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过冷熔体枝晶生长的相场法数值模拟
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摘要 :  利用相场法模拟纯物质过冷熔体中的枝晶生长过程, 研究各向异性强度、过冷度、扰动等对枝晶生长

的影响.结果表明, 扰动会促发侧向分枝的形成, 但不影响枝晶尖端的稳态生长行为; 随着各向异性强度的

增大 , 枝晶尖端生长速度加快, 枝晶结构特征愈加明显; 过冷度的增加, 枝晶尖端稳定性遭到破坏, 甚至出

现分叉. 讨论网格步长对模拟结果的影响, 指出在兼顾精度与效率的同时应优先选取粗网格.
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近年来, 金属凝固过程数值模拟技术取得了很大的进展, 并逐步应用到实际生产中, 而微观组织

的数值模拟也取得了成功. 一般来说,微观组织的数值模拟方法主要有确定性方法、随机性方法及相场

方法. 相场方法是模拟单个枝晶生长的新方法
[ 1-9]

, 由引入的新变量 ) ) ) 相场 U( r, t )而得其名. 相场是

一个序参量, 表示系统在时间和空间的物理状态(固态、液态和固液界面) . 这里, r为空间向量, t 代表

凝固时间; 相场变量对应于固、液态为定值(如: U= 0表示液态, U= 1表示固态) , 而对应于固液界面,

则有 0< U< 1. 相场理论以 Ginzberg-Landau相变理论为基础, 通过微分方程反应扩散、有序化势及热

力学驱动力的综合作用. 相场方程的解可以描述金属系统中固液界面的状态、曲率以及界面的移动.

把相场方程与外场(温度场、溶质场、速度场)耦合, 则可以对金属凝固过程中的枝晶生长行为进行真实

的模拟.本文根据文[ 2]建立的相场模型,对纯金属镍( Ni)过冷熔体中的枝晶生长进行了数值模拟.

1  计算模型

1. 1  控制方程

采用文[ 2]提出的相场模型,这是基于热动力学一致性建立起来的.相场及温度场的控制方程为
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) , pc( U)表示函数 p ( U)对相场变量 U求导; E是一个与界面厚度、各

向异性有关的参数, , 满足 E= �E( 1+ Ccos kH) .其中, C为各向异性强度, k 为各向异性模数(一般取4或

6) , H为固液界面上分析点处的法向量n 与 x 轴正向之间的夹角, �E为E的平均值; $为无量纲过冷度,

满足 $= c$T/ L, 其中, c为比热容( J # ( K # cm
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. 其中, D为界面厚度( cm ) , w 为特征比例长度( cm) , R为

界面能( J # cm
- 2

) , J为热扩散率( cm
2 # s

- 1
) , L为移动率( cm # ( K # s)

- 1
) , T M 为金属的熔点(K) .

  方程( 1)为相场控制方程, 方程( 2)为温度场控制方程, 两者耦合计算后就可以逼真地再现过冷熔
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体中的枝晶生长过程.

1. 2  数值求解

基于均匀网格技术对控制方程( 1)进行离散, 其中, 方程( 1)选择显示差分格式, 方程( 2)选择交替

方向隐式格式.在计算区域边界,相场计算采用 Zero Neumann 边界条件, 温度场计算采用绝热边界条

件[ 3]
. 计算开始时,假定整个长方形计算域充满均匀的过冷熔体( u= - 1, U= 0) ,初始晶核位于区域的

左侧中央( u= - 1, U= 1) . 计算时, U在界面处施加微小的扰动, 对于得到真实的枝晶形貌是很必要的.

借助一个随机数序列 rn , 按照下述形式将 A nr n 添加到方程( 1)中等式右边的第 1项, 则有

U( 1- U) [ U-
1
2
+ 30�EA$uU(1 - U) + A nr n ] .

其中, A n 为扰动因子, 随机数序列 rn 是位于区间[ - 0. 5, 0. 5]上的均匀分布.

1. 3  参数取值

选择的结晶材料是纯金属镍. 计算所需的材料热物性参数: R= 3. 70 LJ # cm- 2
, T M = 1 728 K , L =

2. 350 kJ # cm - 3
, c= 5. 42 J # ( K # cm3 ) - 1

, L= 285 cm # ( K # s) - 1
, J= 0. 155 cm2 # s- 1

.其他固定参

数: w= 2. 1 Lm, A= 400, m= 0. 05. 如无特别说明, 过冷度 $取值 0. 5. 计算域大小为 4. 5 cm @ 2. 25

cm, 网格数 900 @ 450, 由此得到空间步长和时间步长的大小, 即 $x= 50 Lm, $t= 0. 1 ms . 各向异性

参数一般取值: C= 0. 01, k= 4;而其均值�E= $x . 考虑扰动影响时, 扰动因子 A 的大小为 0. 01.

2  结果及讨论

2. 1  各向异性强度对晶体生长的影响
保持其他参数不变, 依次改变各向异性强度 C的值, 计算结果如图 1 所示. 图 1中,凝固经历时间

( t)均为 0. 40 s.从图 1可以看出, 随着 C值的增加, 晶体生长形状从最初的粘性手指形状逐渐演变为

典型的枝晶结构. 主干越来越发达, 生长速度越来越快; 侧枝逐步蜕化直至消失, 择优生长倾向愈加

明显. 此外,某些异常发达侧均位于主干表面形状发生突变处, 而在表面平滑处侧枝非常瘦小.

( a) C= 0 ( b) C= 0. 01 ( c) C= 0. 02

( d) C= 0. 03 ( e) C= 0. 04 ( f) C= 0. 05

图 1  不同 C值对应的晶体生长形貌

F ig . 1  Morpho log ies of dendr itic g row th for var ious values of C

2. 2  无量纲过冷度对晶体生长形貌的影响

保持其他参数不变, 改变无量纲过冷度 $的值, 计算结果如图2所示.从图 2可以看出, 随着 $值

的增加, 主干越来越不稳定, 表现为侧枝生长越来越活跃.当 $\0. 55时, 主干已经开始分叉, 其他分

枝也异常活跃, 尤其是分枝生长速度越来越快, 出现了各向分枝快速深入过冷熔体的所谓0疯长0现象.

在一定的条件下,生长最优方向上完整的主枝会产生分离现象. 根据计算, 当过冷度较大,各向异性强度
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较小时,主枝会分叉.文[ 10]认为基本原因是由于生长竞争的存在, 界面各处过冷度的不同引起优先方

向的转移,产生了整体上的分离现象.

( a) $= 0. 40, t= 0. 8 s ( b) $= 0. 45, t= 0. 8 s

( c) $= 0. 50, t= 0. 6 s ( d) $= 0. 55, t= 0. 5 s ( e) $= 0. 60, t= 0. 5 s

图 2  不同 $值所对应的晶体生长形貌

Fig. 2 Morpholo gies o f dendr itic g rowt h fo r v arious values o f $

2. 3  扰动对晶体生长的影响

在用相场法模拟枝晶生长时, 数值误差将在界面前沿形成扰动. 如果参数取值合理, 扰动不会随

时间放大. 图 3是无扰动时所得到的枝晶形貌以及相应的温度场, 其中 C= 0. 05, t= 0. 4 s.从图 3可以

看到,枝晶臂比较光滑, 只是在远离尖端处有些轻微扰动,并没有形成侧向分枝. 图3的右侧为温度场,

固相的温度较高(几乎接近结晶平衡温度) , 经过固液之间的热扩散层,温度降低到液相的初始温度.

枝晶尖端温度梯度最大, 根部则最小.

图 3  无扰动时获得的枝晶形貌和温度场

F ig. 3 Dendrit ic pattern and temperature field w ithout a factor of noise

考虑扰动因素 A n= 0. 01, 所获得的枝晶形貌和温度场如图 4所示1 其中, C= 0. 05, t= 0. 4 s. 从图

4可见, 由于界面前沿添加了持续扰动, 引发了侧向分枝. 从图 4右边的温度场可以知道, 扰动的引入

使得最高温度( u= 0. 050 1)大于图 3中的最高温度( u= 0. 028 2) . 由于结晶尚未抵达右侧壁,最低温度

仍为初始熔体过冷温度( u= - 1. 000 0) , 但这并未改变枝晶中的温度分布规律. 即固相具有最高的温

度, 热量从固相向液相扩散, 在一次枝晶臂及二次枝晶臂的尖端具有最大的温度梯度, 在二次分枝的

根部温度梯度最小. 可以看到, 温度梯度较高处的二次枝晶粗大, 生长速度较快. 在模拟枝晶形貌及

温度场的同时, 可以获得枝晶主干尖端的生长状态, 如尖端温度、尖端速度和尖端半径. 图 3, 4的数值

画面对应于相同的凝固经历时间( t= 0. 4 s) , 经计算后得到的枝晶主干生长状态几乎完全相同. 这表

明,扰动对枝晶尖端稳态生长行为没有影响, 但引发了侧向分枝.
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图 4 引入扰动因素后获得的枝晶形貌和温度场

F ig. 4 Dendrit ic pattern and temperature field w ith a factor of noise

2. 4  网格步长对模拟结果与计算效率的影响

在求解相场控制方程时, 为了使迭代过程收敛, 要求 $t [ ( $x )
2
/ (5m) . 一般来说, 为了获得理想

的模拟结果, 网格步长应尽可能取得小一些, 越小越好.为此进行了一系列数值计算, 选择的计算域大

小为 2. 0 cm @ 1. 0 cm , $= 0. 4, C= 0. 01,�E= 0. 005, k= 4, A n= 0,凝固经历时间均为 0. 4 s, 依次改变网

格步长,计算结果如图 5所示.

( a) $x = 0. 1 mm, $ t= 0. 1 ms   ( b) $x= 0. 1 mm, $t= 0. 05ms   ( c) $x= 0. 1 mm, $t= 0. 025 ms

( d) $x = 0. 5 mm, $ t= 0. 1 ms   ( e) $x= 0. 5 mm, $ t= 0. 05ms   ( f) $x= 0. 5 mm, $t= 0. 025 ms

( g ) $x= 0. 33 mm, $t= 0. 1 ms   ( h) $x= 0. 33 mm, $ t= 0. 05ms   ( i) $x= 0. 33m, $t= 0. 025 ms

图 5  不同 $x 值所对应的枝晶形貌

F ig. 5 Morpholog ies of dendrit ic gr ow th f or v arious values of $x

从图 5可看出, 空间、时间步长的选择对最终计算结果有较大的影响. 对于相同空间步长情况, 并

不是时间步长越小越好1 由于计算误差的存在, 时间步长如果取得过小, 同样的凝固时间需要更多的

计算次数, 从而造成误差累积过大, 导致枝晶形貌严重失真. 图 5( a) , ( b)的计算结果相似, 但图 5( c)

则严重失真, 主干发生分叉;在图 5( d) ~ ( f )中也可看到同样的情形.根据结晶条件, 图 5( d) , ( e) , ( g)

接近实际结晶形貌, 其他图形都有不同程度的失真. 如果考虑计算效率, 那么图 5( d)应该作为数值计

算的范本1 尽管图 5( g)的精度最高, 但其计算效率偏低, 完成计算所需时间几乎是图 5( d)的 5倍. 由

此可以得出,空间步长和时间步长并不是越小越好, 在兼顾精度和效率的前提下, 它们的取值可适当选

择得稍大一些.
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必须强调的是, 上述枝晶形貌及温度场的图形显示都是采用 OpenGL 技术实现的 [ 11] .

3  结束语

本文利用纯物质相场模型,模拟了纯金属镍过冷熔体中的二维枝晶生长行为1 研究了相关参数诸
如各向异性强度、无量纲过冷度,以及扰动等因素对枝晶生长的影响,并讨论了空间步长的选择对数值

计算精度及效率的影响.
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Numerical Simulation of Dendritic Growth into Undercooled

Melt Using Phase-Field Method

LIU Jing- feng , ZHAO Z-i yu,

FANG Jian- cheng , JIANG Ka-i yong

( College of Mechanical Engineering and Au tomat ion, Huaqiao University, Quanzhou 362021, Ch ina)

Abstract:  Based on a phase- field model, a series of numer ical calculations of dendrit ic g rowth into undercoo led melt fo r a

pure mater ial w ere per formed, and the influence of some physical parameters, including anisotr opy st reng th, undercoo ling

and no ise factor , on dendritic gr ow th were investig ated. Results show ed that the noise could trig g er the g rowth o f side-

branches, but this did no t influence the select ion o f the t ip operat ing st ate. T he g reater the anisotr opy strength, the faster

the t ip velo city and the mo re obvious the char acteristics of the dendr itic str ucture. W ith the incr ease in undercoo ling , the

stabilit y of the tip oper at ing state w as g radually upset, and if ser iously , br anching-o ff of the dendrite tip could be seen.

Finally , effect of mesh size on simulation result was discussed, and it was po inted out that the coarser mesh should be se-

lect ed preferably w hen the resolut ion and time o f computat ion is consider ed simultaneously.

Keywords:  phase- field method; undercoo led melt; dendr itic g rowt h; numer ical simulat ion
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