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摘 要: 利用相场法模拟了电磁搅拌法( EMS法)制备半固态金属材料( Al24Cu2Mg 合金)过程中微观组织的

演变,分析和讨论了宏微观因素, 如扰动强度、各向异性强度、固液相中扩散系数比等对微观组织演变的影响。

结果表明:界面层厚度的减小, 使得固相颗粒的外形轮廓更接近于圆形;固相中扩散系数增加, 可以减少微观

偏论析的程度;扰动强度越大, 初生相的微粒越细,其形态越趋向于球形。
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Abstr act: In the process of pr epar ation of semi2solid metal mater ials, a variet y of factors would influence the

prepar ed time, the morphology of non2dendrit ic microstructure. The aim of this work is using phase2f ield

met hod to simulate non2 dendr itic growth during prepar ation of Al24Cu2Mg semi2solid alloy adopting electro2

magnet ic st irr ing method ( EMS method) . Several affecting factors such as the disturbance intensity, the ani2

sot ropy, the thickness of the interface and the ratio of diffusivity in solid and liquid, etc ar e considered. It is

shown that decreasing the thickness of the interface results in more circular out line per imeter of par ticles, and

incr easing the diffusivity in solid can reduce degree of microsegregation. T he disturbance intensity in the model

can be connected with curr ent intensit y of stator or magnetic induction density impressed. Simulation results

show that the larger the disturbance intensity or magnetic induction density, the smaller t he size and t he more

globular morphology of original phase in the matr ix.

Key words: semi2solid metal; microst ruct ur e; phase2field method; simulation; electromagnetic st irr ing method

  近年来半固态金属成形技术已成为金属加工

技术的热点之一,并得到越来越广泛的应用。与

普通金属相比, 半固态金属坯料由非枝晶形态的

晶粒组成。因此,要实现半固态金属成形,首先必

须制备出初生相为非枝晶的半固态金属材料。

半固态材料制备过程中, 各种因素会影响到

半固态材料的制备时间、组织形态,并最终影响到

半固态材料的性能。针对以上影响因素的研究,

对半固态材料的制备具有非常重要的科学意义和

工程应用前景。

本文在采用电磁搅拌法( EMS 法)制备半固

态 Al24Cu2Mg合金的基础上,采用近年来在模拟

凝固组织、界面形貌[ 1]领域广泛选用的相场法来

对以上半固态材料制备过程中的微观组织演变过

程进行模拟与分析。同时对影响半固态材料制备

的宏微观因素,如扰动强度、各向异性强度、固液

相中扩散系数比等进行了对比分析, 并对其中的

一些影响因素结合工程实际进行了讨论。

1  相场法模拟微观组织演化的原理

相场法是以金兹堡2朗道方程 ( Ginzburg2

Landau equat ion)为基础, 用微分方程来体现扩

散、有序化势和热力学驱动的综合作用。相场法

与处理固2液相变的其他方法相比,其主要区别在

于引入了一个新的变量 <( r , t ) , 即相场变量。它

表示材料在 t 时刻、r 位置处的有序化数。当

<( r, t)等于 0或- 1时,表示液相;当 <( r, t )等于

1时,表示固相。这样,固液界面就变成了一个具

有一定厚度的薄层。在界面上, <以一定梯度从 0

到 1(或从- 1到 1)变化。
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用相场法模拟凝固微观组织演化的数学模型

称之为相场模型。实质上, 它是 <与各种外部变

量按照能量守恒原理建立起来的一组偏微分方程

组。如何抽象物理问题而建立相场模型,是相场

法模拟微观组织的关键。相场模型可以通过自由

能函数和熵函数建立。无论采用那种方法,都必

须满足: ( 1)能量和熵平衡方程; (2)热动力学驱动

力与各种外部场(如温度场、浓度场等)的场通量

之间呈线性关系; (3)局部熵变非负。

对于一个包含温度场、浓度场和相场的体系,

基于自由能函数的相场模型可一般性表示为
[ 2]

F = Qf ( <, H , c) + E2

2
| $ < | 2

dV

<
#

= - M<
DF
D<

Ûc = $ Mc $
DF
Dc
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#
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(1)

  基于熵函数的相场模型可一般性表示为[ 2]

S = Qs( <, e, c) - E
2

2
| $ < | 2

dV

<
#
= Mc<DS

D<

Ûc = - $ Mcc$ DS
Dc

Ûe = - $ Mce$ DS
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(2)

式中: <为相场变量; F 为体系自由能(金兹堡2朗

道型) ; f 为双稳态势函数; H 为体系的焓; c为浓

度; E为与熵密度相关的梯度系数; S 为体系的熵

(金兹堡2朗道型) ; s为熵密度; e 为界面能密度;

M<, Mc , ML, Mc<, Mcc , Mce为热动力学参数。

2  半固态晶粒生长的相场法理论模型

21 1  单个晶粒的生长模型

相场模型采用基于熵函数的形式,体系熵的

定义式为

S = Qs( <, e, c) - E
2

2
| $ < | 2

dx3 (3)

式中: s为热力学熵密度; <为相场变量,取值在 0

到 1之间,固相为 1, 液相为 0; e为界面能密度; c

为溶质B 在溶液A 中的浓度; E为与熵密度相关

的梯度系数。为了达到对所研究体系的简化与近

似,对于 e, c梯度校正的可能性给以忽略,并且忽

略体积的变化。

相场变量、浓度和能量的变化形式为

<
#
= M<

DS
D<

(4)

Ûc = - $ Mc$
DS
Dc

(5)

Ûe = - $ Me$
DS
De

(6)

为了保证正熵的产生,假设M<, Mc, Me> 0,同时,

考虑到能量效应对能量等式( 6)以及温度效应对

浓度等式(5)的影响都较小,即做出以下假设
[ 3]

Ûc U- $ Mc$ DS
Dc T y fixed (7)

Ûe U- $ Me$ DS
De cy fixed (8)

式(4)、式(7)和式(8)及相关假设就构成了半固态

晶粒生长的相场法理论模型的基础。

如果考虑各向异性, 可将 E表示为与取向有

关的函数,即[ 3]

E( H) = �EG= �E[1 + Ccos ( kH) ] (9)

式中: H为法向与生长主轴的夹角, tan H= <y / <x ;�E

为不考虑各向异性的 E的取值, 即 E的平均值; C

为各向异性的强度; k为常数(一般取为 4或 6)。

根据式(3) ,可得

9S
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从基本的热动力学出发, 可以得到
9S
9 c

=
9s
9c

=
LA - LB
T

(11)

  通过进一步的热动力学推导, 即确立相场、浓

度和温度的关系,并对模型进行理想化,假设其为

等温模型,可得到单个晶粒生长的相场方程和浓

度场方程
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2
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2
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2
<- (1 - c)H A - cH B] +
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2
GGc[ sin (2H) (<yy - <xx ) + 2cos(2H) <xy ] -

1
2
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R
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(13)

  更详细的表达式为

<
#
/ M< = �E2 {(8C2S2

4 - 7C2C2
4 - 6CC 4 + 1) $ 2<+

[ (8C
2
( S

2
4 - C

2
4 ) - 8CC4) C2 - 4CS 2(1 +

CC 4) S 4] ( <yy - <xx ) - 8C[ (1+
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CC4) S4C2 + ( C( S
2
4 - C

2
4 ) - C4) S 2]<xy} -

[ ( 1- c)H A + cH B ] [16AKg ( <) - 1]

(14)

Ûc = 30k6 (<- 1)
2
<

2
[ ( cx<x + cy<y ) + k1c #

(1 - c) (H B - H A ) ( <2x + <2y ) ] + Dc [ $ 2c+
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2
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其中:

�E2 = 6 2RADA
T mA [1 + Ccos(4H) ] 2 =

6 2RBDB
T mB[1 + Ccos( 4H) ] 2

(16)
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6 2LA, BDA, B

(17)

S4 = sin(4H) , C4 = cos(4H)

S2 = sin(2H) , C2 = cos(2H)
(18)
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1
T
- 1
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(20)
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R
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2T mBDB
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T
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1
T
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(21)

式中:�E为考虑各向异性的能量梯度系数; RA, B为

组元 A, B的表面能; DA, B为界面厚度; T mA, B为组

元A, B的熔点; T 为等温场的温度; C为各向异

性强度; M<为相场迁移率; c为浓度; BA, B为线性

动力学系数; H为界面方向( $<与生长主轴之间

的夹角) ; <x, y为相场变量关于x , y 坐标的一阶偏

导; LA, B为组元 A, B 的熔化潜热; DL, S为液相和

固相中的扩散系数; VM 为摩尔体积(文中取组元

A和B 的均值) ; R 为气体常数; A为扰动强度; K

为随机数。

21 2  多晶粒的相互作用模型

在多晶粒的模拟区域里, 对每个节点设定 Q

个相场变量,由于体系自由能的最低化要求, 在每

个晶粒内部,只有一个相场变量取值为 1, 其余为

0,这样就可以通过下标来表示晶粒的取向,相邻

的晶粒被不同的下标区分,晶界就是两个相场变

量连续从 0到 1或者是相反变化的区域。当计算

区域中可能的晶向数少于总晶粒数时, 就有可能

通过晶粒的合并而不是晶界的移动来进行晶粒的

长大。

体系的区域自由能密度为[ 4]

f 0 [<q( r, t) ] = -
A
2 E

Q

q= 1
<

2
q( r, t ) +

B
4 E

Q

q= 1
<

2
q( r, t)

2
+

C- B
2 E

Q

q= 1 E
Q

s> q
<2
q( r, t )<2

s ( r , t ) (22)

式中:A, B, C为常数(为了简化计算, 取 A= B> 0,

C> B/ 2)。

多晶粒组织的体系总自由能定义为[ 4]

F( t ) = Qf 0 [<1 ( r , t) , <2 ( r, t) , , , <q( r , t) ] +

E
Q

q= 1

kq
2
( $<q( r , t) ) 2 dr (23)

  由上式可知, 总自由能与相场变量梯度的平

方相联系,因此所有晶界区域都起到增加体系自

由能的作用,因而就产生了晶界消失,或者是平均

晶粒长大的热力学驱动力。从体系自由能随时间

的变化可导出相场变量对时间变化的 Ginzburg2

Landau等式,即晶粒相互作用阶段的相场变量关

于时间的一阶导数

9<q( r , t )
9t

= - Lq
DF( t )
D<q( r, t )

= - Lq - A<q( r , t) +

B<
3
q ( r, t) + 2C<q( r, t) E

Q

s Xq
<

2
s ( r , t ) -

kq$
2
<q( r, t ) (24)

3  模拟过程

采用的材料为 Al24Cu2Mg半固态合金,计算

中简化为 Al24Cu二元合金。相关的热动力学参

数的取值参见文献[ 5] ,具体见表 1。

由于需要引入扰动来研究界面处的波动(这

种波动引发了现实体系中观测到的组织) ,因此可

采用两种较简单的方式引入扰动: ¹ 在相场变量

的变化中引入[ 3] ; º 从浓度场变量中引入[ 6]。以

下分别给出引入扰动的关系式

<
#

/ M< y <
#

/ M< - 16AKg ( <) [ ( 1- c)H A + cH B ]

(25)

cLL = cLL
0
[1 + V; <3(6<2 - 15<+ 10) ] (26)

式中: cLL, cLL
0
分别为 L元素在引入扰动后和引入
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前的溶质浓度; V, r 都是取值在- 1到+ 1之间的

随机数; A, ; 为了扰动的强度。

表 1  热动力学参数( A表示 Al元素, B为 Cu元素)

Table 1  Thermodynamic quantities( A r epr esents pure Al,

B represents pure Cu)

参  数 数  值

熔点
T mA/ K

T mB/ K
933. 5
1083. 0

表面能
RA / ( J# m- 2)

RB / ( J# m- 2)

0. 868

1. 104

熔化潜热
I A/ ( J # m- 3 )

I B/ ( J# m - 3)

1. 072 @109

1. 831 @109

固相中的扩散系数 DS / (m 2 # s- 1) 8. 836 @10- 13

液相中的扩散系数 DL / (m2 # s- 1 ) 8. 836 @10- 9

摩尔体积 V , / m3 8. 56 @10- 6

线性动力学系数
BA / (m# k- 1 # s- 1 )

BB / (m# k- 1 # s- 1 )

2. 5@10- 3

3. 9@10- 3

计算模型初始化的工作主要包括:

(1) 设定初始条件和边界条件:

x2 + y2 [ r2 , <= 1, u = 0

x2 + y2 > r2 , <= - 1, u = - $
(27)

式中: x, y 分别为横纵坐标; $ 为无量纲过冷度; u

为无量纲温度。在计算区域的边界上, <, L采用

Neumann边界条件。

(2) 根据晶粒的对称性,取 1/ 4 的晶粒区域

作为计算区域, 其原点(计算的初始点)作为形核

点的引入点,即在此点相邻的区域内,给定该区域

节点的相场变量初始值为 1, 作为晶核, 其余节点

为 0,状态相当于过冷的液相。

(3) 给定浓度场的初始值为01 017(液相物质

的量浓度)。

(4) 采用恒温场, 模型的温度场根据电磁搅

拌法中的液相温度 9151 15 K 确定。

采用有限差分法(FDM)求解微分方程。计

算区域网格划分为正方形 250 @250个网格, 由于

边界条件的引入, 最终网格数定为 252 @252, 而

对于后半段引入多个晶粒间相互作用时,网格数

为 1 005 @1 005。为了获得可靠稳定的计算结

果,空间步长和时间步长的取值要满足[ 3]

$ x < D, $ t < $ x
2

4DL
(28)

4  单个晶粒的计算结果与分析

选取各向异性强度、界面厚度、扩散系数和扰

动强度作为晶粒生长的影响因素, 分别分析其数

值的变化对半固态晶粒生长的影响效果。

41 1  各向异性强度的引入

计算中给定界面厚度 D为 121 77 nm(可通过

求解纯金属 A 或B 平面界面上液固共存时的一

维等温相场方程而得,本文假定 DA= DB) , 扰动强

度 A为 01 4。模拟结果见图 1(灰色部分代表固

相)。

 ( a) C= 0         ( b) C= 01 015

图 1  引入各向异性前后晶粒示意图

Fig11  Morphologies of sol id phases for th e condit ions of C=

0 and C= 01 015

从图 1( a)和图 1( b)的对比可以看出:引入各

向异性后,晶粒在不同方向的生长带有较明显的

差异;而引入以前,则可近似认为以形核点为圆心

的圆形轮廓区域。而且通过计算两者的固相分数

也可以发现有所区别, 可见所用的相场模型对各

向异性的依赖性很大。

41 2  界面厚度的影响

为了分析界面层厚度对晶粒生长的影响规

律,将界面层厚度121 77 nm分别增大 4倍和减小

1/ 2, 依此分析 3 种界面厚度下晶粒的生长情况,

即计算中分别取 DA, B为 631 85 nm, 121 77 nm 和

61 385 nm, 扰动强度 A为 01 4。模拟结果见图 2。

从计算角度看, 对于界面层厚度, 应在满足

$ x< D的前提下,取得尽量小的 D值, 这样有利于

提高计算精度。由图 2( a)和( b)可知, ( b)中固相

颗粒的外形轮廓要比( a)中的更接近于圆形。随

着界面厚度的进一步减小,固相颗粒的形状近于

球形,如( c)所示。

( a) DA, B= 631 85 nm       ( b) DA, B= 121 77 nm
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( c) DA, B= 61 385 nm

图 2  不同界面厚度下晶粒生长情况( t= 300$ t, $ t= 31 5 Ls)

Fig12  Morphologies of solid phases with D= 631 85 nm, D=

121 77 nm and D= 61 385 nm

41 3  扩散系数的影响

计算中取界面厚度 DA, B为 121 77 nm, 固液相

中扩散系数比分别为 10- 4和 10- 1 ,即

DS

DL
= 81 836 @10- 13

81 836 @10
- 9 = 10- 4

DS

DL
= 81 836 @10

- 10

81 836 @10
- 9 = 10- 1

扰动强度 A为 01 15。前 24个节点的溶质浓度值

见表 2( t= 300$ t, $t= 31 5 Ls)。

表 2 不同固液相中扩散系数比条件下前 24 个节点的溶

质浓度值( @1022 )

Table 2  The solute concentra tions of the former 24 nodes

with diff er ent r atios of diffusivity in solid and liq2

uid ( @10 - 2 )

DS/ DL= 10- 4 DS / DL= 10- 1

11 472 407  11472 302

11 472 407  11472 731

11 674 824 11 038 014

11 674 824 11 699 116

11 473 299  11474 144

11 475 298  11476 784

11 699 520 11 699 604

11 699 601 11 699 581

11 478 603  11480 732

11 483 123  11485 709

11 699 661 11 699 622

11 699 665 11 699 654

11 488 409  11491 142

11 493 837  11496 430

11 699 669 11 699 668

11 699 677 11 699 670

11 498 862  11501 115
11 503 352  11505 644

11 699 690 11 699 665
11 699 702 11 699 660

11 507 620  11513 025
11 513 798

11 699 710 11 699 655
11699 712

11 462 104 11699 714

由表 2 可知, 固液相中扩散系数比为 10- 1

时,前 24个节点溶质浓度值的偏差程度要比固液

相中扩散系数比为 10 - 4时要小。可见, 固液相中

扩散系数比增加,即固相中扩散系数增加,可以减

少微观偏析的程度。

41 4  扰动强度的工程背景及其影响

计算中取界面厚度 DA, B为 121 77 nm, DS 为

81 836 @10
- 13

m
2
/ s , DL 为 81 836 @10

- 9
m

2
/ s。

图 3给出了不同扰动强度下的晶粒生长情况, 可

以看出随着扰动的增加, 晶粒逐渐趋向球形。

 ( a)A= 0102         ( b)A= 01 1

 ( c)A= 01 3         ( d)A= 014

图 3  不同扰动强度下的晶粒生长情况 ( t = 500$ t , $ t=

31 5 Ls)

Fig1 3  Morphologies of solid phases with different A

本文的扰动强度是基于以电磁搅拌法制备

半固态材料的工程背景而引入的。电磁搅拌法

制备半固态材料的过程中, 在电磁搅拌的作用

下, 熔体流动导致枝晶臂的熔化, 随后在稍微过

冷的液体中, 即可形成一个新的晶体。此外, 熔

体流动导致了枝晶臂的机械断裂, 断裂的枝晶

臂也可以形成一个新的晶体, 这也会造成晶粒

的倍增。晶粒倍增的程度与电磁搅拌强度密切

相关, 总的说来, 搅拌强度越大, 晶粒倍增现象

就越明显, 晶粒也就越细小。但如果电磁搅拌

强度大到某种程度后, 细化晶粒的作用就不显

著了。此外, 在半固态合金的凝固搅拌过程中,

加大电磁搅拌强度, 通过抑制晶粒的合并生长,

也可使晶粒细化, 从而能避免初生相微粒的簇

集, 使其更均匀地分散在基体中。

因此,从工程角度出发,计算模型中的扰动强

度可与定子电流强度或外加磁感应强度联系起

来。扰动强度越大, 即磁感应强度越大,初生相的

微粒越细,其形态就越趋向于球形,在基体上的分

布也就越均匀。

实际计算中发现,当扰动达到 01 45以上时,

晶粒的生长开始满足需要(本文中单个晶粒生长

阶段以晶粒的尖端达到计算区域作为依据)。
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5  多晶粒相互作用的计算结果

模型对不同的晶粒赋予不同的相场变量下

标,即通过下标编号来表示其晶向。本文从简化

计算角度出发, 给定 5个晶粒,将这 5个晶粒的相

场变量值作为多晶粒相互作用阶段的初始值。对

计算区域内每个节点设定 5个相场变量, 在第 q

晶粒区,将第 q个晶粒的节点值赋给相应的第 q

个相场变量,在其余区域, 即 q Xs时( q表示相场

变量的编号, s表示区域编号) ,节点初始值为 0。

图 4显示的是按不同的计算时间给出一组计

算结果( $t= 01 1 s ,为多晶粒部分的时间步长)。

黑色部分代表固相。

 ( a) t= 10$ t          ( b) t= 30$ t  

( c) t= 60$ t

图 4  不同时刻的晶粒形态

Fig1 4  Morphologies of solid phases at different t ime

结合半固态材料的需要, 将固相体积分数控

制在 60%左右,由此可得如图 5所示的结果。

( a) f S= 581 1%    ( b) f S= 621 3%

图 5  多晶粒生长的模拟结果

Fig15  Growth of poly crystal with differen t volume fract ion

of solid phase

由图 5可知,当固相分数大于 60%时,固相晶

粒部分开始相互接触,形成固态骨架。这将直接导

致有别于低固相分数半固态材料的流变学行为。

6  结  论

(1) 在模拟半固态材料制备中微观组织演变

的相场模型中,主要影响因素有扰动强度、各向异

性强度、固液相中扩散系数比和界面厚度等。

(2) 引入各向异性强度后,晶粒在不同方向

的生长带有较明显的差异。

(3) 界面层厚度的减小,使得固相颗粒的外形

轮廓更接近于圆形,进一步减小,可获得球形轮廓。

(4) 固液相中扩散系数比增加,即固相中扩

散系数增加,可以减少微观偏析的程度。

(5) 从工程角度出发, 计算模型中的扰动强

度可与定子电流强度或外加磁感应强度联系起

来。扰动强度越大, 即磁感应强度越大,初生相的

微粒越细,其形态越趋向于球形。通过计算,本文

条件下的扰动强度(数字噪声)最大值应为 01 45。
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