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铝硅合金微观组织数值模拟的
研究现状及发展趋势

张梦军，游志勇，张云冠 ，艾雨蒙，牛城毅，牛晓峰

（太原理工大学，山西太原 030024）

摘要：随着计算材料的发展，数值模拟技术已在铝硅合金凝固过程微观组织的研究中发挥了

重要作用。本文就数值模拟技术应用于铝硅合金凝固过程微观组织的形成过程，综述了模拟

铝硅合金微观组织形成过程必要的形核与生长模型；着重描述了广泛应用于模拟铝硅合金微

观组织形成过程的方法，如元胞自动机法和相场法；最后展望了未来铝硅合金数值模拟技术

的发展趋势。
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现代制造业向着轻量化、高性能化和数字化发展，也对材料及其成形工艺提

出了新的要求[1-3]。铝硅（Al-Si）合金是一种廉价且应用广泛的合金，由于其密度

低、比强度、比刚度高、耐热性和耐腐蚀性等优异性能已经被广泛应用于汽车、航

天航空和军工等领域[4-5]。因此，Al-Si合金凝固特性的研究和加工技术的发展正在

成为世界各国的重要国家计划[6-9]。一般来讲，在对铝硅合金进行热加工之前，可以

通过相图的方式了解其形成过程，进而获得需要的组织结构来达到其对应的性能要

求。Al-Si合金共晶点等特征值如图1[4]所示。铝硅合金相图是由相α和β相组成的简

单二元共晶相图。α相是Si溶于Al形成的固溶体，因在室温下Si在Al中的溶解度为

0.05％，在共晶温度时达到最大也仅1.65%，所以α相的性能与纯铝相似，具有良好

的强度和韧性。β相是Al溶于Si形成的固溶体，同样β相中可溶解的Al也极少，因此

可以近似看作纯Si，直接用Si相来表示β相，所以β相的脆性较大[10]。

图1　Al-Si 合金相图

Fig. 1 Phase diagram of aluminum silicon alloy

从共晶相图中可以看出，铝硅合金的组织是由具有韧性的α相和硬脆的β相组

成，铝硅合金虽然力学强度较高，但由于硅相的存在降低了它的塑性变形能力。在

对铝硅合金的热加工过程中人们发现共晶硅相在自然条件下将会长成层片状，这种
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形态的共晶硅相易割裂α相的基体，而且在其尖角部

位还会引起应力集中，从而降低该合金的力学性能，

使合金的塑性下降，所以铝硅合金的力学性能取决于

共晶Si的形态[9-11]。因此对共晶硅的精炼和细化是提高

铝硅合金力学性能的有效方式。迄今为止，关于Al-Si
合金的研究大多关注通过加入微量元素对铝硅合金的

晶粒细化改性来提高合金的力学性能，比如文献[12-
18]分别添加Sc、Na、P、Sr、Ce使共晶Si的晶粒细化

来提高铝硅合金的力学性能。众所周知，微观结构是

由凝固过程成分演变所决定的，所以想要达到对微观

结构的深入了解，就要对凝固过程进行详细研究。然

而，由于微观结构的物理尺度很小，尤其是共晶结

构，它们比初晶小得多，所以用现有的表征仪器对微

观结构形成的动态行为通常很难直接观察到[19]。

随着计算机技术的成熟，通过建立合理的物理和

数学模型，依托计算机强大的计算服务系统，即可达

到对微观组织凝固过程进行量化、数据化和可视化的

处理，进而推断出对应条件下合金的力学性能，从而

帮助科研人员更好地对产品进行设计和优化。对于铝

硅合金而言，其凝固过程微观组织模拟的方法早已取

得很好的进展，无论是确定性方法还是随机性方法或

者相场法，都能够在一定程度上比较准确地模拟合金

的凝固组织。不过随着工程要求的提高以及数值模拟

技术的更新，目前在凝固过程微观组织模拟领域，应

用最多的方法是元胞自动机法和相场法。Wang等人[20]

采用多相场（MPF）方法与CALPHAD热力学和原子迁

移率的耦合，在考虑凝固过程潜热的条件下研究了过

共晶Al-16%Si合金的凝固顺序、微观结构演变、共晶

硅形态和温度演变等。Kim等人[21]采用弛豫方程替换传

统相场法求解等扩散电位条件（EDP）的方法来提高

计算效率，并且利用相场法与弛豫方程的耦合模拟了

Al-Si合金中枝晶的生长，并将结果与用热力学数据库

模拟的结果进行了比较，两者结果非常吻合。然而，

由于相场法模拟需要亚微米的网格分辨率和相当复杂

的物理计算，因此它的计算域较小，而且计算效率较

低，计算成本很高。元胞自动机作为一种简单、直观

的方法可以较好地揭示系统整体的性质。Wang等人[22]

利用元胞自动机成功预测了不同合金和不同冷却速率

下的微孔演变，结果表明，随着冷却速率的增大，微

孔的形核率增大，生长速度减慢；Cu和Si的添加会降

低氢的溶解度，溶解度越低，微孔形核时间越早，尺

寸越大。

1　铝硅合金微观组织模拟的数学模型
铝硅合金微观组织在凝固形成过程中主要分为

形核与生长阶段。形核方式又分为均质形核和异质形

核，本文只描述了模拟实际凝固过程中所经历的异质

形核过程所用到的数学模型；生长方式根据铝硅合金

在凝固过程主要形成的微观结构分为枝晶生长和共晶

生长，本文对模拟铝硅合金微观组织的枝晶生长和共

晶生长所用到的相关数学模型进行了阐述。

1.1　形核模型
铝硅合金的形核根据其形成方式可分为均质形核

和异质形核。均质形核由原子团自发形成，形核过程

需要较大的过冷度，一般为0.2 TL左右（TL为液相线温

度）；异质形核在固液界面处生成，形核过程不需要

太大的过冷度。在合金的实际凝固过程中常常是较小

的过冷度下就已经形核生长，所以对铝硅合金来说，

只考虑它的异质形核过程。本文给出了一些在实验数

据基础上归纳出来的异质形核计算方法。它们可分为

两类：连续形核和瞬时形核。

1966年，Oldfield首先提出了适用于灰铸铁共晶生

长的连续形核模型，见式（1）。因为形核的驱动力为

过冷度的大小，于是该模型用过冷度与形核密度函数

来表示形核过程，但该模型只能适用于较小过冷度，

当过冷度较大时，该模型并不适合描述形核过程[23]。

　  = -2K1（∆T）  　　　　（1）

式中： 为形核率； K1为由实验确定的常数；∆T为过

冷度； 为凝固速率。

1984年，Hunt在模拟二维等轴共晶生长时提出了

瞬时形核模型，见式（2）。由模型得出形核率与过冷

度呈指数关系，它对固相率的计算是比较方便且准确

的，但对晶粒度的预测有失偏颇[24]。

 = K1（n0-nt）exp            （2）

式中： 为形核率；K1、K2为常数；n0为初始形核基

底密度；nt为t时刻晶粒形核密度；ΔT为过冷度。

实际形核过程应该是连续渐进的过程，而不是

瞬时突变的过程。所以1989年，Rappaz、Thevoz等认

为在某一个过冷度下，形核密度是具体某一分布函数

（如高斯分布）的积分。因为该模型用连续的分布函

数描述形核特征，所以也被称为准连续形核模型[25-26]，

见式（3）。目前可以在大量文献中看到此模型应用最

广且较为准确，对工程需求具有实际指导意义。

（3）

式中： 为形核密度；nmax为初始形核基底数；
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ΔTnuc为平均过冷度；ΔTσ为标准方差过冷度。

1.2　生长模型
铝硅合金微观组织的生长模型按照其生成方式可

以分为共晶合金和枝晶合金两大类。其中枝晶合金在

微观组织中占比较大，且凝固生长情况更为复杂，所

以对枝晶生长的研究也更为聚焦。

1.2.1　枝晶生长

枝晶生长的驱动力由熔体过冷度ΔT决定，如式

（4）。

ΔT=ΔTc+ΔTr+ΔTk+ΔTf                           （4）

式中：Tc、ΔTr、ΔTk、ΔTf 分别为成分过冷、固液界

面的曲率过冷、生长动力学过冷和热过冷。

对于枝晶生长模型目前比较常见且应用较广泛的

有LGK模型和KGT模型。Lipton，Glicksman和Kurz于

1984年结合Ivantsov函数，开发了针对稳态自由晶生长

的模型[27]，见式（5）。并于1987年在原有模型的基础

上推导出了枝晶尖端生长速度与尖端半径R的关系[28]，

见式（6），（7）。

v=2DLPe/R                             （5）

R=2π                      （6）

ξC = 1-             （7）

式中：v为枝晶尖端生长速度；DL为液相中溶质扩散系

数；Pe为溶质Péclet数；R为枝晶尖端半径；Γ为Gibbs-
Thomson系数；mL为液相线斜率；GC为枝晶尖端前熔体

中的溶质浓度梯度；G为温度梯度；k为溶质平衡分配

系数。

KGT模型是Kurz、Giovanola和Trivedi于1986年在

忽略了式（4）中ΔTr、ΔTk和ΔTf的影响上建立的针

对定向凝固条件下枝晶的生长模型。最后还给出了枝

晶尖端生长速率与过冷度之间的简化关系式[29]，见式

（8）。

v=αΔT2+βΔT3                                         （8）

式中：α 和 β 为枝晶生长系数。

1.2.2　共晶生长

共晶合金凝固涉及从液相中形成两个固相的共同

生长过程。对于约束条件下的柱状晶生长（G>0），

两种固相垂直于固液界面呈片状和棒状生长。生长速

率v、过冷度ΔT和晶体层片间距Jackson和Hunt模型[30]

（式9，10）。

λ2v=Kr /Kc                                                   （9）

（ΔTE，c）
-2v =                     （10）

式中：λ为晶体层片间距；v为生长速率；Kr、Kc为共晶

生长系数；ΔTE，c为共晶温度。

2　铝硅合金微观组织模拟方法
之前已提到目前常用的微观组织模拟方法有元胞

自动机法和相场法，元胞自动机法首先要建立组元之

间的相互作用规则，其次让晶粒按照这一规则随机形

核与生长，最后直观形象地体现晶粒的生长竞争过程

以及它们的形貌变化。相场法在整个求解域中采用统

一的数值计算方法来求解相场的分布，这种方法不需

要刻意跟踪固液界面，所以其克服了原有模拟方法带

来的形状误差，大大提高了计算模拟结果的精度，这

种方法能够准确描述晶粒的演变进程，尤其是微观组

织的三维形貌，但其计算域较小，计算效率低，计算

成本高。

2.1　元胞自动机法
20世纪90年代初，Hesselbarth和Gobel[31]在研究再

结晶的过程中提出了一种新的随机性方法。该方法也

是以随机概念为基础，相邻组元之间遵循一定的相互

作用规则，具有一定的物理基础，最后能够简单直观

展现系统整体性质的方法，即元胞自动机法（Cellular 
Automation，CA）。Rappaz等[32]首次建立了能够模拟

实际结晶过程中晶粒演变的CA计算模型。该CA模型

用上述形核模型中的式（3）来计算晶粒密度，通过该

模型成功预测了结晶过程中柱状晶到等轴晶的转变过

程，模拟结果与试验结果相吻合。

目前，元胞自动机在关于铝硅合金的数值模拟研

究方面对于铝硅合金中共晶的生长与微孔的形成这两

个方面的研究比较广泛。比如Ao等人[4]研究了铝硅合金

中的不规则共晶在5~20 K大范围过冷条件下的演变过

程。结果如图2所示[4]，随着过冷度的增加，共晶Si的
生长速度显著加快，在固液界面前沿吸收更多的固溶

Si，从而增强了对共晶Al相的形核限制，因此，增加冷

却速度将有利于细化共晶Si的尺寸并缩小它们的间距。

Chen等人[33]则研究了不规则共晶硅分别在有无Sr改性

条件下的凝固过程，模拟结果同样证明了对于未改性

的合金，越高的过冷度，共晶的生长速度越快，组织

越细化，层间距越窄；改性后合金中共晶硅呈明显的

纤维状态。

另一方面是研究微孔的形成和生长。微孔的形成

机制主要有两种：（1）由于凝固合金的收缩和凝固过

程中的补料不足导致的缩孔；（2）由于空气滞留或氢

气等不溶性气体引起的气孔。Gu等人[34]开发了一个三
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     （a）5 K                          （b）10 K

    （c）15 K                         （d）20 K

图2　Al-12.6 wt% Si 共晶微观组织在不同过冷度下的形态

Fig. 2 Morphologies of Al-12.6 wt% Si eutectic microstructure under 

different undercooling

维 （3-D）元胞自动机 （CA）模型来模拟凝固组织和

微孔的形成和演变，如图3所示[34]。其中氢致孔隙率和

收缩孔隙率以及凝固过程中的枝晶生长都被纳入3-D 
CA模型。并且作者应用该模型同时模拟了凝固枝晶和

微孔随时间的演变，研究和讨论了不同初始条件（例

如冷却速率、收缩压力和初始氢浓度）对孔隙演化的

（a）枝晶的二维微观结构和孔隙率

（b）Al-Si合金的光学显微照片     （c）X射线显微计算机断层

                                                                      扫描的3-D孔隙形态

图3　枝晶生长和气孔形成示意图

Fig. 3 Schematic diagram of dendrite growth and pore formation

影响。

图4展示了当温度降低到共晶温度点时孔隙率和枝

晶在50 K/s、20 K/s和5 K/s不同凝固速率下的模拟形态

以及氢浓度[34]。结果表明，随着冷却速度的降低，孔

隙总数减少，而平均孔径增加。相反，较高的冷却速

度将导致晶核增加，枝晶生长速度更快，枝晶生长时

间更短，因此晶粒尺寸更细或二次枝晶臂间距更小。

而枝晶数量的增加和复杂的枝晶形态又会阻碍孔隙的

生长和氢在剩余液体中的扩散。局部富氢浓度导致孔

核数量增加，因为熔体来不及进行孔生长和氢扩散，

导致孔半径更小，孔数量增加。

图5绘制了孔隙率百分比随温度、不同收缩压力和

不同初始氢浓度的变化曲线[34]。很明显，最终孔隙率

随着收缩压力的增加而增加。可以得出，收缩压力的

变化不影响孔的成形。

另外，Wang[22]等人除了考虑冷却速度对孔隙形成

的影响，还利用元胞自动机的方法模拟了合金添加对

铝硅合金微孔隙度形成的影响。从图6可以看出[35]，随

着Si元素和Cu元素的添加，微孔的尺寸增大，这是因

为合金元素的添加导致氢的溶解度降低，这意味着微

孔成核所需要的氢过饱和浓度降低，这就增加了Al-Si
合金中微孔的生长时间，因此，Al-7.3Si-1. 5Cu的微孔

尺寸明显大于其他两种合金。除此之外，还可以看到

微孔的形貌变化也很大，Al-7.3Si-1.5Cu中的微孔具有

较大的球形度，形貌接近椭圆形，这是由于微孔的生

长受枝晶的限制较少。Al-5.3Cu和Al-4.3Cu合金的共晶

成分相对较小，可以看出，微孔形成于后期。此时，

微孔只能在枝晶之间生长，形成复杂的形貌。总之，

向铝合金中添加溶质元素，进而影响氢溶解度，从而

影响氢致孔隙的成核时间，还会对共晶分数产生影

响。因此，合金成分对微孔的大小和形貌影响很大。

2.2　相场法
相场方法由于其本身的特性，不需要跟踪固/液界

面，可以描述枝晶的形貌，尤其是三维形貌，所以研

究者们将相场法大多应用在模拟微观组织的三维形貌

上。Das等人[35]利用三维相场模拟了Al-7Si-0.3Mg合金

半固态加工过程中球状晶粒形成的过程，旨在深入了

解这种工艺的微观结构演化机制。图7 [36]展示了保

温7 min后未经处理的浆料和用精炼和改性剂处理的浆

料的模拟显微照片，并与它们的实验对应物进行了比

较。可以很明显的看出，目前的3D模型能够对浆液的

液体含量和初级固体小球的微观结构形态达到了近乎

准确的预测。

Wang等人 [36]在利用相场法模拟铝硅合金枝晶形

貌的过程中还考虑到了自然对流的影响，采用晶格玻

尔兹曼法（LBM）模拟了相场方程中的自然对流，而
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                    （a）50 K/s，孔隙率形态                              （b）20 K/s，孔隙率形态                                （c）5 K/s，孔隙率形态

                        （d）50 K/s，氢浓度                                      （e）20 K/s，氢浓度                                         （f）5 K/s，氢浓度

                       （g）50 K/s，枝晶形态                                   （h）20 K/s，枝晶形态                                     （i）5 K/s，枝晶形态

图4　不同冷却速率下孔隙率形态、枝晶形态和氢浓度的模拟结果

Fig.4 Simulated results of porosity morphology，dendrite morphology and hydrogen concentration with different cooling rates

                                               （a）不同收缩压力下的孔隙率                                         （b）不同初始氢浓度下的孔隙率

图5　不同收缩压力和不同初始氢浓度下的孔隙率

Fig. 5 Percentage of porosityat different shrinkage pressures and different initial hydrogen concentrations
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且为了提高计算效率，通过耦合并行计算和自适应网

格细化（AMR）算法的手段来保证模拟的可行性，最

后从图8[36]中也可以看出，二次枝晶臂间距（SDAS）

模拟结果与实验结果偏差不大，证明了该模型的可靠

性。

但相场法的计算域较小，计算效率低，计算成

本高，所以一些研究者们在算法上对相场法进行了一

些改进。由于大多数用于合金中扩散相变的相场模型 
（PFM）采用等扩散电位（EDP）条件来消除体自由能

对界面能的贡献。然而，对于热力学性质通常由非常

复杂的数据库给出的工程合金，求解EDP条件会大大限

制PFM的计算效率。所以Kim等人[21]提出了一种有效解

决EDP条件的方法，即通过修改有限界面耗散的PFM，

图6　冷却速率和合金添加对铝合金微孔最大当量直径的影响

Fig. 6 Effects of cooling rates and alloying additions on the maximum
equivalent diameter of microporosity in aluminum alloys

（a）未处理状态

（b）同时添加晶粒细化剂和改性剂的状态

图7　浆料等温保持7分钟后模拟和实验显微照片的比较

Fig. 7 Comparison of simulated and experimental micrograph after 
7 min of isothermal holding of the slurry

提取了分配系数的弛豫方程。将弛豫方程来代替传统 
PFM中的EDP条件，而且稀薄理想合金的弛豫方程似乎

完全独立于相场和扩散场，因此可以解析求解。作者

将使用 PFM与弛豫方程相结合的模拟结果与使用完整

的热力学数据库模拟 Al-Si 合金中的枝晶生长结果进行

了比较，二者结果非常吻合。

3　总结与展望
本文主要阐述了铝硅合金微观组织的数值模拟方

法，其中包括晶粒的形核与生长的模拟，微孔的形成

与生长的模拟以及枝晶形貌的模拟等。又对用于铝硅

合金微观组织模拟的常用方法，即元胞自动机法和相

场法进行了详细的案例阐述。这两种方法各有各的好

处和缺点，元胞自动机可以简单直观的通过对局部元

胞的模拟推断得到系统整体的性质，通过对所选单元

晶粒的生成过程模拟达到对材料宏观缺陷的分析，但

这种方法需要追踪固/液界面，在模拟过程中会带来

形状误差，降低了模拟结果的精度。相场模型本质上

是扩散模型，在固相、液相和界面这个区域内用一个

统一的非线性扩散方程来求解相场的分布，所以它不

需要刻意跟踪固液界面即可计算出复杂的相变过程，

非常适合模拟晶粒的演变过程，尤其是微观组织的三

维模拟，虽然其计算精度高，但计算域小，计算效率

低，计算成本高，不适用于大规模模拟。

不过随着数值模拟技术的成熟与研究的深入，

微观模拟尺度已向纳米级水平发展，从研究晶体的形

          （a）试验结果                            （b）仿真结果

        （c）选区放大图                       （d）选区放大图

图8　实验与仿真得到的微观结构比较

Fig. 8 Comparison of microstructures obtained by experiment and 
simulation
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核与生长，柱状晶和等轴晶的转变，微孔的形成与生

长等到利用分子动力学模拟，密度泛函理论方法进行

原子尺度的纳观模拟。纳观尺度的模拟从原子层面给

出体系的组织演变过程，可以清楚得到原子的运动轨

迹，进而解释铝硅合金凝固过程中宏观发生的现象及

其作用。结构决定性质，原子或电子的迁移决定组成

成分的结构变化，因此，纳米级尺度的模拟不仅可以

更深层次的揭示铝硅合金凝固过程微观组织的变化规

律，而且对实验或者工程制造过程中的缺陷修复、产

品设计及优化都有实际指导意义，纳观模拟也随之成

为目前数值模拟技术发展的方向与焦点。

当然，精度更好、基础更加扎实的微观尺度模

拟确实能够指导人们对研究对象更加准确的理解和得

到更加实际的结果，然而，这无疑增加了前处理的

复杂性和计算量的庞大性，所以一般如果进行微观组

织模拟都采用并行计算，否则无法实现；其次，单一

尺度量级的模拟必然有它的局限性，要么精度不够要

么计算条件达不到。所以，必须要考虑采用既能得到

反映不同尺度结构与性能的结果，又得保证适宜的计

算量以免无法实现。于是，多尺度模拟可以将复杂材

料中不同尺度上遇到的问题分别用该尺度上对应最佳

的模拟方法进行模拟，比如简单的凝固过程可以用有

限差分法或有限元的方法进行宏观模拟，对晶体缺陷

或气孔形成可以用元胞自动机进行微观模拟，枝晶生

长的三维模拟即可采用相场法，分子动力学又可以清

楚看到原子的运动轨迹，同时不同尺度模拟得到的结

果还可作为其他尺度的初始条件，这样就可达到物尽

其用，事半功倍的效果。所以未来，建立跨越纳米尺

度、微米尺度、介观尺度与宏观尺度等全尺度模拟的

理论与方法是数值模拟发展方向，必将在合金的微观

组织的模拟中发挥重要的作用。
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Abstract:
With the development of computational materials, numerical simulation technology has played an important 
role in the study of microstructure during solidification of Al-Si alloy. In this paper, the necessary nucleation 
and growth models for simulating the microstructure formation process of the Al-Si alloy were reviewed in 
terms of the application of numerical simulation technique to the microstructure formation process of the 
Al-Si alloy. These methods widely used to simulate the microstructure formation of the Al-Si alloy, such as 
cellular automata method and phase field method, were described emphatically. Finally, the development trend 
of the numerical simulation technology of the Al-Si alloy in the future is prospected. 
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