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摘　要　近年来，航空航天、汽车及其他领域对低成本、轻质、高强度铸造合金提出了越来越高的要求，而铸造缺陷中的微观孔洞是当

前研究的热点。对微观孔洞各类凝固缺陷进行了全面总结，分析了国内外当前微观孔洞的形成机理及预测模型的局限性和存在问

题，提出了未来凝固缺陷预测模型的发展方向。
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Abstract： In recent years， aerospace， automotive and other fields have put forward demanding requirements for low-
cost， lightweight， high-strength casting alloys， and microporosity of casting defects were current research hotspot. 
Various solidification defects of microporosity were comprehensively reviewed. The current formation mechanism of 
microporosity as well as the limitations and existing problems of prediction models were analyzed， and the future devel⁃
opment direction of prediction models of solidification defects were prospected.
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在铸造工业中，与微观孔洞相关的缺陷是导致铸

件报废和返工的主要原因，而微观孔洞是所有凝固产

品（包括铸件、焊缝和增材制造的部件）中观察到的主

要缺陷之一。凝固产品中的孔隙缺陷（如缩孔或气孔）

会降低其力学性能和物理性能，特别是抗拉强度、伸长

率、抗疲劳性和耐腐蚀性［1-2］，从而导致疲劳寿命降低、

拉伸和蠕变能力下降，以及受压部件可能出现泄漏等

问题。研究发现，微观孔洞是导致疲劳失效的主要因

素，其尺寸直接影响材料的疲劳寿命［3］。通过对凝固过

程中微观孔洞形成及预测进行模拟研究，可实现高性能

合金的要求。因此，了解和准确预测微观孔洞缺陷的形

成和演变对于提高凝固产品的质量以及降低因微观孔

洞过多而导致成为废品的生产成本具有积极意义。

自 20 世纪 60 年代以来，铸件孔隙率成为研究热

点。LEE P D 等［4］、STEFANESCU D M［5］对孔隙形成

的理解和建模方面取得的进展进行了详细的阐述，对

比了 5 种孔隙模拟方法的优缺点，改进了与糊状区流动

有关的液体压降的描述，发现新型或改进模型的热力

学近似，此外，还对凝固过程进行了原位孔隙测量。张

昂等［6］、朱鸣芳等［7］对凝固组织和气孔演化的模拟方法

也进行了详细的阐述，包括相场法在求解枝晶、共晶组

织和气孔等缺陷方面的研究；纯扩散和对流作用下的

枝晶生长、共晶凝固、多元合金中的热力学和动力学耦

合、枝晶耦合凝固气孔的生长以及多尺度的耦合模

拟等。

本研究综述了国内外关于微观孔洞凝固缺陷的形

成机理、发展历程和凝固过程中的缺陷预测方法，分析

总结了当前微观孔洞的形成机理及预测模型的局限性

和存在的问题，并展望了未来的发展方向。

1　微观孔洞的形成机理

1.1　铸件中微观孔洞缺陷的形成机理

铸件在凝固过程中形成微观孔洞通常是由于凝固

收缩和气体析出。由于部分合金的宽凝固温度范围特

点，合金在其凝固过程中存在液 -固两相混合的糊状

收稿日期：2024-06-06；修订日期：2024-10-08
基金项目：国家自然科学基金资助项目（5210042349）
第一作者简介：高志明，男，1989 年出生，副教授，E-mail： gaozm@xust.edu.cn
引用格式：高志明，牛智民，高中堂，等 . 微观孔洞形成机理及预测模型研究进展［J］. 特种铸造及有色合金，2025，45（7）：977-987.

GAO Z M，NIU Z M，GAO Z T，et al. Research progress in formation mechanism and prediction model of microporosity［J］. Special Casting & 
Nonferrous Alloys，2025，45（7）：977-987.

977



特种铸造及有色合金　2025 年第  45 卷第  7 期

区，且液固两相有密度差，液-固相的转变过程会产生

体积收缩，当缺少足够的金属液来补偿凝固区域的体

积收缩时，会导致糊状区产生局部压力降，从而使凝固

组织中形成缩孔（或缩松）［8］，其通常在凝固后期形成，

此时固体枝晶网络具有低渗透率和刚性。因此，孔隙

呈现出树突间剩余空间的弯曲形状。合金在熔化过程

中一般溶解有一定量的气体，如铝合金和铜合金溶解

的气体主要是氢［9］。为合理表征铝合金凝固过程中气

孔的形成和枝晶的相互作用，了解氢含量的演变至关

重要，而氢含量的演变受固/液和气/液界面上氢分配

的影响。

然而，目前对凝固过程中氢含量的实时准确测量

仍然无法实现。KANG Y 等［10］考虑液固相变对孔隙形

核和长大影响提出了一种详细的三相计算方法，认为

由于气液表面张力的影响，孔隙在被液体包裹时呈球

形增大，在与晶粒接触后，孔隙的生长空间受到复杂的

枝晶网络限制，孔隙形状变得不规则。在真实的铸件

中，微观孔洞通常呈非球型，见图 1［8］。缩孔形貌极不

规则，通常被枝晶约束并占据枝晶臂之间的空间，呈枝

晶形貌，见图 1a；气孔表面圆滑，通常为球形或椭球型，

见图 1b。YOUSEFIAN P 等［11］认为，孔隙的最终形状

并不一定表明孔隙形成的根本原因，树突的存在与否

仅表明了孔隙生长的时间。假设孔隙在凝固早期形

成，无论孔隙的增长是由收缩还是气体驱动的，都呈圆

形，因为孔隙会在液体中自由生长；若孔隙在凝固后期

形成，由于周围枝晶对空隙的冲击，其将出现尖头（无

论是收缩还是气体驱动）。然而，在实际的凝固组织缺

陷中，单纯的缩孔和气孔十分罕见，两者通常发生在同

一部位，共同造成孔洞。因此，本研究将其统称为“微

观孔洞”，在不同的凝固条件下，二者中仅有一种机制

起支配作用。

基于现有的形核理论，微观孔洞的形核过程可分

为非均质形核及均质形核。在铸造合金的实际凝固过

程中，大部分的形核都是异质形核，这主要是因为铸件

内壁表面的凹凸不平及不熔颗粒等杂质的存在。在铸

件或者铸锭的凝固过程中，由于固液相的密度差引起

体积收缩，因此其通过从邻近区域吸取液体来补偿或

“补充”这种收缩；在宽凝固范围的合金中，液体通过小

的枝晶间通道穿过糊状区来进行补缩，随着凝固过程

的进行和枝晶通道尺寸的减小，补缩受阻，且由于溶解

度低，被固相排斥的氢原子不断富集，导致液相中的气

体浓度持续增加。孔隙的形核有两个条件，一是液态

金属中必须含有过饱和气体，二是需要满足孔隙形核

的能量条件。早期的研究者将微孔曲率半径简单处理

为与微观组织尺寸和固相分数相关的函数［5］，但由于微

孔形貌尺寸演化与凝固组织演化紧密相关，上述简化

处理会导致微孔预测产生较大偏差。LI K D 等［12］描述

了 A356 合金凝固过程中气孔形核过程中的温度范围、

形核时固相分数和形核所需氢的过饱和度。CARRÉ A
等［13］描述了纯铝在凝固过程中气孔的形核和生长，但

只是通过简化固相形状来关注被困气孔与固液界面之

间的相互作用。伴随着凝固过程中气体的不断析出，

凝固收缩和局部拉伸变形得不到外部液相的充分补

充，都为气泡的持续生长提供了驱动力。而气泡生长

还需要克服外部施加的阻力，包括环境压力、液体金属

压头压力以及气-液表面张力［12-14］。为提高计算效率，

不考虑重力，孔隙的内压也受标准大气压和表面张力

的影响。假设气泡生长所需的气体过饱和度很小，即

孔洞的内外压力达到准平衡状态，见图 2［14］，则：

P g = ( P atm + P st + P σ ) - P shr - P ε （1）
式中，P g 为气泡内部压力；P atm 为环境压力；P st 为金属

压头压力；P σ 为气液表面张力；P shr 为凝固收缩造成的

压降；P ε 为拉伸形变或热收缩引起的压降。气-液表面

张力与气液表面能 σ和孔洞的曲率半径 r1、r2 有关，则：

Pσ = σ ( 1 r1 + 1 r2 ) ( )2
由于枝晶间残余液相空间的约束，且微观孔洞的

形核和生长主要集中在晶界处或分散在二次枝晶根

部，随着冷却速率增加，微观孔洞呈细小弥散分布［5］。

对于球形的微观孔洞，r1 = r2，因此微观孔洞表面张力

为 Pσ = 2σ/r1；对于以柱状晶组织凝固的铸件来说，微

观孔洞贴合枝晶间沟槽空隙，r1 ≫ r2，微观孔洞表面张

力 Pσ = σ/r1。

微观孔洞的曲率半径与液相体积分数 f l、微观组织

尺寸、微观组织形貌和初始气体含量等因素有关。对

于柱状枝晶凝固，研究发现，二次枝晶臂之间的间距是

图 1　A357 合金凝固组织中的微观孔洞［8］

Fig.1　Shrinkage cavity and gas hole in solidified structure of 
A357 alloy［8］
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微孔形核的合适位置［14］。MEIDANI H 等［15］建立了一

种相场模型来描述受枝状固体网络约束的孔隙形态，

研究了枝晶臂间距（DAS）和固相分数对孔隙状态的影

响，发现在狭窄的液体通道中受约束生长的孔隙比不

受约束的孔隙具有更高的平均曲率、更大的压力和更

小的体积。KUBO K 等［16］认为 Al-4.5Cu 合金组织中微

观孔洞大小与一次枝晶间距相当，r1=λ1 2。赵海东

等［17］认为在柱状晶区域的微观孔洞更依赖于二次枝晶

间 距 ，因 此 微 观 孔 洞 的 曲 率 半 径 为 r ( f l，λ1，λ2 ) =
max ( f l λ1 2；λ2 2 )。LI X X 等［18］采用三维多组分元胞

自动机（CA）模型，结合热力学计算，模拟和预测了 Al-
Cu-Li三元合金凝固过程中初生相组织的演变、形核和

长大以及氢微孔隙的动力学增长，认为凝固过程中孔

隙的等效半径与枝晶臂间距密切相关。

孔隙生长符合热力学理想气体方程：

P pV p = nRT ( )3

P p = Pm + 2γ
rp

( )4

式中，T和 Pp 分别为局部温度和压力；n为氢气的物质

的量；V p 为孔隙体积；Pm 为外部金属压力；γ为气液表

面能；rp为孔隙半径。

近 期 ，TIRYAKIOGLU M［19］和 YOUSEFIAN P
等［11］基于经典形核理论及理论裂缝压力计算，发现即

使 Al 液中有溶解的氢，孔隙在 Al 液中也不能形核。针

对孔隙形成的原位研究结果表明，孔隙出现在低氢过

饱和水平，完全绕过形核。并认为 Al 在凝固过程中孔

隙形成的唯一机制是薄膜的存在，薄膜会由于压力降

低或氢偏析而膨胀且孔隙的形成不涉及形核，是一个

纯粹的生长过程。

此外，由于孔隙的形核问题是一个难点，很多模拟

和预测没有考虑形核，是因为目前没有统一的解释来

描述孔隙形核。有些研究以过饱和度、压力差等来刻

画孔隙形核，这些只能归为一种简化处理条件。

1.2　气体在合金中的溶解度

溶解在液态金属中的气体对孔隙形成的影响可以

从两方面考虑：①通过改变凝固金属的表面能来影响

孔隙的稳定性；②增加液体的内压。对于铝合金而言，

Al 液与大气中的水蒸气发生反应，生成 Al2O3和 H2，氢

在液相和固相中的溶解度 H l，solu 和 H s，solu 可用 Sievert 定
律来表示：

H l，solu = K l P g ( )5

H s，solu = K s P g ( )6
式中，K l、K s 为氢在液相和固相中的溶解度系数。

随着凝固进行，固相将排出过饱和的氢，从而使液

相中的氢富集，当液相中的氢含量超过 H l，solu 时，则

会有：

H l - H l，solu = ∆H nuc > 0 ( )7
式中，H l 为液相中的氢含量；∆H nuc 为氢气孔形核的临

界过饱和度。

因此，当液相中的氢含量H l 超过其溶解度的时候，

即 ∆H nuc ≥ 0，微观孔洞即可形核开始生长，根据氢的过

饱和量、压力与温度，微观孔洞形核时的体积分数 fp，nuc

可由下式得出：

fp，nuc = ( H l - H l，solu ) f l ρ l( TP g ) ( )8

式中，ρl为液相密度。

秦颐鸣等［20］通过对 Al 液氢溶解度的数值模拟，发

现当压力、温度降低时，Al 液中氢的溶解度也会随之

而降低，并可通过对熔池高度、真空度的改变，来调整

Al 液中氢的溶解度至较低范围。SU Y Q 等［21］通过理

论分析研究了氢在 TiAl 合金熔体中的溶解度，认为氢

溶解度与合金熔体的活度系数有关，计算结果与试验

结果一致；氢在 TiAl 熔体中的溶解度随氢分压的升高

而增大，随温度的升高而减小。空位团簇的形成仍然

是孔隙的形核机制，溶解的气体只是增加了孔隙的稳

定性并推动了空隙的生长，任何由于溶解气体（如铝中

的氢）而导致的表面能降低，只会使均匀形核变得更

困难。

2　微观孔洞的预测模型综述

为了详细描述凝固进程中孔隙的形成与演变机

制，需综合考量多个物理场的动态演变，合金溶质及原

子氢的扩散与迁移行为，以及晶粒在多物理场中复杂

交互作用下的形核与生长过程。同时，还需关注孔隙

的形核及其在固相网络压迫下的形态变化与收缩过

图 2　微观孔洞形成的压力条件［14］

Fig.2　Pressure condition for pore formation［14］
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程。这一系列因素的交织作用，使得数理模型的构建

变得极为复杂，且对模拟参数精确性提出了更高要求。

自 21 世纪初起，针对微孔缺陷的数值建模研究聚焦于 3
大核心模型：①基于氢扩散机制的微孔生长模型，该模

型侧重于探讨氢元素扩散对微孔形成与扩展的调控作

用；②随机模型，该模型通过引入随机性因素来模拟微

孔缺陷在材料中的非均匀分布与动态变化；③相场模

型，该模型则利用相场理论来捕捉并描述微孔缺陷在

凝固或相变过程中形态与分布的演变规律。这 3 种模

型共同构成了当前微孔缺陷数值建模研究的主要框

架。相场法（PF）和元胞自动机（CA）是当前凝固组织

模拟方法的主流，PF 法是以金兹堡-朗道理论为基本思

想，通过微分方程来实现微观组织的模拟计算，通过构

建多相场模型，引入多相场变量、气泡相场变量，构建

固态相变模型，实现了对共晶、包晶、气泡、固态相变等

运动过程的数值模拟，但跟 CA 模型相比，相场模型通

常需要相当高的计算量。相对于 PF 法来说，CA 法起

步较晚，但该法是一种描述离散复杂系统演化规律的

数学算法，严格地说，CA 方法不仅属于数学建模，而且

可以看作是一种数值计算方法［22］，因为其类似于有限

差分法，将研究区域离散化。在计算材料科学中，CA
法主要用于模拟金属凝固过程中具有介观尺度的相

变，如枝晶生长、再结晶和位错模式演变，还可以模拟

熔池凝固过程的微观组织，扩大了计算尺度，能跟踪到

固液界面，直观地反映出凝固过程中温度、溶质浓度的

变化［23］，但由于对计算量要求很高，很难应用于模拟预

测较大的铸件。

目前，数值模拟预测凝固缺陷的方法已经成为与

试验和理论研究并行发展的重要研究方法，如基于气体

扩散的微孔生长模型和显微组织耦合气孔的生长模型。

气体扩散控制气孔生长模型可以通过不同的初始含气

量和凝固速率来预测显微气孔的体积分数，但无法反映

显微组织和气泡形貌。近年来，有研究者将晶格玻尔兹

曼（LBM）方法引入到 CA 模型和相场模型中，研究对流

对枝晶生长及气孔等缺陷的影响［24-28］，其将流体概念化

为一个由无数虚拟粒子组成的离散体系，每个粒子均经

历着热运动，并通过相互作用机制实现能量与动量的交

换，从而在宏观层面上展现出流体的流动特性。因此，

LBM 是一种将宏观与微观相结合的方法，具有微观颗

粒特征，能够处理各种复杂的边界问题，非常适用于模

拟复杂介质中的单相或者多相流体行为［29-30］。

随着计算技术的发展，数值模拟作为一种重要的

手段方法被广泛应用于研究合金凝固过程中微孔隙形

成和显微组织的演变［15，31-39］。基于 CA 法、PF 法、LBM

等的各种数值模型被研究和开发，能够可视化显示合

金凝固过程中的孔隙形核和生长，以及孔隙与凝固组

织间的相互作用。

2.1　缩孔预测模型

STEFANESCU D M［5］根据问题的物理假设，总

结了缩孔缺陷预测的不同方法：①热模型；②热/体积

计算模型；③热/流体流动模型；④运输/应力分析模

型；⑤孔隙形核与长大模型。WU S P 等［40］在精细 CA
单元的基础上，设计了一种改进的钢锭顶部缩孔模拟

方法，该方法避免了使用较粗的 FDM 网格造成的缩孔

形貌畸变。

采用经验推导的 Niyama 准则定性地预测铸件缩

孔率的存在和严重程度被广泛使用。由于 Niyama 准

则不利用材料特性或凝固路径信息，因此用于检测缩

孔率开始的临界值Ny，其值取决于铸造合金和工艺，必

须根据经验确定，且 Niyama 准则不能用于定量地确定

孔 隙 的 数 量 ，也 不 能 区 分 气 孔 和 缩 孔 。 随 后 ，

CARLSON K D 等［41］提出了一种预测缩孔率的新方

法，开发了一种无量纲的 Niyama 准则，基于达西定律

建立了金属进给量的微分方程，该准则结合了糊状带

物理和合金特性，可直接预测整个铸造过程中收缩孔

隙的体积分数，并了解合金的固体分数-温度曲线和总

凝固收缩率，但该方法不适用于复杂铸件宏观孔隙率

的预测。JAKUMEIT J 等［42］采用 BLJ 准则能够基于温

度随时间变化的数据，识别出材料在特定工艺过程中

可能形成缩孔的两个不同区域，但该准则无法预测孔

隙体积分数，且由于复杂形状的铸件几何系数计算困

难，其在加工复杂形状方面的优势并不明显。

REIS A 等［43-44］采用流体体积（VOF）方法跟踪凝

固过程中液体表面的运动，预测了缩孔的形成。发现

在宽凝固范围的合金中，收缩缺陷倾向于在铸件的外

表面形成，而在短凝固范围的合金中，这种缺陷倾向于

以内部孔隙的形式出现。AWANO Y 等［45］对不同 Al-
Si 合金铸件的缩孔形成进行了原位试验研究，发现在

熔体中不含任何气体的情况下，缩孔和表面凹陷是在

凝固初期形成的。WU M 等［46］采用四相欧拉体积平均

法模拟宏观偏析和缩孔，该模型适用于形状简单的大

型铸锭，不适用于形状复杂的小铸件。SUTARIA M P
等［47］、ZHOU J X 等［48］提出了另一种考虑馈电路径的方

法，认为缩孔往往出现在进料路径交叉处。这种方法

不计算缩孔的体积或形状，仅基于缩孔形成前的温度

场和速度场，而缩孔实际上会影响温度。LING Y 等［49］

通过数值模拟计算金属内部的压力，认为缩孔最可能

存在的位置是在最小压力处或液体与其他介质的界面
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处，其规律见图 3［49］，在大多情况下，P env 为大气压力。

尽管孔隙率模型在预测铸件缩孔缺陷方面取得了

一些成功，但很多模型侧重于对最终微观结构中不同

大小孔隙的孔隙率和分布进行统计分析，不能提供缩

孔孔隙和微观结构的图形视图，且缺乏一个考虑整个

凝固系统中的缩孔并预测铸件表面沉降和内部孔隙率

的模型。KHALAJZADEH V 等［50］应用实时射线照相

技术来研究铸件上缩孔的形核、生长和分布，将缩孔细

分为表面沉降和内部孔隙率，见图 4［50］，建立了预测缩孔

率形核和增长的计算模型，但该模型不适用于具有多个

热点的复杂铸件几何形状，并且没有计算压力和进料速

度分布，图中 gs为合金固相分数，gs，sur为临界固相分数。

综上，虽然目前在预测铸件缩孔缺陷方面取得了

一些进展，但是对于轻质合金来说，忽略气孔可能是一

种过度简化。

2.2　气孔预测模型综述

2.2.1　CA 方法

氢气孔是铸造轻质合金中最常见的凝固缺陷之一，

其存在会导致铸件使用性能降低。近年来，研究者在铸

件孔隙率模型的发展方面取得了一些进展。SEE D
等［51］以微观孔洞为基础，建立了一种新的元胞自动机

（CA）模型，用于数值模拟凝固过程中晶粒与孔隙的三

维形核和生长。与已有的数值计算方法相比，CA 模型

能反映孔洞生长与局部区域枝晶生长的相互作用，模

拟了凝固过程中孔洞的演变［52-53］。 ATWOOD R C
等［52］将固-液相的相互作用纳入 Al-Si 合金模型，发现

当固相含量增大时，孔隙的形貌会发生相应改变，即两

者之间相互作用会改变微观孔洞的表面曲率，因此孔

隙的曲率半径（rl）由固体边界形状和界面能决定，即

r l =
r 0

l ( )1 - fs
2cosθ ( 9 )

式中，θ为固-液-气的接触角；r 0
l 为初始枝晶间距；fs 为

含有孔隙元胞的固相分数。

PEQUET C 等［1］开发出一种三维模型，该模型对

半 固 态 糊 状 区 应 用 了 动 态 网 格 细 化 的 算 法 。

CARLSON K D 等［41，54］开发的三维多相模型预测了合

金凝固过程中的进料速度、液体压力和孔隙率分布，但

是未区分表面沉降和内部孔隙形成。这些模型既适用

于收缩孔隙，也适用于溶解气孔隙，提供了一种计算平

均孔隙体积分数和代表性体积单元内孔隙最大尺寸的

方法，然而，这些模型都忽略了凝固过程中的气泡运

动。KARAGADDE S 等［55］提出了一种解决铝铸件凝

固过程中气孔生长和运动的新方法，采用水平集方法

来处理这种多相现象，认为该模型如果与凝固模型相

结合，可以模拟被困在枝晶之间的非球形孔隙。

HU Y Y 等［35］将 CA 方法与反向传播神经网络机

器学习模型相结合，模拟了铝合金的晶粒和孔隙度增

长，且在不求解高维控制方程的情况下，模拟了凝固过

程中气孔的形状和含量。

一般而言，使用 CA 方法模拟枝晶形态通常会失去

其原有的晶体取向［56-58］，且很多模型仅限于二元合金系

统，目前，对三元铝基合金凝固过程中由初生枝晶和不

规则共晶组成的显微组织以及微孔隙的演变进行的模

拟研究报道较少。GU C 等［2，34］和 HU M D 等［59］建立了

结合 CA 技术和 FDM 技术的二维多相模型来研究铝合

金中氢气孔隙的形成，见图 5［34，59］，但后者模型采用了

三元亚共晶 Al-Si-Mg 合金，并考虑了枝晶生长和共晶

凝固两个阶段，发现共晶凝固阶段对最终微孔的形貌

和数量有显著影响。

元胞自动机模型可预测二元及多元合金凝固组织

中的孔隙大小、固相、形貌演变及分布，还可以得到初

始含气量、合金含量及凝固时间等因素对合金凝固组

织的影响。但实际的凝固过程往往涉及复杂的理化和

力学相互作用，以及非均匀的温度场、溶质场等条件，

因此元胞自动机预测模型仍需改善。目前 CA 模型存

在的问题主要有 3 方面。

（1）计算资源与时间需求大　CA 模拟凝固过程需

处理大量的元胞状态更新和相互作用，通常需要大量

图 3　缩孔分布的 3 种情况［49］

Fig.3　Three kinds of states of shrinkage distribution［49］

图 4　表面沉降和内部孔隙形成示意图［50］

Fig.4　Schematic diagram of surface sink and internal porosity for⁃
mation［50］
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的计算资源和时间。随着模拟区域和精度的增加，计

算成本会急剧上升，限制了模型在更大规模和更高精

度模拟中的应用。

（2）缺乏多物理场耦合能力　CA 模型往往只关注

其中一个或少数几个物理场，缺乏全面的多物理场耦

合能力，这限制了模型在复杂凝固过程模拟中的应用

范围和准确性。

（3）模型扩展性和灵活性不足　难以适应新的模

拟需求和挑战，需要不断对模型进行改进和扩展，以提

高其适应性和实用性。

2.2.2　PF 方法

采用相场法可以从热力学的角度来研究凝固机

理 。 现 有 的 基 于 相 场 法 的 孔 隙 模 拟 方 法 主 要 有 ：

FELBERBAUM M 等［60］提出的守恒相场建模（PFM）

和 MEIDANI H 等［61］提出固 -液 -气三相 PFM，但在模

拟中没有考虑气泡膨胀引起的液体流动，从而没有考

虑氢气的对流输运，因此只讨论模拟的稳态解。采用

守恒 PFM 模型用于追踪气-液界面的演化过程，可用来

研究液相中气孔的生长和变形，固-液-气三相 PFM 模

型侧重于求解气孔前沿的枝晶生长问题。

对于气液两相流守恒的 PFM 模型来说，在只有扩

散通量的情况下，相场方程可以表达为：

∂φ
∂t = -∇∙jd = -∇∙( MC ∇φ ) ( )10

式中，jd 和MC 分别为扩散通量和界面迁移率；φ为相场

的辅助变量；∇ 为拉普拉斯算子。

当考虑需要考虑相分离通量 js 和外界流场引起的

对流通量时，得相场模型为［62］：

∂φ
∂t + ∇∙( vφ ) = ∇∙( MC ∇φ ) - js ( )11

在该模型中，通常使用 LBM 来计算流场速度，这

时所受到的外力矢量 F与枝晶的求解方式有所不同，

这是由气 -液两相密度差异所引起的浮力以及气泡边

界上的表面张力所引起的。

DU L F 等［63］和 ZHANG A 等［37］分别采用相场法

研究了纯铝凝固过程中气泡形核和长大的微观组织演

变过程和氢气孔与微观结构演变的相互作用，见图 6，
前者引入了压力修正方程，后者建立了两种模型来计

算流场，研究发现气泡与液相熔体之间的压力差会显

著影响气体原子在气液界面附近的扩散，从而导致气

泡生长速度的变化。气孔对固相的影响主要取决于固

液界面形貌、气孔尺寸及气孔中心与枝晶尖端之间的

相对位置。

现有的三相 PFM 模型未考虑凝固过程固相和氢

气孔的形核以及固相与气相之间的相互作用，并且忽

略了固相对气孔的影响，因此要研究凝固过程中固-液-

气之间的相互作用还需要更加严谨的物理模型。然

而，多相相互作用问题仍然是很大挑战，因为大多数模

图 5　CA 模型定向凝固过程中气孔与枝晶的形态演变［34，59］

Fig.5　Morphological evolution of pores and dendrites in CA model during directional solidification
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型都是基于纯扩散条件，而实际条件下很少出现无对

流的情况，这使得多相相互作用问题的实际适用性受

到质疑。由于耦合的质量和动量输运增加了长度和时

间尺度，这与纯扩散条件下的模式有很大的不同。为

了解决增加的尺度，即液气两相流动（熔体对流和气泡

上升），主要有两种数值方法，即 Navier Stokes 求解法

和晶格玻尔兹曼法（LBM）。考虑到复杂的枝晶边界和

气泡界面的柔性变形能力，基于动力学的 LBM 具有边

界设置容易和良好的稳定性，显示出更大的优势。因

此 LBM 和 PFM 的结合引起了研究者对模拟对流下晶

体生长的广泛兴趣。

2.2.3　LBM 方法

近几十年来，晶格玻尔兹曼（LBM）模型在气液固

共存体系中多相流动的模拟中受到了广泛关注［64-65］。

LBM 是一种基于离散网格的数值模拟方法，其将连续

介质近似离散为离散的空间和时间步长网格，并利用

颗粒的微观速度分布函数来描述流体动力学行为，具

有并行性强、易于处理复杂几何形状和边界条件等特

点。为了研究气泡在凝固过程中的运动和聚并行为，

将 CA 技术与多相 LB 模型相结合，陈海楠等［66］建立了

CA-LBM 模型来反映凝固过程中气孔在枝晶间挤压变

形以及在液相流动等物理现象。但是，LBM 属于无量

纲模型，在提高气液两相流的密度比及量化计算方面仍

需深入研究。吴伟等［67］和 SUN D K 等［27］利用 LBM-CA
耦合模型对凝固过程中的枝晶生长和气孔形成进行了

数值模拟，见图 7。前者认为气-液相互作用系数越大，

气孔生长速度越快，气孔的平衡半径也越大，但没有考

虑氢在固/液界面的分配效应，不能恰当地描述凝固过

程中氢浓度的演变。后者将 CA-LBM 模型推广到三维

系统，且考虑了密度分布和浓度分布。但由于 LBM 模

图 7　CA-LBM 模型气泡与枝晶之间的相互作用［27，67］

Fig.7　Interaction between pores and dendrites in CA-LBM 
model［27，67］

图 6　PFM 模型气孔与多相之间的相互作用［37，63］

Fig.6　Interactions between pores and multi-phase in PFM models［37，63］
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型采用无量纲参数计算，并没有针对冷却速率和初始

氢含量等因素对微观孔洞的形成规律进行定量模拟

研究。

ZHANG Q Y 等［68］建立了一个耦合晶格玻尔兹

曼 -元胞自动机 -有限差分（LB-CA-FD）模型，用于二

维和三维模拟 Al-4Cu 合金凝固过程中氢微孔隙形成

的过程，将氢分配的影响纳入固液界面，详细分析了

二维和三维模拟结果的差异。LEE W 等［28］建立了多

相晶格玻尔兹曼方法 -元胞自动机（LBM-CA）模型，

研究了凝固 Al-Cu 合金枝晶生长和孔隙演化的微观组

织形态，认为由于生长时间不足，在较高的冷却速率

下，孔隙尺寸减小。显然，初始氢浓度越高、孔隙率越

高，然而，这个模型并没有考虑到凝固收缩形成的孔

隙，只考虑了气孔。最近，LU W J 等［24］使用二维耦合

晶格玻尔兹曼-元胞自动机-有限差分（LB-CA-FD）模

型来模拟润湿性对树突和孔隙形态的影响，发现润湿

性差时发生固气耦合生长，润湿性好时气孔被生长的

枝晶吞没。

上述研究都是采用将 CA 技术与多相 LB 模型相结

合的方法，而利用 PF 方法来进行模拟的研究报道相对

较少。TAKAKI T 等［69］用相场法和晶格玻尔兹曼法耦

合模型研究了自然对流对 Al-3Cu 合金在三维向上定

向凝固过程中形成的枝晶形态的影响，并与二维（2D）

模拟进行了比较，认为大于临界值的向上流动导致枝

晶生长不稳定，形成羽流，产生凝固缺陷。ZHANG A
等［70］建立了固-液-气多相场晶格玻尔兹曼模型来描述

凝固过程中复杂的多相相互作用，该模型成功地描述

了气体孔隙度与镁枝晶之间的相互作用，量化了相分

数对熔体过冷度、界面迁移系数和内部气泡压力等特

征参数的依赖关系，探讨了多相平衡的问题。

ZHU C S 等［26］和朱昶胜等［71］提出了一种多相场耦

合晶格玻尔兹曼方法（PF-LBM）来模拟 SCN-0.24%
合金和 Al-Cu 合金气孔与枝晶间的相互作用，见图 8，
前者设置了不同的温度梯度，后者在 3 个不同区域设

置了定向生长的枝晶核，模型中考虑了三相。结果表

明，在柱状晶的定向生长过程中，气泡首先在枝晶的

最底部缓慢析出，然后上升，不同的温度梯度会影响

气孔的大小以及与枝晶间的相互作用，但没有对微观

组织的形态演变进行模拟预测，且忽略了枝晶和气泡

的形核过程。因此，结合 PFM 和 LBM 求解固液气相

互作用过程中的液气两相流动成为解决多物理问题

的关键。

在 过 去 的 二 十 多 年 里 ，研 究 通 过 各 种 理 论 方

法［72-73］、试验方法［74-76］和数值方法［4，51，53］对微孔隙的形

成进行了研究。理论方法有助于预测微孔隙的位置和

大小，但不能提供微观结构的具体形态。X 射线断层扫

描等技术的发展为验证孔隙形成理论和固化材料的实

际现象提供了研究手段。然而，由于合金的熔点普遍

较高，很难观察到微观组织的形态演变。即使有原位

观察设备［77］，但试样尺寸仅限于薄板。因此，对铸件组

织进行数值模拟预测是研究铸件组织演变的必要

手段。

图 8　PF-LBM 模型模拟气泡与枝晶之间的相互作用［26，71］

Fig.8　Interaction between pores and dendrites in PF-LBM model［26，71］
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3　结论与展望

关于凝固组织中微观孔洞的预测模型已经有了较

快发展，创建了基于元胞自动机方法的预测模型，得到

了很多重要信息，可以更加清楚地理解相变过程的内

在机理。但是目前的预测模型中还存在着亟待解决的

问题：①二维模型应向三维模型发展；②应考虑气体和

溶质的扩散；③凝固收缩不应被忽略；④应考虑浮力、马

兰戈尼对流以及其他外力；⑤应考虑共晶凝固的过程。

（1）多尺度模拟　现有的微观孔洞的多尺度耦合

预测模型主要是流场、温度场和浓度场的宏观模拟和

晶粒组织 CA 模拟的耦合。应扩大多尺度耦合的范围，

如将分子动力学、微观尺度和介观尺度 CA、FE 或 FD
的模拟方法进行耦合。

（2）多物理场耦合模拟　近年来发展的许多凝固

新技术通过施加超声、磁场、电流、脉冲、高压等来改善

凝固组织。为了描述这些凝固过程，需要在模型中耦

合磁场、电流场、外力场等因素对三场和相变及孔洞的

影响。

（3）发展非平衡凝固的微观孔洞模型　近年来的

许多试验研究发现，通过快速凝固、深过冷、超常凝固

等方法，可使传统材料获得一些特殊的显微组织和优

异性能。但目前的微孔模型一般都基于近平衡凝固的

假设条件。因此，有必要发展能够描述快速凝固和其他

极端凝固条件下显微组织演化的非平衡凝固微孔模型。

（4）耦合凝固/熔化效应　目前凝固组织的微观孔

洞模型只能描述单纯的凝固过程，没有耦合熔化效应。

但对于一般的中低速凝固过程，在糊状区的重熔效应

是不可避免的。如组织粗化和枝晶臂熔断等现象都是

在糊状区重熔和再凝固共同作用的结果。此外，如定

向凝固、增材制造、焊接等许多工艺过程，都同时包括

凝固和熔化效应。因此，有必要将目前描述单纯凝固

过程的微孔模型进行推广，建立耦合凝固/熔化效应的

微孔模型，对糊状区重熔/再凝固的显微组织演化和微

观偏析进行模拟研究等。

（5） 基础研究和实际应用　组织模拟本质上属于

基础研究的范畴，但同时也要注重面向实际应用问题，

应结合工业实际开展建模与模拟研究。

（6） 组织模拟和性能预测　组织模拟的最终目标

是实现对材料性能的预测和控制，今后要加强组织模

拟和性能预测控制的关联与结合。
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