋于稳定，最终体积

分数的值也非常接近近邻作用势不变时(星形曲线)。

当第二近邻的作用势改变，D022相析出前期相差不大，

最终体积分数有影响，−10 meV 时体积分数减小，+10 

meV 时体积分数增大。第三近邻+10 meV 和第四近邻

−10 meV 的作用势改变，对 D022相的影响非常大。 

    综上所述，原子间第三近邻和第四近邻作用势对

L12 相和 D022 相的沉淀过程和最终体积分数的影响都

较其他两近作用势邻大；当第一近邻的作用势−10 

meV、第三近邻的作用势+10 meV 和第四近邻的作用

势−10 meV 时，此三者对 L12相最终析出体积分数影

响很大；第三近邻+10 meV 和第四近邻−10 meV 的作

用势改变，对于 D022相的影响很大；第二近邻的作用

势对 L12 相析出有影响而对最终体积分数无影响，对

D022相析出过程无影响而对最终体积分数影响较大；

其他原子间近邻作用势改变均影响较小。 

    研究发现，各近邻作用势均对析出相有影响。本

文作者选取影响较大的第四近邻作用势改变时的析出

沉淀相形貌和初始近邻作用势不变时的析出相沉淀形

貌作对比，结果如图 4 所示，其中蓝色为 L12 结构，

红色为 D022 结构。2000 步时，第四近邻作用势−10 

meV 时，已经开始有部分有序相析出(见图 4(a))，而

此时近邻作用势不变时几乎为无序(见图 4(d))；第四

近邻作用势+10 meV 时，相析出比不变时稍多(见图

4(g))。在 5000 步时，第四近邻作用势−10 meV 时，

D022 相少量析出且介于 L12 相之间；第四近邻作用势

+10 meV 时，有序化还在继续进行。在 10000 步时，

第四近邻作用势−10 meV 时，D022 相相较于 5000 步

时所占百分比有所增加，但依旧少于 L12 相，对应图

3(a)中绿色方形曲线最终体积分数远大于图 3(b)中绿

色方形曲线的最终值；+10 meV 时，L12 相沉淀少于

D022 相，对应图 3(a)中淡绿空方形曲线最终体积分数

远小于图 3(b)中淡绿空方形曲线的最终值。研究表明，

其他近邻作用势改变同样对微结构有影响，第一和第

二近邻作用势改变的影响较小，第三近邻作用势改变

对微结构的影响与第四近邻作用势改变对微结构的影

响恰好相反。 

2.2.2  Ni-Al 之间作用势对微结构的影响 

    本文作者研究了 Ni-Al 间各个近邻作用势改变后

对相析出和微结构的影响，发现 Ni-Al 间第二近邻的

作用势改变对于相析出和微结构几乎无影响。第一近

邻和第三近邻作用势的改变对相析出和微结构的影响

相似：当−10 meV 时，L12相会推迟析出，对 D022相

体积分数影响较明显，峰值和最终值均高于作用势不

变时；而+10 meV 时，L12 相都会比作用势不变时稍

微提前析出，D022相峰值和最终值均低于作用势不变

时。第四近邻作用势改变的影响与第三近邻作用势改

变的影响相反。对合金析出过程中沉淀形貌微结构的

影响，第一近邻和第三近邻相似，−10 meV 的析出相

沉淀图中的 D022结构多于 L12结构；+10 meV 的析出 
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图 4  第四近邻作用势−10 meV 时、近邻作用势不变时以及第四近邻作用势+10 meV 时的沉淀形貌图 

Fig. 4  Precipitation morphologies of fourth interatomic penitential of −10 meV((a)−(c)) and without change((a′)−(c′)) and fourth 

interatomic penitential of +10 meV((a″)−(c″)): (a), (a′), (a″) 2000 steps; (b), (b′), (b″) 5000 steps; (c), (c′), (c″) 10000 steps 

 

相沉淀图中的 L12结构多于 D022结构；但第三近邻原

子间作用势−10 meV 时，L10 结构无序相析出明显增

多。同样，Ni-Al 间的第二近邻的作用势的改变并不

影响沉淀形貌微结构。第四近邻作用势改变对沉淀形

貌微结构的影响与第三近邻作用势改变相反。 

2.2.3  Cr-Al 之间作用势对于微结构的影响 

Cr-Al 原子间近邻作用势的变化对 Ni-Al-Cr 合金

相析出过程和沉淀形貌微结构的影响如表 2 所示。研

究结果表明，第一近邻作用势和第二近邻作用势的改

变对合金相析出过程和微结构所造成的影响正好相

反：当第一近邻作用势减小 10 meV(−10 meV)或第二

近邻作用势增加 10 meV(+10 meV)时，L12相比作用势

不变时会稍提前析出，L12 相体积分数的峰值大于作

用势不变时 L12相的体积分数峰值，L12相体积分数的

最终值大于作用势不变时 L12 相体积分数的最终值；

D022相比作用势不变时推迟析出，D022相体积分数峰

值和最终值均低于作用势不变时的 D022 相体积分数

峰值和最终值，且合金沉淀形貌微结构中 D022结构多

于 L12结构。第一近邻作用势增加 10 meV(+10 meV)

或第二近邻作用势减小 10 meV(−10 meV)时，得到的

结果与第一近邻作用势减小 10 meV(−10 meV)或第二

近邻作用势增加 10 meV(+10 meV)得到的结果刚好 

相反。 

    第三近邻作用势减小 10 meV(−10 meV)时得到的

结果与作用势不变时得到的结果进行对比，发现 L12

相会提前析出且 L12 相的最终体积分数减小，D022 相

的体积分数峰值高于作用势不变时 D022 相的体积分

数峰值，且合金沉淀形貌微结构中 L10结构明显增多；

第三近邻作用势增加 10 meV(+10 meV)时，L12相比作

用势不变时推迟析出，D022相体积分数的峰值和作用

势不变时 D022相体积分数的峰值几乎一样；第三近邻

作用势无论增大还是减小，对 D022相的体积分数最终

值均无影响。 

第四近邻作用势减小 10 meV(−10 meV)时，L12 
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表 1  Ni-Al 近邻作用势改变对微结构的影响 

Table 1  Effect of varying Ni-Al neighbor potentials on microstructure 

Nearest 
interatomic 

potential 

Potential 
change 

Volume fraction of L12 structure 
Volume fraction of D022 

structure 
Precipitation at 5000 steps 

First 

−10 meV 
Delayed precipitation, final value 

decreases 

Peak and final values are 
higher than preset 

conditions 

D022 structure has more 
precipitation phases than L12 

structure 

+10 meV 
Precipitated slightly earlier, final 

value slightly increased 
Peak and final values are 
below preset conditions 

L12 structure has more 
precipitation phases than D022 

structure 

Second 
−10 meV Without effect Without effect Without effect 

+10 meV Without effect Without effect Without effect 

Third 

−10 meV 
Delayed precipitation, final value 

decreases 

Peak and final values are 
higher than preset 

conditions 

Increased disordered phase of 
L10 structure and ordered phase 

of D022 structure 

+10 meV 
Precipitated slightly in advance, 
final value remains unchanged 

Peak and final values are 
below preset conditions 

L12 structure precipitation phase 
slightly increased 

Forth 

−10 meV 
Precipitated slightly earlier, final 

value slightly increased 
Peak and final values are 
below preset conditions 

L12 structure has more 
precipitation phases than D022 

structure 

+10 meV 
Precipitated very late, final value 

decreased significantly 

Peak and final values are 
higher than preset 

conditions 

Increased disordered phase of 
L10 structure and ordered phase 

of D022 structure 

 

表 2  Cr-Al 近邻作用势改变对微结构的影响 

Table 2  Effect of varying Cr-Al neighbor potentials on microstructure 

Nearest 
interatomic 

potential 

Potential 
changes 

Volume fraction of L12 

structure 
Volume fraction of D022 

structure 
Precipitation at 5000 steps 

First 

−10 meV 
Precipitated slightly 
earlier, final value 

increases 

Peak and final values are below 
preset conditions 

L12 structure has more precipitation 
phases than D022 structure 

+10 meV 
Delayed precipitation, 
final value decreases 

Peak and final values are higher 
than preset conditions 

D022 structure has more precipitation 
phases than L12 structure 

Second 

−10 meV 
Delayed precipitation, 
final value decreases 

Peak and final values are higher 
than preset conditions 

D022 structure has more precipitation 
phases than L12 structure 

+10 meV 
Precipitated slightly 

earlier, final value slightly 
increases 

Peak and final values are below 
preset conditions 

L12 structure has more precipitation 
phases than D022 structure 

Third 

−10 meV 
Precipitated earlier, final 

value decreases 

Peak value is higher than preset 
condition, and final value is 

approximately equal to preset 
condition 

Disordered phase of L10 structure 
increases obviously 

+10 meV 
Delayed precipitation, 
final value increases 

Peak and final values are 
approximately equal to preset 

conditions 

D022 structure has more precipitation 
phases than L12 structure 

Forth 

−10 meV 
Delayed precipitation, 
final value decreases 

Peak and final values are higher 
than preset conditions 

Disordered phase of L10 structure 
increases obviously 

+10 meV 
Precipitated slightly 
earlier, final value 

increases 

Peak and final values are below 
preset conditions 

L12 structure precipitation phase 
slightly increases 
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相比作用势不变时稍推迟析出，D022相体积分数的峰

值和最终值均高于作用势不变时 D022 相体积分数的

峰值和最终值，且合金的微结构中 L10结构明显增多；

第四近邻作用势增加 10 meV(+10 meV)时，对相析出

和微结构的影响与第四近邻作用势减小 10 meV(−10 

meV)时相反。 

 

2.3  与实验结果对比 

    图 5 所示为 Ni3Al、Ni3Cr 相在温度 1046.5 K 和不

同溶质浓度时采用微观相场反演法计算的第一近邻原

子间近邻作用势值与其他计算值[17, 19−20]的对比。可见 

 

 

图 5  Ni-Cr、Ni-Al 原子间近邻作用势随溶质浓度的变化曲

线与实验对比[17, 19−20] 

Fig. 5  Calculation of interatomic potentials of Ni-Cr and 

Ni-Al compare with experiment [17, 19−20] 

在一定误差允许范围内，二者结果几乎接近。由于目

前采用其他方法还尚未计算出与温度和浓度相关的原

子间近邻作用势值，因此本文采用的微观相场反演原

子间近邻作用势方法拓宽了原子间近邻作用势计算方

法，也进一步阐明了原子间近邻作用势与温度以及浓

度之间的密切关系，对以后精确的模拟研究镍基高温

合金有重要作用。如图 6(a)和(b)所示，在合金成分

Ni0.793Al0.157Cr0.05和温度 1173 K 相同的情况下，利用

相场反演法计算得到原子间近邻作用势，将其代入微

观相场方程中模拟得到沉淀形貌图，再将模拟结果与

实验所得的    微观结构相组织形态比较，两者的

相组织形态相似[21]，进一步证明了本文的相场反演法

的科学性及准确性。 

 

3  结论 

 

    1) 原子间近邻作用势影响因子有温度、溶质浓度

和长程序参数：随着温度的升高，原子近邻作用势呈

线性增加；随着溶质原子浓度的增加，L10 预析出相

的原子间近邻作用势呈近似线性的上升，而 L12 和

D022预析出相的原子间近邻作用势先是缓慢上升，再

迅速增大；随着长程序参数的增大，原子间近邻作用

势也随之增大。 

    2) 原子间近邻作用势对体积分数和析出结果有

影响：Ni-Cr 第三近邻作用势对析出相的沉淀形貌和

体积分数的影响最大，Ni-Cr 第一近邻作用势对析出

相的沉淀形貌和体积分数的影响最小；Ni-Al 的第四 

 

 

图 6  Ni0.793Al0.157Cr0.05合金在 1173 K 时相场模拟得到合金沉淀形貌以及实验得到的 TEM 像[21] 

Fig. 6  Precipitation morphologies simulated by microscopic phase-field method(a) and TEM image of experiment(b)[21] of 

Ni0.793Al0.157Cr0.05 alloy at 1173 K 
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近邻作用势对于析出相的沉淀形貌和体积分数的影响

最大，Ni-Al 第二近邻作用势对析出相的沉淀形貌和

体积分数无影响。Cr-Al 第三近邻作用势对于析出相

的沉淀形貌和体积分数的影响最大，Cr-Al 第一近邻

作用势对析出相的沉淀形貌和体积分数的影响最小。 

    3) 微观相场法计算所得原子间近邻作用势与其

他方法得到的作用势结果十分接近，同时，所得原子

间近邻作用势模拟得到的Ni-Al-Cr合金的金相组织形

貌与实验结果吻合，验证了本文采取的相场反演法的

正确性和可行性。 
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Abstract: The effects of different interatomic potentials to the precipitation process and microstructure of Ni-Al-Cr alloy 

based on the microscopic phase-field theory were investigated. According to the formula of the interatomic nearest 

neighbor interaction potentials of L10, L12 and D022 phases and the long range order parameter equation, the different 

interatomic potentials of L10, L12 and D022 phases in Ni-Al-Cr alloy were calculated. The results indicate that, with the 

change of temperature, the interatomic potentials change as well. With the concentrations of Al and Cr increase, the 

interatomic potentials increase as well. The changes of interatomic potentials of Ni-Al, Ni-Cr and Cr-Al have different 

effects on precipitation morphologies and volume fractions of L10 phase, L12 phase and D022 phase, for example, the 

change of the second neighbor potential of Ni-Al has no effect on the results. However, there is a great effect to 

precipitation morphology and volume fraction when the forth neighbor potential of Ni-Cr changes. Moreover, compared 

with other methods, the result of interatomic potential of this paper is close to their results, and the result of simulation is 

also similar to that of the experiment. 

Key words: Ni-Al-Cr alloy; microscopic phase-field theory; interatomic potentials; precipitate phase; precipitation 
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