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前言

金属材料的化学成分不同，其性能也不同，但对于同一种成分的材料，通过不同的加工处理工艺，改
变材料的内部结构和组织状态，也可使其性能发生极大的变化。
因此，对金属及合金内部微结构进行研究，是改善和发展新型材料的重要途径。
所谓微结构，是指所有热力学非平衡态的晶格缺陷空间分布的集合；其空间尺寸可由零点几纳米到数
米量级，所对应的时间尺度可以从数秒（如非平衡态的杂质原子）到数年（如腐蚀、蠕变和疲劳等过
程）。
单从空间尺寸角度，不同层次的微结构模型可大致分为纳观、微观、介观和宏观等系统。
由于微结构组分在空间和时间上分布范围很大及其内部的复杂性，要从物理上量化地预测其演化及性
质之间的关系，采用各种模型和模拟方法非常必要。
尤其是对不能给出严格解析解或不易进行实验研究的问题，应用模型和模拟更为重要。
计算材料学是一门涉及材料、物理、计算机、数学、化学等，正在快速发展的新兴学科，主要包括两
方面的内容：一方面是计算模拟，即从实验数据出发，通过建立数学模型及数值计算，模拟实际过程
；另一方面是材料的计算机设计，即直接通过理论模型和计算，预测或设计材料结构与性能。
前者使材料研究不仅仅停留在实验结果和定性的讨论上，而是使特定材料体系的实验结果上升为一般
的、定量的理论；后者则使材料的研究与开发更具方向性、前瞻性，有助于原始性创新，可以大大提
高研究效率。
因此，计算材料学是连接材料学理论与实验的桥梁。
高性能、高保真、高效率、多学科及多尺度是模拟仿真技术的努力目标，而微观组织模拟（从毫米、
微米到纳米尺度）则是近年来研究的新热点。
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内容概要

本书主要介绍了采用相场法对金属材料沉淀相变和凝固过程中微观组织的演化进行模拟的理论模型和
实际算例。
全书共分6章，主要内容包括绪论，相场法在合金沉淀过程中的理论模型及应用，相场法在凝固过程
中的理论模型及应用。
　　本书既可作为材料科学专业研究生的教材，也可作为材料专业科技工作者的参考书。
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章节摘录

插图：1.1引言随着计算机技术的发展，采用数值模拟方法对真实材料系统进行模拟“实验”，提供模
拟结果，指导新材料研究，是材料设计的有效途径之一。
在许多难以进行或根本无法进行实验的情况下，模拟则尤为重要。
1.2 沉淀动力学理论沉淀是最重要的固态相变之一，合金的重要性质，如强度、韧性、抗蠕变、抗磨损
、磁性和超导性能等，很大程度上取决于沉淀相，因此，揭示早期沉淀机制，进而精确控制其显微组
织，对材料科学有重要意义。
19世纪，吉布斯将导致相变过程的涨落区分为两类：第一类是程度甚大而空间范围甚小的涨落；第二
类是程度甚小而空间范围甚大的涨落。
第一类涨落导致通过形核生长的过程实现非匀相转变。
非匀相转变动力学已取得比较完整的认识，各阶段理论已初具框架；第二类涨落导致失稳分解，即匀
相转变，其动力学直到20世纪50年代才从理论上取得重要突破，目前还有待于进一步发展。
1.2.1 非匀相转变1.经典成核（明锐界面模型）假设均匀固溶体急冷人混溶隙内的亚稳区，然后在此区
足以使溶质扩散的温度时效，一段时间后基体中将形成i个原子（个体）的微集团。
经典形核理论将溶质涨落视为分布在基体中的微粒，构成平衡沉淀相的一部分。
在这种微粒模型中，假定基体相和沉淀相的界面为明锐的，这一近似减少了描述集团的独立变量数目
（虽然形核过程中这些变量事实上或许会发生变化，例如，溶质浓度、集团内原子分布、集团形状和
界面两侧的成分变化等）。
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