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掩 要 本文在M340计算机~4g拟了Fe—Cr台盎 Spinodal舟解的动力学过程。模 拟采 

用蒙特卡 方法并从厚子尺度上模拟了Fe一0 合金Spinodal相 

的谊合金 Spinodal相田与实验结果吻台良好 
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ABSTRA CT The kinetic prccess of spitlodal decomposition in 

with the aid of the eom puer M 340．The uDhill diffusion of Fe—Cr alloy during spinodal decomposition 

has b∞ n 如 v igated in atom ic scale with Monte Carlo me~od ．The computer simulated diagram is 

in agreement with th e experimentally measured 0ne· 
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0 前 言 

长期 以来国内外研究学者对 Spim~tal相变动力学研究投入了大量的精力，主要提 出了 

连续模型 、离散模型、MFDI模型来饵释其实验事实 这些模型几乎都依赖于扩散方程的处 

理。虽然 Cahn早在60年代初期就提出■描述其过程的动力学方程[ 。 

害：a lD孛i／3z一鼢f笔1 L 』 I ’／ 

并且后来 Cahn本人[z-以及 Fontaine[3：，Williams[ ，Langer~ 等国际著名学者都对 t述方程的 

解做过大量努力，但至今没 任何人找出上述方程的精确解析解。80年代初期．El本学者 

Tsujimo~o[ 从 E述扩散方程的数值解上取得一定进晨，但其数值解对初值取法的依赖性 

太强-收敛性较整，其数值解往往与实验值差距较大。 

由于经典处理 Spinodal解析方程的办法难于从微观原子尺度上认识萁相变本质，而蒙 
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特卡罗方法在研究原子尺度的微观扩散动 力学上具有独特的优势m： 故此t本文旨在采用 

蒙特卡罗方法来研究 Fe Cr台金的 Spinodal动力学 

l 模 型 

Fe--Cr台金在821℃以下为体心立方 ，密排面为{|11)Ⅱ面，密排方向为<11I，u品向．th于 

置换 原子的扩散通常认为是 由某位置跳到最近邻位置．故此．选取密排面为计算机模拟单 

元，其上两个相交的<lI】)u方 向为每一步跳动的方向．选取的阿格散是d 0×40，如图I所示。 

计算机模拟单元内每一次原子跳动所引起的能量变化(△O)为： 

．  △ 口 = (Ⅳ2一 NI)× (d —h+ 。一 一 2 一 + ) 

上式中 Ⅳ，为( ，J)位置周嗣的最近邻置换位置中 

被与该原子同类的原子所占据的数 目；N 为与 

( ，J)位置原子交换的某原子周围被与该原子同 

类的原子所占据的数 目。计算机模拟单元四周的 

边界条件为与基体接触。 一n、 一 、 一。分别 

为 一 原子 、Cr-Cr原子、Fe-Cr原子问的交互作 

用 能 。nh—F． 404 8 r̂J ／m。 “]， b—o 一一 

334．38 KJ ／tool，“ =一 52．75 KJ／" ”]，c 

=一 4 07．38 KJ／ f，该值根据 — cr台金在 

821 发 生 相变这一事实[ ]，并由计算机 

模拟反推而得 ，表示畸变能等能量影响圈素 

2 实验结果及讨论 

2．1 Spinodal相变过程模拟 

图2是本文计算机模拟 spinodal相变过 

程的计算机框图。首先确 定台金在高温下的 

原子分布状态，本文认为高温下各类原子呈 

无序分布 ，然后考查台金在某一温度下等温 

过程中原子微观的运动情况。直到观察到稳 

定的原子富集区出现时，方才认为该台金成 

分在该温度下可发生 Spinodal相变。值得说 

明的是本文所观察到的 Spinosal过程可能仅 

是该过程的形核阶段．至于其后的长大阶段 

有待于进一步研究。 

I珂 1 计算机模拟单元示意图 

图 2 Soinodal相变过程的计葬机模拟框 

本文计算了不同台金成分在不同温度下Spinodal相变初期的原子富集过程，结果之一 

如图3所示。图3是 Fe 2$amm~Cr合金在600℃等温时Spiamdal相变过程中原子分布示意图。 

虽然在初始状态铁和铬原子呈均匀分布(冈3a)，但是，经一定时问等温后，同类原子的聚集 

http://www.cqvip.com


第15卷第B期 冯华等： Fe．c r合盒Sp Jnodal相麦的计l茸机模拟 63 

产生了 Spinoda1分懈 (图3b)。由此可见，蒙特卡罗方法实际 j二是在计算机上做实验，该方法 

对于观察相变动力学过程中原子的扩散过程不失为一种有力的工具。 

(a，韧始分布 (b)等温一定时问后 

3 F~-23atom~／~0 Cr台金在600℃等温时 jnodal 

相变过程中原子分布示意图。“· 表示铬原子 

2．2 Spinoda1分解曲线的计算 

图 是 Fe—Cr台金相图中计算的Spinoda1分解曲线与实测 曲线的比较，由图 可知 ，计算 

值与实测 曲线良好吻合，所以，蒙特卡 罗方法是一种有希望的计算 Spinoda1分解曲线的方 

法 。 

3 结 论 

本文用蒙特卡罗方法研究了 Fe—Cr台金 Spinod~l相变动力学过程
。计算机模拟实验显示 

了 F。一c 台金 SpinodaI动力学过程中原子的上坡扩散行为
。并且计算的 spinoda1分懈点与实 

坝j曲线吻合 良好。 
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