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摘  要：基于耦合外应力及交变温度场的微观相场动力学模型，以镍基合金为对象，研究了在沉淀过程中结构相的生

长取向及合金元素分配。结果表明：交变温度场不能改变合金的生长取向及结构相的析出顺序。交变温度场条件下，

合金 Al 含量较高时，L12 相先析出；V 含量较高时，DO22 相先析出；拉应力作用时，L12 及 DO22 结构相垂直于应力方

向生长。[001]方向拉应力下、L12 相先析出时，DO22 相在[100]取向上的生长受到促进；当在[100]方向拉应力下、DO22

相先析出时，L12 相在[001]取向上的生长受到促进。随着交变高温温度的降低，L12 相体积分数随温度的波动幅度显著

降低而 DO22 相的变化则相对较小。 
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镍基合金以其优异高温性能，作为重要的高温结

构合金广泛应用于航空发动机、火箭发动机及燃气轮

机等领域的关键部件。L12 结构相是镍基合金的主要

强化相，其生长取向选择取决于各种外加、内在要素

及其耦合效应，对力学性能有重要的影响，探讨在不

同要素作用下 L12 结构相生长取向选择的规律与机

制，是镍基合金的组织优化、性能提升的核心研究内

容之一[1-3]。 

化学冶金通过改变镍基合金的化学成分，以得到

期望的显微结构和组织性能；物理冶金是依靠加热、

冷却等手段控制材料的相变，形成新的显微结构，提

升合金性能；力学冶金则是利用内外应力的综合作用

来实现组织的变形，从而获得所需的几何形状和力学

性能。在实际条件下，三者的关系往往是相互关联相

互制约的，综合作用改变合金内部的势能分布，从而

影响合金在沉淀过程中的生长行为，改变其性能[4,5]。 

应力会诱发合金原子的定向扩散，相界由于内部

合金原子的定向扩散而会发生定向迁移，形成结构相

的生长取向。多结构相共存时，某一相的减少会为其

他相的生长提供合金原子，形成结构相间的竞争生长，

而这个过程受到原子扩展通道的制约[6,7]。在实际的处

理过程中，沉淀时存在复杂的应力作用、不同的温度

梯度变化以及复杂应力与变化温度场的共同作用。而

热、力耦合作用时，沉淀相内原子的扩散行为、相界

的迁移行为以及结构相的生长及取向行为会与单因素

环境下的过程有较大的不同、更贴近于实际，因此研

究复杂温度环境及应力条件下结构相的形貌演化及生

长取向具有重要的意义。 

在合金的沉淀过程中，沉淀环境的改变会显著影

响结构相的形核、生长及粗化过程，从而制约其生长

取向行为。而在此阶段，合金体系处于一个高浓度梯

度非线性的状态，且伴随有原子簇聚、原子扩散、形

核生长及结构相分解、结构相无序转变等一系列复杂

过程。因此，传统的实验手段较难对其进行研究和分

析。微观相场动力学模型是利用原子在晶格上的跃迁

几率 x(r, t)(即原子在格点 r 和时刻 t 的占位几率)作为

变量，来研究相的微结构信息（原子配位、组织结构、

原子浓度、占位几率等）。模型的计算尺度达到原子级，

可获得不同时刻的系统信息，进而描述整个过程，包

括原子簇聚、有序化、相界的迁移及相的生长粗化，

对合金沉淀这一复杂过程可以进行有效的分析和研

究。利用模拟结果可对实验进行一定程度的理论指导、

分析、验证及解释，在原理上具有一定的优势[8-12]。 

1  原理和方法 

微观相场方程以原子占据晶格位置的几率为场变
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量 来 描 述 原 子 组 态 的 几 率 和 相 形 貌 ， 是

Cahn-Hilliard 扩散方程的微观离散格点形式，由

Khachaturyan 创建，T. Migazaki
[13]等人做了发展。 
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式（1）为微观 Langevin 方程，Lαβ(r–r′)是与单位时间

内 α、β 原子在格点位置 r 和 r′上的交换几率有关的常

数，α, β=A, B 或 C，F 为体系的总自由能，ξ(r, t)为随

机热噪声项，kB 为波尔兹曼常数，t 为时间步数，T 为

温度。用 PA(r, t)、PB(r, t)、PC(r, t)分别代表 A、B 和

C 原子在 t 时刻、占据格点位置 r 的几率，PC(r, t)= 

1-PA(r, t)-PB(r, t)。 

在平均场理论下有： 
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ch el( ) ( ) ( )W r r' W r r' W r r'        

式中， ( )W r r'  为原子间有效作用能，其傅立叶空间

下的表达式为 ( )V k ； el( )W r r'  为弹性交互作用能，

其傅里叶空间下的表达式为
cl( )V k ；

ch( )W r r'  为化学

交互作用能，其傅里叶空间下的表达式为
ch( )V k

[13,14]。 

cl p( ) ( ) ( )V k B e E e                       （3） 

式中，Ep 为外应力引起的弹性应变能，B 为错配引起

的弹性能，V 为总弹性能。  

对微观 Langevin 方程、自由能表达式进行傅立叶

变化，并将自由能项带入微观 Langevin 方程，对其进

行 Euler 法求解，可得到不同时刻原子的占位几率，

进而获得原子图像及其他数据，如图 1 所示。 

2  结果与讨论 

2.1  交变温度对合金生长取向的影响 

图 2 为 Ni75Al6.3V18.7 合金在交变温度及拉应力作

用下沉淀过程的原子组织形貌演化图，其中预时效温

度 T=1000 K，沉淀时间 m=5.0×10
4；交变低温温度

Tt1=1000 K，沉淀时间 mm1=5.0×10
4；交变高温温度

Tt2=1200 K，沉淀时间 mm2=5.0×10
4；交变循环次数为

10。从图 2a 可以看出，在此成分下 L12 结构相优先从

无序基体中析出并占据大量的格点位置。随后 DO22

结构相从 L12 结构相的相界处出现、生长、粗化（图

2b）。这一过程中，L12 结构相尺寸逐渐增大、相数量

逐渐减少；而 DO22 结构相体积逐渐增大、相尺寸逐渐

增大。t=1.05×10
5，相的演化基本达到稳定，结构相数

量较少、尺寸较大，在[100]方向上有较为明显的生长

取向，相的生长方向垂直于拉应力。 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

图 1  L12 and DO22 结构相的空间结构及在[010]上的投影 

Fig.1  Structures and their projection in [010] between lattice 

and simulation for γ′ (L12) and θ (DO22) 

 

图 3 为 [001] 上拉应力及交变温度场作用时

Ni75Al6.3V18.7 合金沉淀过程中结构相体积分数及相内

的原子占位曲线。图 3a 中可以看出，早期 L12 结构相

的体积分数几乎为 1，大量占据格点位置，随后 DO22

的体积分数逐渐升高并超过 L12 结构相；早期两相体

积分数在交变温度场的作用下波动幅度较大，而后期

体积分数的变化相对较小；DO22 结构相体积分数随交

变温度的交替波动幅度较小，而 L12 结构相的波动幅

度较大。随着沉淀过程的进行，当交变高温温度作用

时，L12 结构相的体积分数有所增大而 DO22 结构相的

体积分数有所减小；当交变低温温度作用时，L12 结

构相的体积分数减小而 DO22 结构相的体积分数增大。

可以看出，交变温度对不同结构相具有不同的作用。  

图 3d 中，由于交变高温降低，两结构相体积分数

随温度变化的波动幅度降低，且 L12 相的波动幅度降

低更为明显。由图 3b、3c 可知，早期 L12 结构相内

Al 原子的占位几率较晚达到稳定。与后期相比，早期

L12 结构相内 Al 原子的占位几率随交变温度的交替波

动较大，而 L12 结构相内的 V 原子占位几率波动相对

较小；DO22 结构相内早期 V 原子的占位几率较早达到

稳定，占位几率的波动幅度与后期相比变化不大，且

稳定时 DO22结构相内 V 原子的占位几率高于 L12结构

相内的 Al 原子的占位几率。 

对比图 3b、3c、3e、3f，交变高温温度降低，两

结构相内元素的占位几率随交变温度的交替波动幅度

减小。综上所述，交变温度场的作用对 L12 结构相内

Al 原子的扩散行为影响较大，而对 DO22 结构相内 
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图 2  [001]上拉应力及交变温度场作用时 Ni75Al6.3V18.7 合金沉淀过程的原子组织演化图 

Fig.2  Evolution of phases during precipitation for Ni75Al6.3V18.7 alloy with tensile stress in [100] as σ=120 MPa: (a) t=6.0×10
3
, 

(b) t=5.0×10
4
, (c) t=1.5×10

5
, (d) t=1.05×10

5 
(T=1000 K); (e) t=1.0×10

6
, (f) t=4.0×10

6 
(T=1200 K) 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

图 3  [001]上拉应力及交变温度场作用时 Ni75Al6.3V18.7 合金沉淀过程中不同结构相体积分数及相内的原子占位曲线  

Fig.3  Evolution of volume fraction and occupation probabilities for phases with tensile stress in [100] and cyclic tempera ture 

in Ni75Al6.3V18.7 alloy as σ=120 MPa in [001]: (a, d) the volume fraction of phases; (b, e) the occupation probability 

of atoms in L12; (c, f) the occupation probability of atoms in DO22; (a, b, c) T=1000 K, m=5.0×10
4
, Tt2=1200 K, mm2= 

5.0×10
4
, Tt1=1000 K, mm1=5.0×10

4
, and n=10; (d, e, f) T=1000 K, m=5.0×10

4
, Tt2=1100 K, mm2=5.0×10

4
, Tt1=1000 K, 

mm1=5.0×10
4
, n=10 

 

V 原子早期的扩散行为影响则相对较小；对 L12 结构

相的生长过程影响较大，而对 DO22 结构相的生长过程

影响较小。 

图 4 为 Ni75Al6.5V18.5 合金和 Ni75Al3.5V21.5 合金在
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交变、恒定温度及拉应力作用下的原子组织图。对比

图 4a、4b 可以看出，交变温度循环次数的降低对合金

的生长取向影响不大。恒定温度时，L12 相的生长取

向与拉应力方向相同（图 4c），与交变温度下的组织

具有相同的生长取向。合金成分改变时，结构相的析

出顺序发生改变，Ni75Al3.5V21.5 合金在沉淀过程中，

DO22 相优先析出（图 5）。从图 4d、4e 可以看出 DO22

相先析出时，循环次数对结构相的形貌及生长取向影

响不大，拉应力为[100]方向时，L12 相沿着[001]方向

生长粗化。恒定温度时，L12 相垂直于拉应力方向生

长（图 4f），与交变温度下的组织具有相同的生长取

向。从图 5 可以看出，DO22 相先析出时，在合金中

L12 相的体积分数较低，且 L12 相内 Al 元素的占位几

率要低于 DO22 相内 V 元素的占位几率。 

2.2  交变温度及应力作用下相界的元素分配与定向

迁移 

图 6 为合金 L12/DO22 相界面的原子排列示意图。

图 7为图 4b中异相相界晶格位置上原子的占位几率随 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

图 4  Ni75Al6.3V18.7 和 Ni75Al3.5V21.5 合金在交变、恒定温度场及拉应力作用下，沉淀时间 t=1.05×10
6 时的原子组织 

Fig4  Microstructure of phases for Ni75Al6.3V18.7 and Ni75Al3.5V21.5 in cyclical temperature and constant temperature field at 

t=1.05×10
6 

and σ=120 MPa: (a, d) T=1000 K, m=5.0×10
4
, Tt2=1200 K, mm2=5.0×10

4
, Tt1=1000 K, mm1=5.0×10

4
 and 

n=10; (b, e) T=1000 K, m=5.0×10
4
, Tt2=1200 K, mm2=1.0×10

5
, Tt1=1000 K, mm1=1.0×10

5
 and n=5; (c, f) T=1000 K; 

(a, b, c) tensile stress is along [001]; (d, e, f) tensile stress is along [100] 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

图 5  [100]上拉应力及交变温度场作用时 Ni75Al3.5V21.5 合金沉淀过程中不同结构相体积分数及相内原子平均占位几率  

随时间的演化曲线 

Fig.5  Evolution of volume fraction and occupation probabilities for phases with tensile stress in [100] and cyclic temperature in 

Ni75Al3.5V21.5 alloy as σ=120 MPa, T=1000 K, m=5.0×10
4
, Tt2=1200 K, mm2=5.0×10

4
, Tt1=1000 K, mm1=5.0×10

4
, n=10:  

(a) evolution of volume fraction for phases, (b) occupation probability for L12, and (c) occupation probability for DO22 
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图 6  合金异相相界的原子排列示意图 

Fig.6  Microstructures of interface between L12 and DO22 with 

cyclic temperature (red-V, blue-Al, white-Ni) 

 

时间的演化曲线。由图 7 可知，L12 先析出时，合金

沉淀过程中 d 位置上的 Ni 与 V 原子、c 位置上的 Al

与 Ni 原子以及 f 位置上的 Al 与 V 原子发生交换，这

一过程引起 DO22结构相数量的增加及 L12结构相数量

的减少。当在 DO22 结构相先析出（图 8）时，L12 结构

相的生长及合金的形貌演化主要是通过相界位置上b位

置上的 V 与 Ni 原子、a 位置上的 Ni 与 Al 原子以及 e

位置上的 V 与 Al 原子的相互交换来完成，而这一过程

引起L12结构相数量的增加及DO22结构相数量的减少。 

L12 结构相的生长取向选择与应力及应力的取向

有密切的关系[7,8]。外应力条件下，晶格错配在某一取

向上得到了松弛，释放出的弹性能会促使溶质原子发

生定向扩散，引起原子占位几率在晶格位置上的各相

异性。而原子在不同取向上的聚集和贫化，会引起了

相数量的增加与减少，引起结构相的生长取向。 

当[001]方向拉应力作用下、L12 结构相先析出时，

由于应力阻碍了 Al 原子在[001]取向上的扩散，相界

处的原子交换过程受到影响，引起相界在这一取向上

的迁移受到阻碍，相对的 DO22 结构相在[100]取向上

的生长受到促进；当[100]方向上拉应力作用下、DO22

结构相先析出时，由于应力阻碍了 Al 原子在[100]取

向上的扩散，相界处的原子交换过程受到影响，导致 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

图 7  图 4b 中异相相界晶格位置上原子的占位几率随时间的演化曲线 

Fig.7  Evolution of occupation probabilities of atoms for the interface of L12 and DO22: (a) position d in Fig.6, 

(b) position c in Fig.6, and (c) position f in Fig.6 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

图 8  图 4e 中异相相界晶格位置上原子的占位几率演化曲线 

Fig.8  Evolution of occupation probabilities of atoms for the interface of L12 and DO22: (a) position a in Fig.6, 

(b) position b in Fig.6, and (c) position e in Fig.6 
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DO22 与 L12 相界在这一取向上的迁移受到阻碍。因此，

L12 结构相在[001]取向上的生长受到促进。 

3  结  论 

1) 交变温度场不能改变合金的生长取向及结构

相的析出顺序。拉应力作用时，L12 及 DO22 结构相均

垂直于应力方向生长。合金 Al 含量较高时，L12 相先

析出；V 含量较高时，DO22 相先析出。 

2) 交变温度场不能改变合金相界面的迁移方向。

在[001]方向上拉应力作用下、L12 结构相先析出时，

DO22 结构相在[100]取向上的生长受到促进，相界向

L12 相减少及 DO22 相增多的方向迁移；在[100]方向上

拉应力作用下、DO22 结构相先析出时，L12 结构相在

[001]取向上的生长受到促进，相界向 DO22 相减少及

L12 相增多的方向迁移。 

3) 交变温度场对不同结构相具有不同的作用。交

变温度对 L12 结构相内 Al 原子的扩散行为影响较大，

而对 V 原子的扩散行为影响较小；交变温度对 DO22

结构相内 V 原子的扩散行为影响较大，而对 Al 原子

的扩散行为影响较小；随着交变高温温度的降低，L12

相体积分数随温度的波动幅度显著降低而 DO22 相的

变化则相对较小；因此交变温度的变化对 L12 结构相

的生长过程影响较大，而对 DO22 结构相的生长过程影

响较小。 
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Abstract: Based on microscopic phase-field model which was coupling both exterior load and cyclical temperature, growth orientation for 

phases and distribution of elements during precipitation in nickel based alloy was studied. The result s show that the effect of cyclical 

temperature cannot change the growth orientation and the precipitation order of phases. With the effect of cyclical temperature, L1 2 

precipitates first when the content of Al is higher, DO22 precipitates first when the content of V is higher, and both L12 and DO22 grow 

perpendicular to the direction of tensile stress. When tensile stress exists in [001] and L12 precipitates first, DO22 prefers to grow along 

[100]. When tensile stress exists in [100] and DO22 precipitates first, L12 prefers to grow along [001]. With the reducing of higher 

temperature of cyclical temperature, the fluctuation range of volume fraction for L1 2 in cyclical temperature field decreases obviously 

while the fluctuation range of volume fraction for DO22 in cyclical temperature field changes slightly. 

Key words: growth orientation; cyclical temperature field; Nickel based alloy; microscopic phase-field 
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