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Abstract： 

材料基因工程（MGI）的目的是采用计算、实验与数据相整合

的方法，加快新材料的研发。集成计算材料工程（ICME）则与其有

相同的研究目标，但更强调工程应用。ICME 的其中一个重要研究内

容，就是开发更符合物理实际的数理模型与计算工具，并促进技术进

步。 

在高温合金的定向凝固过程中，枝晶是最常见的凝固组织之一。

研究者们对枝晶在定向凝固过程中的枝晶生长现象也开展了大量的

实验研究。但是，对于枝晶的形成与竞争生长过程，则仍然局限于事

后推断，人们并不清楚其中发生的实际过程和转变细节。建模与仿真

技术则可以为我们提供一种非常有力的研究工具。对于实际的多元合

金凝固过程复杂的枝晶生长现象，如何准确地模拟和再现其枝晶生长

和演变过程，仍然是一个挑战。 

为了真实地反映多元多相的影响与实际情况，建立了耦合高温合

金热力学数据库的多元合金多相场模型。提出了求解多相场模型的高

精度插值算法，该算法能够将相变热力学驱动力计算的相对误差降低

至 1%以下。开发了基于 GPU 的多相场模拟并行计算方法，并提出

了异步并行数据传输与计算算法解决 GPU 显存不足的问题，实现了

凝固过程三维枝晶生长的相场模拟。 

系统开展了不同定向凝固条件下枝晶组织生长的相场模拟，建立

了更精确的单晶高温合金的一次臂间距解析表达式。开发了耦合格子

-玻尔兹曼方法的多相场模型，实现了对流作用下枝晶生长模拟。讨

论了几种常见的凝固现象：枝晶偏离、枝晶会聚、枝晶重熔与尖端分

叉。计算结果表明在低冷速下熔体自然对流强度大，能造成枝晶偏斜、

重熔与分枝，并减小一次枝晶臂间距。基于不同凝固条件下的糊状区

熔体流速预测了雀斑缺陷形成敏感区。 

对高温合金枝晶间组织生长过程进行了实验和多相场模拟研究。

模拟得到了与实验一致的组织形貌，证实了共晶反应的发生，并揭示

了共晶组织粗化原因和粗大γ'相附近γ枝晶重熔机制。 

欢迎大家参加！ 


