
408 中国科学 G 辑 物理学 力学 天文学 2005, 35(4): 408~414  

SCIENCE IN CHINA Ser. G Physics, Mechanics & Astronomy 

Cu70Ni30合金快速凝固及晶体结构的 

模拟研究*

郑采星**  刘让苏  周群益  田泽安  王  鑫  李  强 

(湖南大学应用物理系, 长沙 410082) 

摘要    用 quantum Sutton-Chen 多体势对 Cu70Ni30 合金熔体快速凝固过程进行

了分子动力学模拟研究, 在冷却速率 2×1012 K/s 下, 通过键型分析及原子平均能

量与温度曲线关系确定 Cu70Ni30 形成 fcc 晶体结构和结晶温度, 此外采用原子示

踪及可视法对凝固过程中微观结构变化及晶体生长细节的分析, 不但能说明系

统在微观上形成二元无序固溶体, 而且有助于对液态金属的凝固过程、晶体结构

生长过程的深入理解.  

关键词    quantum Sutton-Chen  多体势  分子动力学模拟  Cu70Ni30 合金 
快速凝固 

金属材料的宏观性能, 主要是由其凝固过程中所形成微观结构的组态决定

的. 因而对液态金属的凝固过程进行跟踪研究, 以弄清其微观结构组态的形成与

转变特性, 将具有重要的理论和实践意义.  
Cu-Ni系合金是一种无限固溶体或单相合金, 其凝固组织不受相转变和沉淀

相析出的影响, 是研究熔体深过冷及其快速凝固过程机理的理想合金. 一些研究

工作指出该系统合金经净化处理可以达到很大的过冷度[1,2], 并相应开创了一些

很具前景的新工艺, 如深过冷快速凝固、定向凝固[3~5]等. 近年来从实验的角度也

分别对过冷状态下Cu70Ni30 合金的液态结构[6], 深过冷Cu-Ni合金的晶粒细化[1], 
Cu-5(质量百分数)Ni合金深过冷及快速凝固[7]进行了研究. 但在目前的实验条件

下, 要实现跟踪研究确定熔体深过冷及其快速凝固过程微观机理是难以完成的. 
然而, 用计算机模拟却可以提供实验上尚无法获得或很难获得的重要信息.  

在本文中, 利用计算机的数据与图形处理功能, 对Cu70Ni30 合金熔体快速凝
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固过程用分子动力学的方法进行仿真实验, 采用了Honeycutt-Andersen(HA)键型

指数法[8], 分析模拟系统中原子短程分布的几何特点, 了解合金的液固转变过程

中原子几何结构演变的特征. 用原子平均能量与温度曲线关系确定结晶温度[9]. 
此外, 采用原子示踪及可视法对快速凝固过程实现跟踪研究.  

1  模拟条件与方法 

模拟计算的条件为: 将 1000 个原子置于施加周期性边界条件的立方体盒中, 
其中 700 Cu 原子, 300 个 Ni 原子. 系统的总能量按照 quantum Sutton-Chen 多体 
势[10~13] 有:  
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ρi 是与 i 原子相关的局域能量密度, 表示为  
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表 1 给出模拟研究所用的参数.  

表 1  quantum Sutton-Chen 势模拟参数 

 D/meV c m n α /Å 
 

Cu 5.7921 84.843 5 10 3.6030 

Ni 7.3767 84.745 5 10 3.5157 

 

运行的时间步长为 10−15 s. 模拟计算从 1800 K 开始, 首先让系统等温运行

20000 步以上使之处于平衡态. 然后再让系统按照 2×1012 K/s 的速率冷却至 
300 K, 其中每 50 K 让系统等温运行 10000 步, 以测量该系统的结构组态, 即每

个原子的空间坐标, 记录原子平均能量; 再用 Honeycutt-Andersen (HA)键型指数

法、能量与温度关系和原子示踪及可视法来进行结构分析.  

2  模拟计算结果与分析 

2.1  体系成键数与温度的关系 

Cu70Ni30 从 1800 K 开始, 按照 2×1012 K/s 的速率冷却至 300 K 时, 主要类型

成键数与温度的关系分别如图 1 所示.  
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图 1  体系成键数与温度的关系 

由图 1 明显可见: 在液态中大量存在的 1431, 1541, 1551 三种键型和与 bcc
晶体相关的 1661 键型都在 1050 K 时下降几乎为 0, 在室温中不存在. 而分别与

fcc 和 hcp 型晶体有关的键型 1421 和 1422 的成键数增加, 其中尤以 1421 键型的

增加更为突出, 最终占系统总成键数的 74%. 由于 1421 是 fcc 晶体的特征键, 因
此, Cu70Ni30 凝固后得到的是 fcc 的晶体结构.  

键型分析还可以提供深过冷状态下液体微观结构以及形核和生长的信息. 
整个液固转变成几个阶段: 1800~1450 K, 只有 1551 转变为 1421 键型, 而其他键

型基本稳定, 由于 1551 键是非晶态的特征键, 所以系统显示形成 fcc晶体的趋势; 
从 1450 K 开始 1661 加入 1551 一起转变为 1421 键型至 1150 K 基本结束, 在此期

间, 1421 键型在从 1300~1150 K 出现明显的增长; 接着 1431 和 1541 从 1150 K 开

始突变为 1421 键型至 1050 K 结束, 同时 1421 键型快速增长; 1050 K 后键型变化

基本结束. 如果把 1421 键型的生成看成形核而快速增长作为结晶, 那么形核有

一个较长的过程而生长结晶则是在较短时间内迅速完成.  

2.2  能量随温度的变化关系 

图 2 给出了冷却过程中原子平均能量随温度的变化关系, 能量单位用计算适

宜的 ru约化单位(1 ru=0.1035 eV). 能量-温度曲线在高温与低温区均为直线, 这也

是实际液态和固态的一般特征, 曲线在 1150 K 附近陡降, 1050 K 后曲线为直线,  
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图 2  原子平均能量随温度的变化 

结晶温度为 1150 K, 与体系键型数分析的结果一致. 由于模拟过程是理想净化的

快速凝固, 容易导致深过冷, 所以这一结晶温度低于 Cu-Ni 合金平衡相图的实验

温度. 能量-温度曲线还包含有冷却曲线及相图中相关的信息, 系统在温度范围

1150 ~1800 K 是液相、1050 ~ 1150 K 是液固两相共存、300 ~1050 K 是固相区.   

2.3  晶体生长的模拟 

图  3 将模拟结果用可视法清楚地显示出系统在不同温度下的原子分布状况, 

首先在 1800 K 弛豫 20000 步得到的初始构型, 原子处于液态的无序状态; 随着冷

却过程的进行, 1250 K 时液态无序状态还相当明显; 1150 ~ 1050 K, 晶相形成并

迅速向液相推移; 1050 K 时原子排列已经相当规则了, 以后原子各自在寻找平衡

位置, 300 K 形成相当完整的晶体.  

为了弄清系统中基本单元的构成和 Cu, Ni 原子的具体分布情况, 我们对所

有原子编号, 并开发出示踪软件, 只需输入原子编号和分析范围就可对结构、键

合、各类原子分布等进行特定原子的可视化示踪分析. 图 4 用原子示踪法在 

300 K 时跟踪 3 到 20 个原子的键合过程清楚地显示出晶体基本单元的结构和

Cu(白色)、Ni(黑色)原子的具体分布情况, 模拟结果显示可以用 19 个原子为一个

基本结构单元. 对不同结构单元进行对比分析, 发现 Cu 和 Ni 原子呈无序分布, 

微观上形成二元无序固溶体. 
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图 3  晶体生长过程模拟 

图 5 为示踪软件将 19 个原子结构单元旋转到某一适当角度, 得原子在平面

上的投影. 而图 6 则在晶体中取包括 108 个原子的平面, 原子仍然是无序分布. 
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图 4  晶体基本单元的结构模拟 

        
图 5  19 个原子结构单元平面投影            图 6  固溶体中原子分布图 

3  结论 

(ⅰ) 采用 quantum Sutton-Chen 多体势能很好地描述Cu70Ni30液固转变过程.
液态中原子以 1551, 1541, 1431 为主要键型, 而在固态中 1421 键型占 74%, 在冷

却速率为 2×1012 K/s 的深过冷快速凝固过程中, 系统形成 fcc 结构. 
(ⅱ) 原子平均能量与温度的曲线在某一温度范围内出现突变, 该突变温度

即为结晶温度, 这一结论与键型分析一致.  
(ⅲ) 采用可视法能显示出系统在不同温度下的原子分布状况, 从模拟结果
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中可以清楚地看到液相向固相推移的过程, 最终全部液相转变为固相. 而用原子

示踪法则可以清楚地显示出晶体基本单元的结构和 Cu, Ni 原子的具体分布情况. 
系统在模拟冷速下, 微观上形成二元无序固溶体.  

(ⅳ) 计算机模拟可以提供实验上尚无法获得或很难获得的重要信息, 清楚

地描绘液固转变过程中微观结构变化及晶体生长细节, 对快速凝固过程实现跟

踪研究.  
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