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摘  要：采用微观相场法研究了 Ni75Al14Cr11 合金第 1 个近邻到第 4 个近邻 Ni-Al 原子间相互作用势对 L10 预析出相沉

淀过程的影响。结果表明，当第 3 近邻 Ni-Al 原子间相互作用势增大或第 4 种近邻 Ni-Al 原子间相互作用势减少时，L10

预析出相和 L12 平衡相均提前沉淀，且 L10 预析出相体积分数减少而 L12 相的最终体积分数几乎不变；当第 3 近邻 Ni-Al

原子间相互作用势减少或第 4 近邻 Ni-Al 原子间相互作用势的增大时，L10 预析出相和 L12 最终相都会推迟沉淀，且 L10

预析出相和 L12 相体积分数均增大；与上述 2 种情况相比，改变第 1 近邻 Ni-Al 原子间相互作用势对 L10 预析出相沉淀

过程的影响较小，而改变第 2 近邻 Ni-Al 原子间相互作用势对沉淀过程几乎没有影响。进一步研究表明，Ni-Al 原子间

相互作用势改变不影响合金的沉淀机制，将影响 L10 预析出相、L12 平衡相的析出时间、速度和 2 种相的体积分数，沉

淀形貌等，从而影响 Ni75Al14Cr11 高温合金的结构和性能，对合金优化设计有指导意义。 
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由于实验研究的局限性，计算机模拟成为科学研

究的重要手段。材料的结构性质模拟研究，除了直接

的第一原理计算以外，就是经验或半经验的从原子间

相互作用势出发来进行材料的原子级模拟。不管是分

子动力学方法与蒙特卡洛方法，还是本研究中所用相

场方法，最初输入的参数都包含原子间相互作用    

势[1-3]。而且原子间相互作用势精确与否将直接影响着

模拟结果的准确性，因此原子间相互作用势的研究一

直是凝聚态物质研究领域的一个重要课题，发展了很

多原子间相互作用势模型，但是没有一种势模型是完

全适用于不同结构、不同模拟方法的。原子间相互作

用势模型将结合应用发展，并在应用中不但出现新问

题，需要继续研究[4-9]。 

相场方法作为一种有效的材料模拟方法，近年来在

微观组织的模拟方面发展迅速，应用范围不断扩大，空

间范围也从二维模型逐步发展到三维模型 [10-14]。基于

Onsager 和Ginzburg-Landau 理论的微观相场理论，Chen

等[15]实现了合金相变过程的模拟。该方法中原子间相

互作用势采用四近邻原子间相互作用的近似，研究表明

原子间相互作用势对合金相变的扩散过程（包括原子簇

聚、有序化、畴界的迁移和沉淀相的粗化）均有影响，

为发展新原子间相互作用势模型获得了一些具有指导

意义的结果[16,17]。研究表明镍基高温合金在沉淀过程中

通常存在预析出相结构，首先析出预析出相 L10 结构，

之后 L10 预析出相将转变为稳定相 L12 结构[3,18]，且原

子间相互作用势对预析出相有影响[19]，但具体是哪类

原子间相互作用势或哪个近邻原子间相互作用势对其

有影响，目前还尚未研究，本工作基于此，研究了不同

近邻的 Ni-Al 原子间相互作用势对 Ni75Al14Cr11 合金预

析出相 L10 结构沉淀过程（包括沉淀速率、沉淀序列、

沉淀机制、相的体积分数等）的影响。 

1  相场法方程 

R．Poudri 和 L. Q. Chen
[20]首先将微观相场动力学

方程应用于模拟实际二元体系合金的沉淀过程，再基

于二元体系微观相场扩散方程发展了三元体系沉淀过 

程动力学模型[21]。设  A ,P tr 、  B ,P tr 、  C ,P tr 分别是 A、

B 和 C 原子在 t 时刻、占据格点位置 r 的几率，由于

     A B C, , , 1P t P t P t  r r r ，所以每个格点上只有 2 个方

程是独立的。假设以 A 原子和 B 原子的占位几率为 2

个独立变量，三元体系微观扩散方程为： 
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其中，Lαβ(r-r′)是与单位时间内，一对 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（是原子间相互作用势的函

数），
Bk 为玻尔兹曼常数，T 为绝对温度。 

F 自由能是关于原子间相互作用势的函数，由于

三元体系中考虑 3 种原子的跃迁以及可能的排布，采

用四近邻原子间相互作用近似，比二近邻原子间相互 

作用近似可更为准确地描述自由能。设 4321

αβαβαβαβ V,V,V,V  

分别是第 1、2、3、4 近邻原子间相互作用势，有： 

1
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( 2 ) 

对于 Ni-Al-Cr 三元合金 α 和 β 分别表示 Ni，Al 或 Cr

原子。本实验重点研究 Ni-Al 原子间相互作用势 VNiAl(k)

中第 1、2、3、4 近邻原子间相互作用势对 Ni75Al14Cr11

合金预析出相 L10 沉淀过程的影响。 

2  结果与讨论 

以 Ni75Al14Cr11 合金为研究对象，温度为 800 K，

模拟了预析出相 L10 在不同 Ni-Al 原子间相互作用势下

开始出现和转变为 L12 相的过程，比较了不同 Ni-Al 原

子间相互作用势下体积分数，平均长程序参数和成分序

参数以及沉淀机制等。首先计算了不同 Ni-Al 原子间相

互作用势下预析出相 L10 开始出现的时间步长和转变

为 L12 相所需的时间步长如表 1。可以看出 Ni-Al 原子

间相互作用势改变对预析出相 L10 结构开始析出及转

变过程所需时间均有影响。当 Ni-Al 第 1 近邻原子间相

互作用势减少 10 meV 时，将使预析出相 L10 推迟析出；

而其他近邻原子间相互作用势变化对开始析出 L10 相

的时间影响不大，如表 1 第 1 列所示。当第 3 近邻减少

10 meV 和第 4 近邻增加 10 meV 时，将使预析出相 L10

转变为稳定相 L12 的时间大大延长，即转变速率减小，

尤其是第 4 近邻增加 10 meV 时；而第 3 近邻增加 10 

meV 和第 4 近邻减少 10 meV 将缩短转变过程，即转变

速率加快；其他近邻原子间相互作用势改变影响不大，

如表 1 第 2 列所示。综上，Ni-Al 原子间相互作用势变

化将改变预析出相 L10 结构的沉淀进程。 

图 1a，1b 和 1c 为 Ni75Al14Cr11 合金不同 Ni-Al 原子

间相互作用势下，刚开始析出相时的沉淀形貌图，步长

对应表 1 中的第 1 列步数。由于不同原子间相互作用势

下有的沉淀形貌是相同的，故归为 3 类，分别为图 1a，

1b 和 1c 所示。图 1a 为 Ni-Al 原子间相互作用势不变和

第 1 近邻减少 10 meV 时的沉淀形貌图，可以看出 L12

结构最多同时伴有少量 L10 结构；图 1b 为原子间相互作

用势第 1、3 近邻增加 10 meV，第 2 近邻增加或减小，

第 4 近邻减少 10 meV 时的沉淀形貌图，大部分都是 L10

结构同时伴有少量 L12 结构；图 1c 为第 3 近邻减少 10 

meV 和第 4 近邻增大 10 meV，可以看出图中几乎全为

L10 结构。由此可见 Ni-Al 原子间相互作用势的改变对沉

淀早期是否析出预析出相以及析出预析出相的数量均

有极大影响。图 1d，1e 和 1f 为图 1a，1b 和 1c 对应原

子间相互作用势下在 10000 步时的沉淀形貌图。图 1d

中大部分是 L12 结构，在 L12 结构界面间明显存在延连

的 DO22 结构（图中红色部分）；图 1e 中 L12 结构间有极

少量 DO22 结构；而图 1f 中却全部为 L12 结构，没发现

有 DO22 结构析出。由此可见，原子间相互作用势影响

沉淀早期预析出相 L10 结构的沉淀进程，同时预析出相

L10 结构将影响最终相 L12 结构和 DO22 结构的析出[3,19]，

从而影响最终沉淀形貌和合金的性能，可见原子间相互

作用势的研究可为合金的设计提供重要参考依据。 

 

表 1  不同 Ni-Al 原子间相互作用势下预析出相 L10 转变过程的时间步长 

Table 1  Time step of transition process of the pre-precipitated phase L10 under different interatomic potentials 

Interatomic potentials L10 appearing time Total time from L10 to L12 L10 disappearing time 

Unchanged 1000 1500 2500 

First-nearest neighbor -10 meV 1500 1800 3300 

First-nearest neighbor +10 meV 800 1600 2400 

Second-nearest neighbor-10 meV 900 1400 2300 

Second-nearest neighbor+10 meV 900 1500 2400 

Third-nearest neighbor-10 meV 900 2600 3500 

Third-nearest neighbor+10 meV 800 1100 1900 

Fourth-nearest neighbor-10 meV 800 1100 1900 

Fourth-nearest neighbor+10 meV 1100 3400 4500 
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图 1  Ni75Al14Cr11 合金温度为 800 K 时沉淀形貌图  

Fig.1  Precipitation morphology of Ni75Al14Cr11 alloy at 800 K: (a) unchanged and first-nearest neighbor -10 meV; (b) first-nearest 

neighbor +10 meV, second-nearest neighbor+10 meV, second-nearest neighbor+10 meV, third-nearest neighbor+10 meV and 

fourth-nearest neighbor-10 meV; (c) third-nearest neighbor-10 meV and fourth-nearest neighbor+10 meV; (d~f) the precipitation 

morphologies of 10 000 steps corresponding to (a~c) situations, respectively  

 

为了进一步研究 Ni-Al 原子间相互作用势对

Ni75Al14Cr11 合金沉淀早期的影响，得到预析出相 L10

结构和平衡相 L12 结构的体积分数随 Ni-Al 原子间相

互作用势的变化曲线如图 2 和图 3 所示。图 2 分别是

受不同近邻 Ni-Al 原子间相互作用势影响下 L10 结构

的体积分数曲线，蓝色三角形线表示原子间相互作用

势增大时，黑色正方向形线表示原子间相互作用势减

少时，红色圆圈线表示原子间相互作用势不变时。从

图 2a 中可以看出第一近邻原子间相互作用势增大将

使预析出相 L10 结构提前沉淀（三角形线比圆圈线先

上升）且预析出相 L10 结构体积分数增大（三角形线

高于圆圈线）；而第 1 近邻原子间相互作用势减少对预

析出相 L10 结构的影响刚好相反（正方形线）。图 2b

中第 2 近邻原子间相互作用势的改变影响很小。图 2c

和图 2d 中第 3 近邻原子间相互作用势增大或第 4 近邻

原子间相互作用势减少都将使预析出相 L10 结构沉淀

提前但体积分数减少；反之则反。图 3 分别是受不同

近邻 Ni-Al 原子间相互作用势影响下 L12 结构的体积

分数曲线。从图中可以看出第 1 近邻原子间相互作用

势增大将使平衡相 L12 结构提前沉淀（三角形线上升

的时间步长比圆圈线少）；而第 1 近邻原子间相互作用

势减少时对 L12 结构的影响刚好相反。第 2 近邻原子

间相互作用势的改变影响很小。第 3 近邻原子间相互

作用势增大或第 4 近邻原子间相互作用势减少都将使

L12 结构沉淀提前；反之则反。比较图 2 和图 3，可以

看出 Ni-Al 原子间相互作用势影响预析出相 L10 结构

提前沉淀也必然将影响 L12 结构提前沉淀，原子间相

互作用势影响预析出相 L10 结构滞后也将影响 L12 结

构滞后，可见原子间相互作用势的改变影响预析出相，

从而进一步影响最终稳定相的沉淀过程；平衡相 L12

结构比预析出相 L10 结构的体积分数明显大（图 2 体

积分数最大 0.42，图 3 体积分数最大 0.75），这是因为

预析出相是过渡结构，预析出相出现在沉淀早期且过

程很短，预析出相沉淀时有序度较低；原子间相互作

用势对最终平衡相 L12 结构的体积分数有影响但是影

响较小（图 3 体积分数曲线最终相差不大）。 

以上研究表明，Ni-Al 原子间相互作用势不仅对

预析出相沉淀过程、体积分数和最终相有影响，而且

对整个有序化过程均有影响。图 4 是 Ni75Al14Cr11 合金

的平均长程序参数和平均成分偏离序参数随不同近邻

Ni-Al 原子间相互作用势的变化曲线。平均长程序参

数反映合金整体有序化的程度，平均成分偏离序参数

反映合金整体溶质原子簇聚的程度。从图中可以看出

平均长程序参数和平均成分偏离序参数受不同原子间

相互作用势影响不同，但总趋势一致，如第 4 近邻增

加时，平均长程序参数和平均成分偏离序参数均滞后

a b c 

d e f 
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且减少（圆圈玫红线），说明合金有序化程度和原子簇

聚程度均降低。反之第 4 近邻 Ni-Al 原子间相互作用

势减少时，有序化程度和原子簇聚程度均提高（五边

形线）。同时比较图中不同近邻原子间相互作用势对有

序度的影响，可以看出第 3 近邻和第 4 近邻 Ni-Al 原

子间相互作用势的影响较大，其中第 4 近邻影响最大，

下文以第 4 近邻Ni-Al 原子间相互作用势来研究合金沉

淀过程中沉淀机制是否随原子间相互作用势发生变化。

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

图 2  预析出相 L10 体积分数随 Ni-Al 原子间相互作用势的变化曲线 

Fig.2  Curves of the volume fraction of the pre-precipitated phase L10 with the interatomic potential between Ni-Al atoms:      

    (a) first-nearest neighbor, (b) second-nearest neighbor, (c) third-nearest neighbor, and (d) fourth-nearest neighbor 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

图 3  稳定相 L12 体积分数随 Ni-Al 原子间相互作用势的变化曲线  

Fig.3  Curves of the volume fraction of the pre-precipitated phase L12 with the interatomic potential between Ni-Al atoms:  

    (a) first-nearest neighbor, (b) second-nearest neighbor, (c) third-nearest neighbor, and (d) fourth-nearest neighbor 
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图 4  平均序参数随原子间相互作用势的变化曲线  

Fig.4  Curves of average order parameters with interatomic potential: (a) average long range order parameter and (b) average composition  

deviation order parameter 

 

图 5 为第 4 近邻 Ni-Al 原子间相互作用势不同时

的沉淀过程。图 5a、5d 和 5g 为第 4 近邻 Ni-Al 原子

间相互作用势减少时，图 5b、5e 和 5h 为第 4 近邻 Ni-Al

原子间相互作用势不变时，图 5c、5f 和 5i 为第 4 近

邻 Ni-Al 原子间相互作用势增大时，第 1 行、第 2 行、

第 3 行时间步长分别为 1000、1500、10000。圆圈标

示处为用于对比研究沉淀形核机制处。从图中可以得

到不同第 4 近邻 Ni-Al 原子间相互作用势下，合金的

沉淀过程均为从无序开始，逐渐得到预析出相 L10 结

构和 L12 结构，后全部转变为平衡相 L12 结构，最终

有第二相 DO22 结构在相间析出。从图中第 1 行和第 2

行可以看出，第 4 近邻原子间相互作用势越大，沉淀

早期预析出相出现越晚。从图 5h 可以得到当第 4 近邻

Ni-Al 原子间相互作用势不变时，平衡相 L12 结构相间

析出很多第二相 DO22 结构（红色），而第 4 近邻 Ni-Al

原子间相互作用势变化时，DO22 结构明显减少，尤其

是当原子间相互作用势增大时，几乎无第二相 DO22

结构析出。综上，不同第 4 近邻 Ni-Al 原子间相互作

用势对沉淀序列无影响；而原子间相互作用势的改变

将影响沉淀形貌和相的最终体积分数。 

为了进一步研究第 4 近邻 Ni-Al 原子间相互作用

势的变化对沉淀过程的影响，用图 5 中不同原子间相

互作用势下圆圈标示相同位置的 L12 结构内 Al 原子

长程序参数和成分序参数对比研究沉淀机制的变化

情况，得到图 6 的序参数曲线，为更清晰表达曲线变

化做局部放大，不同曲线的时间步长分别为 1000，

1500，2000，2500，3000，5000 和 10000。其中图

6a，6d 为第 4 近邻-10 meV；图 6b，6e 不变；图 6c，

6f 第 4 近邻+10 meV。当第 4 近邻原子间相互作用势

-10 meV 时，图 6a 中时间步长为 1000 时，已经出现

很大的起伏，到 1500 已基本达到平衡值 1（其他时

间步数长程序参数几乎和 1500 重叠如局部放大图）；

图 6d 中浓度曲线是小起伏，整个沉淀相内浓度一起

慢慢增大，直到 5000 之后才达到平衡值。可见预析

出相开始出现时（1000~1500），浓度变化不大，而此

时长程序参数已经接近平衡值，因此该过程属于失稳

分解过程，形成的是非化学计量比预析出相。当原子

间相互作用势不变时，图 6b 和 6e 中，1000 时有序

度很低，1500 开始起伏，2000 之后基本达到平衡值

（之后的时间步长基本与 2000 重叠如局部放大图），

成分序参数起伏较小。当原子间相互作用势+10 meV

时，图 6c 和 6f 中，1000 时有序度很低，1500 开始

起伏，5000 之后才达到平衡值（10000 与 5000 基本

重叠），成分序参数起伏较小。综上 3 种不同原子间

相互作用势下浓度曲线均只出现小的起伏，即范围较

大的有序区域，满足吉布斯第 2 类涨落范围较大、程

度较小的特点，所以合金沉淀初期均为失稳分解机

制。由此可知原子间相互作用势的变化对沉淀早期沉

淀机制影响不大，主要是影响沉淀过程中有序化开始

时间和有序化的快慢，影响预析出相 L10 转变为稳定

相 L12 的进程。 

不同原子间相互作用势对合金沉淀过程的影响

不同，有的影响沉淀形貌以及组织结构，有的影响

沉淀序列，有的影响沉淀快慢等，从而影响合金的

性能。可以依据合金元素之间原子间相互作用势不

同来对合金进行添加元素合金化，得到不同组织结

构的合金，研究不同组织结构合金的性能，实现合

金优化设计。  
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图 5  不同第 4 近邻 Ni-Al 原子间作用势下，Ni75Al14Cr11 合金温度为 800 K 时沉淀形貌图  

Fig.5  Precipitation morphology of Ni75Al14Cr11 alloy at 800 K with varying the fourth-nearest neighbor of Ni-Al interatomic potential:  

(a, d, g) the fourth-nearest neighbor –10 meV, (b, e, h) unchanged, (c, f, I) the fourth-nearest neighbor +10 meV 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

图 6  L12 结构内 Al 原子序参数随时间步长的变化曲线  

Fig.6  Curves of Al atomic order parameters in L12 structure with time steps: (a~c) long range order parameter and (d~f)  

composition order parameter
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3  结  论 

1) Ni-Al 原子间相互作用势的改变将影响合金沉

淀形貌，预析出相转变进程等。第 2 近邻 Ni-Al 原子

间相互作用势改变对沉淀过程几乎没有影响。第 1 近

邻 Ni-Al 原子间相互作用势对 L10 预析出相沉淀过程

的影响较小，当其减小时，将延缓 L10 预析出相向 L12

平衡相的转变。第 3 近邻 Ni-Al 原子间相互作用势减

小或第 4 近邻 Ni-Al 原子间相互作用势增大，L10 预析

出相和 L12 平衡相都会推迟沉淀，且延缓 L10 预析出

相向 L12平衡相转变进程，反之则反。除第 1 近邻 Ni-Al

原子间相互作用势减小，其他近邻原子间相互作用势

的改变都使最终沉淀形貌改变，且 L12 平衡相间第 2

相 D022 减少。 

2) Ni-Al 原子间相互作用势将影响 L10 预析出相、

L12 平衡相的析出时间和相的体积分数，且影响原子

有序化和簇聚程度。第 2 近邻原子间相互作用势对体

积分数影响极小。第 1 近邻原子相互作用势增大、第

3 个近邻原子间相互作用势减小和第 4 近邻原子间相

互作用势增大时，L10 预析出相体积分数明显增大，

原子有序化和簇聚程度降低；而第 3 个近邻原子间相

互作用势增大和第 4 近邻原子间相互作用势减小时，

L10 预析出相体积分数略微增大，原子有序化和簇聚

程度升高；第 1 近邻原子相互作用势减小时，L10 预

析出相体积分数略微减少，原子有序化和簇聚程度也

升高。第 3 个近邻原子间相互作用势减小和第 4 近邻

原子间相互作用势增大时，L12 平衡相体积分数略微

增大；其他近邻变化对 L12 平衡相体积分数几乎无  

影响。 

3) Ni-Al 原子间相互作用势的改变对沉淀机制和

沉淀序列均无影响，主要影响沉淀有序化起始时间和

相的转变速度。 
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Phase-field Simulation for Influence of Ni-Al Interatomic Potential on L10 

Pre-precipitation Phase of Ni75Al14Cr11 Alloy 
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2 

(1. Zhejiang Normal University, Jinhua 321004, China) 

(2. State Key Laboratory of Solidification Processing, Northwestern Polytechnical University, Xi’an  710072, China) 

 

Abstract: The influence of Ni-Al interatomic potential from the first-nearest neighbor to the fourth-nearest neighbor on the precipitation 

process of L10 pre-precipitation phase in Ni75Al14Cr11 alloy was investigated by the Microscopic Phase-Field method. Results show that as 

the third-nearest Ni-Al interatomic potential increases or the fourth-nearest interatomic potential decreases, L10 pre-precipitation phase and 

L12 phase appears in advance; besides, the volume fraction of L10 pre-precipitated phase decreases while the final volume fraction of L12 

phase remains almost unchanged. Whereas, L10 pre-precipitation phase and L12 phase appears later; besides, the volume fraction of both 

phases increases. Compared with the above two, the first-nearest interatomic potential has the less impact and the second-nearest Ni-Al 

interatomic potential has the least impact on the precipitation process of L10 pre-precipitation phase and L12 phase. Further research shows 

that Ni-Al interatomic potential does not affect the precipitation mechanism of the alloy but will affect the precipitation time, speed, 

volume fraction and precipitation morphology of L10 pre-precipitation phase and L12 equilibrium phase, thus affecting the structure and 

properties of Ni75Al14Cr11 superalloy, which has guiding significance for alloy optimization design.  

Key words: phase-field; pre-precipitation phase; Ni75Al14Cr11 alloy; interatomic potential 
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