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界面错配应力对铝合金粗化机制影响的微观相场模拟 
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 (西北工业大学 凝固技术国家重点实验室，西安 710072) 

 

摘  要：采用微观相场法研究铝基合金中界面错配应力对沉淀相粗化过程的影响。结果表明：界面错配应力为零

时，粗化机制符合经典 LSW 机制；错配应力较大时，粗化机制是位向控制粗化机制，沉淀相颗粒沿弹性“软”

方向规则分布；中等界面错配应力时，粗化机制为兼具位向控制和 LSW 机制的混合机制；界面错配应力促进沉

淀相延弹性软方向生长；沉淀相的粗化过程和长大过程交叠进行。 
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Microscopic phase-field simulation of influence of interfacial 
mismatch stress on coarsening mechanism of aluminum alloy 
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Abstract: Influence of interface mismatch stress on precipitate coarsening process in aluminum alloys was investigated 

using a microscopic phase-field model. The results show that, when the interface mismatch stress is zero, the coarsening 

mechanism complies with the classic LSW theory. When the mismatch stress is large, the coarsening mechanism is 

orientation-controlled. The precipitate particles are distributed periodically along the elastic soft directions. At medium 

interface mismatch stress, the coarsening mechanism is mixed with both orientation-control and LSW mechanism. The 

interface mismatch stress promotes precipitate growing in elastic soft directions. The coarsening process and growth 

process of the precipitates overlap with each other in proceeding. 
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合金沉淀过程中，由于沉淀相与母相之间晶格参

数的差异而引起点阵错配，从而产生界面错配应力。

界面能、界面错配应力及弹性各向异性因子决定了沉

淀相的形貌和位向，使沉淀相在弹性应力作用下出现

明显的位向性，尤其是对应共格、半共格界面时更容

易引起沉淀相的定向生长和分布。沉淀相的位向性将

导致合金性能各向异性，因而降低其韧性，提高缺口

敏感性等。因此，研究界面错配应力影响下合金的沉

淀过程是铝合金沉淀理论中的一个重要课题。 

经典动力学理论将形核、长大和粗化作为独立的

过程来处理，提出相应的动力学模型。经典的LSW粗
化理论，对应于沉淀后期体积分数基本不发生变化的

情况。实际上，依固溶体过饱和度不同，粗化可以伴

随长大过程一起进行，甚至在形核阶段就开始。形核、

长大和粗化过程必须看作是相互竞争和重叠的过程。

LSW理论是基于球状孤立的沉淀颗粒建立的，该理论

以及其在有限体积分数情况下的推广都假定粗化过程

完全由相关界面能的释放来驱动[1]，并未考虑界面错 
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配应力的影响，因此，对存在点阵错配的粗化现象无

法解释[2]。本文作者采用的微观扩散方程可以应用于

包括形核、长大和粗化在内的沉淀过程的所有阶段，

自动将粗化作为伴随过程处理，同时考虑了界面错配

应力的影响，使研究过程更加真实，因而与其它模型

相比具有显著的优点。 
有关界面错配应力对沉淀相颗粒形状及空间相关

性的研究已有许多报道[3−6]，但关于界面错配应力对铝

合金粗化过程的研究报道较少。本文作者以二元铝基

模型合金为例，探讨错配应力作用下沉淀相的粗化行

为、错配应力的大小以应变能的参数表征，由不同大

小的错配度计算得出。 
 

1  理论模型 
 
微观扩散方程实际为 Cahn-Hilliard 扩散方程的

微观离散格点形式，它以原子占据晶格位置的几率为

场变量来描述原子组态和相形貌。据 Onsager 扩散方
程可知，几率的变化率与热力学驱动力成正比，即[7] 
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式中： rrL ′−

rr 为与单位时间内由格点 rr跃迁至 r ′r 的几率
有关的常数；T为温度；KB为波尔兹曼常数；x0为基

体的平均摩尔分数，F为自由能函数。 
式(1)为一确定方程，可直接用于描述相变中长大

及粗化过程，添加一个热起伏噪声项 ),( trrξ 后，使之

也可用于模拟形核过程，即[8] 
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式中： ),( trrξ 为均值为零的高斯分布，与时间、空间

无关，遵循涨落−耗散定理。式(2)为微观Langevin方程，
一般经Fourier变换后，采用Euler方法在波矢空间中  
求解。 

离散格点形式的微观Langevin方程，无需预先设
定沉淀相的结构，只需输入原子间相互作用势，计算

机自动模拟可获得包括瞬时相在内的有序结构[9]。同

时考虑了沉淀相的粗化过程[10−11]，克服传统粗化模型

将第二相假设为由纯溶质原子构成，且两相界面明锐，

以及第二相体积分数无限小等缺点，充分体现了形核、

长大和粗化过程在时间上相互重叠、伴随等特点。 
考虑界面错配应力，将式(1) Fourier变换后，得

到其在倒易空间下的表达式为  
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式中： fkV )(

r
和 )(eB

r 分别为自由能中化学交互作用能和

弹性交互作用能项经傅立叶变换后的表达式。在长波

近似下， )(eB
r 在二维模型中可以简化为 
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式中：ex和ey为 e

r
在倒易空间中沿x和y轴的分量；B是

表征弹性性质和晶格失配的应变能参数： 
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式中： 441211 2ccc −−=∆ 是弹性各向异性常数。 

在模拟过程中，对应变能，温度分别按式(6)进行
约化，即 
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式中：B*为约化应变能参数；t*为约化时间，T*为约化

温度。 

 
2  结果与讨论 
 
在本模拟过程中取128×128个格点，溶质浓度

x0=14%，约化温度T*=0.1，在每个方向上应用周期性
边界条件。溶质原子在某一格点上出现的几率由灰度

表示：完全黑色区域代表占位几率为0，完全白色代表
占位几率为1，中间值用不同灰度表示。对微分方程(3)
求解时取时间步长∆t*=0.001，约化的时间 t*=n∆t*，其
中n为迭代步数。 
图1所示为界面错配应力为零时合金沉淀后期的

组织演化图。从图1可以看出：沉淀相为球形，随机独
立分布；在t*=130时，颗粒大小不一，随着时间的延
续，小颗粒消失，大颗粒长大，沉淀相颗粒数逐渐减

少，尺寸不断增大；t*=460时，颗粒的形状和颗粒间
的相互分布特征仍然保持不变。这是因为忽略错配应

力时，在相变驱动力中，界面能起主要作用，而球状

颗粒的界面能最低。在沉淀相的演化过程中，可以清

楚地观察到小颗粒溶解及大颗粒长大的现象，说明在

不考虑错配应力的情况下，沉淀相的粗化机制为单纯

的LSW机制。 
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图 1  B*=0时沉淀相粗化的组织演化图 

Fig.1  Microstructure evolution of precipitates coarsening at B*=0: (a) t*=130, (b) t*=260, (c) t*=360, (d) t*=460 

 

图 2 所示为 B*=0 时沉淀相颗粒半径的立方随
时间的变化曲线。从图 2中可以看出，粗化过程中，
沉淀相平均半径的立方随时间的延长一直增大，且

变化基本满足直线关系，说明不考虑界面错配应力

时，沉淀相的粗化符合 Ostwald熟化理论。 
图 3所示为错配应力作用下 B*=0.849时合金沉淀

后期的组织演化图。从图 3可以看出，在考虑界面错
配应力的条件下，沉淀相颗粒为椭片状，具有一定的 
 

 
图2  B*=0 时沉淀相颗粒半径的立方随时间的变化曲线 

Fig.2  Changing curves of cube of average radius of 

precipitated particle with reduced time at B*=0 

方向性；在t*=130时，沉淀相颗粒大小不一，随机分

布；随着时间的持续，在t*=460时，粗化基本完成，
此时沉淀相颗粒沿着特定的方向排列，该特定方向称

为弹性“软”方向，即[100]和[001]方向。铝基合金弹

性各向异性因子为负值[12]，界面错配应力在<100>方
向上达到最小值，所以粗化完成后，沉淀相颗粒沿[100]
和[001]方向规则排列。同时由图3可以发现，考虑错

配应力时，合金的粗化过程并不是错配应力为零时单

纯的大颗粒长大及小颗粒溶解的过程。在t*=130时，
图3(a)中标示的3个颗粒中最下面的颗粒最大，上排两

个颗粒大小基本相当；在t*=260(见图3(b))时，上排原
来大小基本相等的两个颗粒中，左边的颗粒已经消失，

右边的颗粒逐渐长大，尺寸已经大于正下方起初最大

的颗粒；随着时间的延续，上面的颗粒继续长大，下

面的颗粒逐渐减小，t*=460(见图3(d))时完全消失，最
终只有上面的颗粒单独存在。由图3(a)中3个颗粒的位

置可以发现，上排右方的颗粒是处于弹性“软”方向

上的，而其他两个颗粒则处于弹性“软”方向以外，

所以在这组颗粒的粗化过程中，弹性“软”方向这一

位置因素起了主要作用。这种现象与 Ostwald 熟化规
律正好相反，称这种现象为应变诱发反向粗化[13]。20
世纪60年代，Khachaturyan 和Statalov基于能量最小原 
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图 3  B*=0.849及沉淀相粗化的组织演化图 

Fig.3  Microstructure evolution of precipitates coarsening at B*=0.849: (a) t*=130; (b) t*=260; (c) t*=360; (d) t*=460 

 

理预测过在一定条件下会出现这种反向粗化现象[14]。

JOHNSON等[15]采用动力学方程在仅考虑两个粒子的

条件下模拟得到过这种结论。由此可以看出，由合金

沉淀过程产生的晶格错配引起的界面错配应力，对沉

淀组织的形貌及颗粒的粗化行为有着显著的影响。错

配应力作用下的粗化行为较为复杂，主要是因为弹性

各向异性导致沉淀相并非球状，以及长程弹性交互作

用使沉淀相产生强烈的空间关联，从而沿一定的晶体

学方向排列。 

由图 3还可以发现，沉淀相颗粒的粗化具有择优
取向：位于弹性“软”方向上的颗粒继续长大和粗化，

位于弹性“软”方向外的颗粒逐渐消失，可以认为这

是应变能弛豫的结果；而对位于同一行或列的颗粒而

言，在界面能弛豫的驱动下小颗粒消失，大颗粒长大。

综合以上情况可以认为，在应变能参数 B*=0.849时，

沉淀相的粗化机制是由颗粒位向和 LSW 机制共同决

定的混合机制。 
图4所示为错配应力作用下，应变能参数B*=1.687

时合金沉淀后期的组织演化图。由图4可以看出，沉淀
相椭片状的形貌比错配应力较小时更加明显。从图4(a)
中可以看出，某些位置上相距较近的颗粒已经合并，

尽管此时沉淀相颗粒仍然较小，但沉淀相长大和粗化

在弹性“软”方向上的优先发展已经体现出来。在非

弹性“软”方向上虽有部分沉淀相颗粒存在，但其尺

寸相对于“软”方向上的颗粒来说比较小。由图4(a)

和(b)可以看出，沉淀相颗粒在有利于生长的“软”方
向上的粗化过程为非“软”方向上的颗粒消失，部分

较近“软”方向上的颗粒合并，最终形成如图4(d)所

示的沿[100]和[001]方向上的规则排列。综上所述，在
应变能参数为1.687时，沉淀相的粗化过程为非“软”
方向上的颗粒消失，部分较近“软”方向上的颗粒合

并，其粗化机制主要以位向决定为主。 
图5所示为不同界面错配应力作用下沉淀相颗粒

数目随时间的变化曲线。图中曲线上升阶段对应于沉

淀相的形核过程，可以看出错配应力作用下，形核过

程也受到一定的影响，随着错配应力的增大，形核过

程有所加速，形核率有所提高，形核完成后颗粒数目

增多。曲线下降阶段对应于沉淀相的粗化过程。粗化

过程中，当错配应力为零时，曲线的下降速度最慢，

粗化速率最小，这是由其单一的LSW粗化机制所决定

的；随着错配应力的增大，曲线的下降速度加快，相

同的时间步数下体系中所对应的颗粒数目减少，粗化

速率加快，这是因为错配应力的存在使得沉淀相的粗

化机制发生了改变，位向和LSW共同决定的混合机制  
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图 4  B*=1.687时沉淀相粗化的组织演化图 

Fig.4  Microstructure evolution of precipitates coarsening B*=1.687: (a) t*=130; (b) t*=260; (c) t*=360; (d) t*=460 

 

 

 
图 5  不同界面错配应力作用下沉淀相颗粒数目随时间的

变化曲线 

Fig.5  Changing curves of particle number for precipitates of 

alloy at x0=14% and different interfacial misfit stresses 

 

更有利于粗化过程的进行，对粗化过程起到促进作用。

错配应力越大，粗化速率越快。 

图6所示为不同界面错配应力作用下，沉淀相体积
分数随时间的变化曲线。由图6可看出，体积分数达到
最大值后，4组曲线基本重叠在一起，在随后的过程中

变化不大，说明体积分数受错配应力的影响较小。对

比图5可以发现，当沉淀相体积分数不再变化时，颗粒 

 

 
图 6  不同界面错配应力作用下沉淀相体积分数随时间的
变化曲线 
Fig.6  Changing curves of volume fraction of precipitates with 
reduced time for alloys at different interfacial mismatch 
stresses 
 
数目却在急剧下降，这是因为沉淀相的粗化过程和长

大过程交叠所致。 
 

3  结论 
 

1) 界面错配应力作用下，形核过程受到影响：随
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着错配应力增大，形核率有一定的提高，形核完成后，

颗粒数目增多。 
2) 界面错配应力为零时，沉淀相为随机独立分布

的球状，其粗化机制为单一的 LSW机制即颗粒溶解、
大颗粒长大。 

3) 考虑界面错配应力时，沉淀相为椭片状。错配
应力作用下，粗化机制为位向和 LSW 共同决定的混

合机制；随着错配应力的继续增大，粗化机制以位向

决定为主；粗化完成后，颗粒沿[001]和[100]“软”方
向规则排列。 

4)界面错配应力作用时，两种机制共同作用的混
合机制促进了粗化过程的进行，使粗化速率加快，错

配应力越大，粗化速率越快；粗化过程和长大过程交

叠进行。 
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