
365试验研究2023年 第4期/第72卷

金属增材制造条件下二元合金三维微观组织
的相场法-有限元法预测
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摘要：基于开源相场法代码PRISMS-PF所提供的相场法-有限元法计算架构，开展了A356铝

合金MAM过程的模拟仿真研究。计算分析了工艺参数（温度梯度与扫描速率）以及初始固相

形貌对溶质浓度、一次枝晶臂间距和晶粒形貌的影响，再现了微观偏析、晶粒竞争生长以及

二次枝晶臂等现象，并与实验结果进行了对比验证。对比不同工艺参数（温度梯度与扫描速

率）情形下的预测结果，发现一次枝晶臂间距随温度梯度与扫描速率乘积的减小而增大，而

随着温度梯度与扫描速率的比值逐渐减小，晶粒形貌由平面晶逐渐向胞状晶、柱状晶以及树

枝晶转变。对比不同初始固相形貌情形下的预测结果，发现当温度梯度与扫描速率的比值较

小时，即液-固界面前沿的成分过冷区越大时，非平整的初始固相形貌对晶粒生长过程造成的

影响越明显。
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与传统的减材制造、等材制造技术相比，金属增材制造技术（metal additive 
manufacturing，MAM）可实现轻量化减重，无需大型加热设备与多余的模具，已被

广泛应用于航空航天、汽车等领域[1-2]。本质上，MAM的成形过程可视为大量微型铸

造或焊接过程的集合，故摸清MAM过程中局部区域的微观组织演变行为即可直接推

广至整个MAM零件[3-4]。当前，三维微观组织模拟已成为研究金属凝固组织动力学行

为的基本手段[5-7]，其有助于分析溶质再分配[8]、热扩散[9]以及液相流动[10]等因素对液-
固相转变的影响。

目前，MAM微观组织模拟方法主要包括元胞自动机法[11-12]（cellular automaton 
method，CAM）、蒙特卡洛法[13-14]（Monte Carlo method，MCM）和相场法[15-16]

（phase field method，PFM）。其中，CAM在宏观凝固热力学和晶粒形核与长大动

力学的基础上，通过更新各离散单元格的状态变化来描述液-固转变过程。CAM的

优势在于耦合宏观热场数据可获得大尺寸范围内的晶粒信息（如CET转变、晶粒度

等），但其在表达晶粒形貌、共晶与包晶相变、溶质偏析等方面的能力较弱[17-18]。

MCM在最小界面能原理的基础上，以概率统计为主要理论依据，以随机抽样为主要

手段，其优势在于只需构建简单的概率统计模型即可描述晶粒的生长过程。但由于

缺乏可靠的凝固动力学基础，导致MCM难以获得凝固组织演变的微观尺度信息[19-20]。

PFM在扩散界面模型的基础上，通过构建微分方程来体现具有特定物理机制的扩

散、有序化势和热力学驱动力对相场变量的综合作用，以达到重现凝固微观组织演

变过程的目的。PFM的优势在于可获得足够精细的晶粒形貌[21-22]，且近年来并行计

算[23]与自适应网格[24]技术已广泛用于提高PFM的计算效率。可见，PFM最适合于再

现MAM过程中微观组织的三维形貌演变。

当前，PFM模拟并无成熟的商业化软件，而完全自主开发PFM代码要求研究
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 （2）

       （3）

其中：

τφ =［1+（1-k）U］a2（→n）                     （4）

τU =1+k（1-k）φ                             （5）

→j U
at = - ［1+（1-k）U］  →n               （6）

→n = -                                 （7）

     （8）

nx = -                             （9）

ny = -                           （10）

nz = -                           （11）

式中：τφ为式（1）的左端项系数；t为无量纲时间；

τU为式（2）的左端项系数；
~D为无量纲的溶质扩散系

数；→j U
at 用于表征相变对溶质分布的影响；k为溶质再分

配系数；a（→n）为立方晶系的界面能各向异性函数[33]；

x，y，z为无量纲的三维空间坐标；λ为无量纲的耦合参

数；Uoff 决定了液-固界面的初始过冷度，Uoff =0表示液-
固界面的初始温度为固相线温度，Uoff =1表示液-固界面

的初始温度为液相线温度；z0为初始液-固界面的无量

纲Z向高度；
~Vp为无量纲的扫描速率；

~lT为无量纲的热

作用长度；→n 为液-固界面的单位法向向量（由固相指

向液相）；ε4为各向异性强度；nx，ny，nz分别为→n在三

个坐标轴方向上的分量。

根据式（8）~（11）可得：

  （12）

  （13）

  （14）

将式（12）~（14）代入式（3）可得：

人员具备一定的材料学、数学以及计算机编程基础，

且会遇到大量数值模拟底层开发障碍，如矩阵组装与

求解、并行计算和自适应网格等。因此，基于开源

PFM框架开展MAM微观组织模拟研究是可行性较高

的选择。目前可查询到的开源PFM框架有MOOSE[25]、

OpenPhase[26]、FiPy[27]、MMSP[28]和PRISMS-PF[29]。其

中，PRISMS-PF提供了可定制的用于求解相场模型的

偏微分方程系统，可预测晶粒形核、生长以及粗化等

各类微观结构演化过程 [30]。PRISMS-PF不仅提供了

简便的自适应网格控制模块，还利用Deal.II有限元库

的无矩阵功能，消除了存储和访问全局稀疏矩阵矢量

积的必要，可有效地求解具有十亿量级自由度的方程

组 [31]。相比于其他的开源PFM框架，PRISMS-PF在

自主开发的支持度、并行计算以及自适应网格等方面

具有一定的优势，这也是本文选择PRISMS-PF开展

MAM微观组织模拟研究的原因。

基于开源PFM框架PRISMS-PF开展了MAM条件

下二元合金三维微观组织的数值模拟研究，以A356铝

合金的MAM过程为研究对象，计算分析了工艺参数

（温度梯度与扫描速率）以及初始固相形貌对溶质浓

度、一次枝晶臂间距和晶粒形貌的影响，并与试验

结果进行对比验证。本研究有望为深入理解MAM过

程中的“微观组织 -工艺 -性能”间相互关系提供参

考。

1　二元合金增材制造过程的三维
PFM-FEM模型

考虑到MAM凝固过程具有高温度梯度和外延结晶

特点，目前普遍的做法是将MAM凝固过程等效为定向

凝固过程，进而通过调整温度梯度和扫描速率（抽拉

速率）来等效MAM凝固条件。本文所针对的问题场景

为三维情形下一初始固相区域在定向凝固条件下逐渐

生长。因此，所需的相场变量有三个：一是液-固相变

量φ （φ=1表示固相，φ=－1表示液相，－1＜φ＜1表示

液-固界面）；二是无量纲的过饱和浓度U；三是中间

变量ξ。需要说明的是，中间变量ξ的提出是为了使相场

模型的推导和计算过程更为清晰明了。

基于二维情形下定向凝固过程的相场模型[32]，以

及三维情形下界面能各向异性函数[33]，得到了三维情

形下MAM过程的相场模型。相场变量φ、U和ξ的控制

方程为：

                        （1）
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（15）

式中：→x、→y、→z  分别为三个坐标轴方向上的单位向量。

将式（1）代入式（2）可得：

（16）

依据PRISMS-PF提供的所谓的相场法 -有限元

法（phase field method-finite element method，PFM-
FEM）计算架构[29]，先对式（1）、（15）和（16）进

行正向欧拉显式时间步进处理，进而可得相场变量φ、

U和ξ的有限元弱形式为：

wφn+1dV= wrφdV                   （17）

wU n+1dV= （wrU+  w·→rUx）dV      （ 18）

wξ n+1dV= （wrξ+  w·→rξx）dV        （19）

其中：

rφ=φn+ Δt                          （20）

（21）

                （22）

 （23）

（24）

式中：上标n和n+1分别表示当前时刻的物理量值和经

过一定时间步长后的物理量值；rφ为φ有限元弱形式的

右端项系数；rU，→rUx为U有限元弱形式的右端项系数；

rξ，→rξx为ξ有限元弱形式的右端项系数；Δt为无量纲的

时间步长。

由式（5）可得：

                  （25）

将式（25）代入式（21）可得：

（26）

上面的公式对溶质浓度、时间与长度均做了无量

纲处理，无量纲物理量与实际物理量的对应关系为：

λ = a1                                              （27）

~D = a1 a2                                           （28）

~VP = a1 a2                                    （29）

~lT  =                  （30）

        （31）

τ0 = a1 a2                                         （32）

d0 =                                            （33）

式中：a1，a2均为常量，其值分别为0.883 9和0.626 7；

d0为毛细作用长度，m；W为人为指定的液-固界面厚

度，其值通常处于10d0~100d0范围内，m；Vp为扫描速

率（抽拉速率），m/s；D为液相中溶质扩散系数，m2/s；
ml为液相线温度随溶质浓度的变化率，K/%；c0为初始

的液相溶质浓度，%；G为温度梯度，K/m；c为溶质浓

度，%；U0为初始的无量纲过饱和浓度，U0=－1表示初

始的液相溶质浓度为c0，初始的固相溶质浓度为kc0；τ0

为特征时间，s；γ0为表面张力系数，N/m；Tm为熔点，

K；cp为比热容，J/（kg·K）；ρ为密度，kg/m3；L为凝

固潜热，J/kg。需要说明的是，将计算结果中的无量纲

时间和无量纲长度分别乘以特征时间τ0和特征长度W，

即可得到真实时间和真实长度。

基于PRISMS-PF的PFM-FEM计算架构求解MAM
相场模型（式1、式15和式16）时，只需关注各相场

变量有限元弱形式的右端项系数（式20~式26），而
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无需过多在意并行计算和自适应网格的底层逻辑，进

而可以更为有效地针对所关心的问题进行相场法模拟

研究。图1为MAM微观组织演化行为的仿真流程，其

中，并行计算技术采用消息传递接口（message passing 
interface，MPI），控制自适应网格的依据是φ的变化是

否剧烈。

JMatPro软件计算得到的A356铝合金物性参数。考虑

到本研究对象为二元合金，故将A356铝合金等效为伪

二元合金Al 93%-Si 7%。本文主要研究温度梯度和扫

描速率（抽拉速率）等工艺参数对MAM微观组织演化

行为的影响，表2为除温度梯度和扫描速率之外的计算

参数。表3为不同温度梯度与扫描速率下的计算方案。

另外，无量纲的计算域尺寸均为150×150×300，自适

应网格的最大细化等级均为6，初始固相所在的长方体

区域均位于底端且高度为5。需要说明的是，表3中计

算方案所得到的溶质溶度、时间和长度结果均为无量

纲，式（31）和式（32）可用于将无量纲数据转换为

真实的数据。所采用的计算资源配置为Intel Xeon Gold 
6240 CPU （双CPU，72线程，128 GB内存）。

2.2　工艺参数对微观组织演化行为的影响
图2为方案B2情形下不同时刻的三维晶粒形貌、

截面液-固相、自适应网格及溶质浓度分布。由计算结

果可知，初始的固相区域为一位于底端的长方体，故

液-固界面为一平整平面。在一定的温度梯度与扫描速

率的共同作用下，液-固界面逐渐向液相区推进，即发

生了凝固行为。由于凝固过程中发生了溶质再分配，

使得液-固界面前方的溶质浓度逐渐增加，进而在液-固
界面前方一定距离内出现成分过冷区，从而导致平整

液-固界面逐渐失稳，形成柱状晶。当柱状晶出现后，

柱状晶粒间的液相区域会受溶质再分配的影响而出现

溶质聚集，即表现为微观偏析。图2所表现出的典型

图1　MAM微观组织演化行为的仿真流程

Fig. 1 Simulation process of the evolutionary behavior of the MAM 
microstructure 

表1　A356铝合金的物性参数
Table 1 Physical parameters of the A356 aluminum alloy

溶质扩散系数（液相）/（m2·s-1）

2.91×10-9

比热容/（J·kg-1·K-1）

4 900

凝固潜热/（J·kg-1）

4.313 9×105

表面张力系数/（N·m-1）

0.922 55

密度/（kg·m-3）

2 430

熔点/K

888.83

表2　计算参数
Table 2 Calculation parameters

符号

 ε4

k

c0

U0

Uoff

z0

a1

a2

d0

W

D

|ml|c0

物理含义

各向异性强度

溶质再分配系数

初始的液相溶质浓度

初始的无量纲过饱和浓度

液-固界面的初始过冷度

初始液-固界面的无量纲Z向高度

常量

常量

毛细作用长度

人为指定的液-固界面厚度

液相中溶质扩散系数

液相线温度随溶质浓度的变化

数值

0.05

0.3

7

-1

0.9

5

0.883 9

0.626 7

8.88×10-9

1.77×10-7

2.91×10-9

2

单位

%

m

m

m2·s-1

K

表3　不同温度梯度与扫描速率下的计算方案
Table 3 Calculation schemes for different temperature 

gradients and scan rates

1×10-2

5×10-3

1×10-3

1×10-4

1×106

方案 A1

方案 A2

方案 A3

方案 A4

1×104

方案 C1

方案 C2

方案 C3

方案 C4

1×105

方案 B1

方案 B2

方案 B3

方案 B4

1×103

方案 D1

方案 D2

方案 D3

方案 D4

1×102

方案 E1

方案 E2

方案 E3

方案 E4

温度梯度/（K·m-1）扫描速度

/（m·s-1）

MAM凝固微观组织特征与A356合金的MAM实验结果[34]

相一致，可见，本文所采用的PFM-FEM计算架构可用

于研究A356合金MAM凝固过程微观组织的演化行为。

为分析工艺参数（温度梯度和扫描速率）对一次

枝晶臂间距的影响，图3和图4分别给出了不同温度梯

2　结果与讨论
2.1　计算参数

本文所选取的合金为A356铝合金，其成分（质

量分数）为：Al 92.7%-Si 7%-Mg 0.3%。表1为采用
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图2　方案B2情形下不同时刻的三维晶粒形貌、截面液-固相、自

适应网格及溶质浓度分布

Fig. 2 Three-dimensional grain morphology，cross-sectional liquid-
solid phase，adaptive mesh and solute concentration distributions at 

different moments in the case of scheme B2

图3　扫描速率一定时不同温度梯度下的晶粒形貌演化结果

Fig. 3 Grain morphology evolutions at different temperature gradients 
for a certain scan rate

图4　温度梯度一定时不同扫描速率下的晶粒形貌演化结果

Fig. 4 Grain morphology evolutions at different scan rates for a certain 
temperature gradient

度或扫描速率下的晶粒形貌演化结果。由对比结果可

知，当扫描速率Vp一定时，随着温度梯度G的降低，晶

粒数量逐渐减少，即一次枝晶臂间距逐渐增大；当G
一定时，随着Vp的减小，也表现出一次枝晶臂间距逐

渐增大。此结论与MAM一次枝晶臂间距的经验公式

λ1=AG－0.5Vp
－0.25相一致[35]，即一次枝晶臂间距随G×Vp值

的减小而增大。图5给出了不同温度梯度与扫描速率

下的一次枝晶臂间距数据，其定量化地验证了上述结

论。图6为不同线能量密度下晶粒形态与大小的金属

增材制造实验结果[36]。由实验对比结果可知，当线能

量密度越大时，单位长度上熔池所获得的能量越多，

熔池尺寸越大，所表现出的整体温度梯度越小，晶粒

尺寸越大，即晶粒间距越大。图7为一定线能量密度下

晶界附近的晶粒间距变化实验结果[36]。由实验结果可

知，沿着堆积方向来看，晶粒在穿过晶界的过程中，

晶粒间距会先变小后变大。其原因在于，凝固过程中

熔池边界处的温度梯度是变化的。一般而言，当熔池

具备最大边界时，温度梯度最大；随着熔池边界缩

小，温度梯度逐渐降低，故实验结果中表现出晶界上
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方的晶粒间距最小。上述实验结果验证了工艺参数对

枝晶间距的影响。

为分析工艺参数（温度梯度和扫描速率）对晶粒

形貌的影响，图8给出了不同温度梯度与扫描速率下的

晶粒形貌预测结果。由对比结果可知，当扫描速率一

定时，随着温度梯度的降低，晶粒形貌由胞状晶逐渐

向柱状晶以及树枝晶转变，其中，树枝晶的出现涉及

到明显的晶粒竞争生长以及二次枝晶臂等现象。当温

度梯度一定时，随着扫描速率的增大，晶粒形貌由平

面晶逐渐向胞状晶、柱状晶，甚至树枝晶转变。考虑

到MAM过程中的熔池微观组织演化行为与激光焊接过

程有一定的相似之处，而激光焊接领域通常采用温度

梯度与扫描速率的比值即G/Vp来研究成形工艺对晶粒形

图5　不同温度梯度与扫描速率下的一次枝晶臂间距

Fig. 5 Primary dendrite arm spaces at different temperature gradients 
and scan rates

图6　不同线能量密度（LED）下晶粒形态与大小的实验结果

Fig. 6 Experimental results of grain morphology and size of selective laser melting IN738 alloy at different line energy densities

图7　一定线能量密度下晶界附近的晶粒间距变化实验结果

Fig. 7 Experimental results of the changes in grain spacing near grain boundaries of the selective laser melting IN738 alloy under a LED of 0.2 J/mm
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图8　不同温度梯度与扫描速率下的晶粒形貌

Fig. 8 Grain morphologies at different temperature gradients and scan 
rates

图9　不同线能量密度下晶粒形貌的实验结果

Fig. 9 Experimental results of the grain morphologies under different 
LEDs

貌的影响[37]。在激光焊接领域中，普遍认为随着比值

G/Vp逐渐减小，晶粒形貌由平面晶逐渐向胞状晶、柱状

晶、树枝晶，甚至等轴晶转变[37]。图8所表现出的整体

趋势为随着比值G/Vp逐渐减小，晶粒形貌由平面晶逐渐

向胞状晶、柱状晶以及树枝晶转变。图9为不同线能量

密度下晶粒形貌的实验结果[36]。由实验结果可知，当

线能量密度较大时，熔池的整体温度梯度较小，成分

过冷区较大，故出现了二次枝晶臂；而当线能量密度

较小时，未出现二次枝晶臂。上述实验结果验证了工

艺参数对枝晶形貌的影响。

温度梯度与扫描速率之所以以比值G/Vp的方式影

响着晶粒形貌，其本质上是因为温度梯度与扫描速率

共同决定了液-固界面前沿的成分过冷区大小。其中，

温度梯度影响液-固界面前沿的温度分布，扫描速率影

响液-固界面前沿的平衡液相线温度分布。当G大且Vp

小，即比值G/Vp较大时，成分过冷区较小甚至不存在，

此时向前生长的晶粒均被“过热”的液态金属重新熔

化，晶粒前沿只能形成胞状晶，甚至平面晶；当G小

且Vp大，即比值G/Vp较小时，成分过冷区较大，此时向

前生长的晶粒能够得以保留，进而发展为柱状晶、树

枝晶，甚至直接在液相内部形核形成等轴晶。需要指

出的是，图8中当温度梯度最小时（G=1×102 K/m），

晶粒形貌整体表现为平面晶，其原因是本文的相场模

型未考虑形核，无法直接从液相中形核并发展为等轴

晶。考虑到实际MAM凝固过程中的温度梯度大致处于

104~106 K/m量级，可见等轴晶占MAM微观组织的比例

极少。

2.3　初始固相形貌对微观组织演化行为的影响
上述计算方案中的初始固相形貌均为平整的液-固

界面，为分析非平整的初始液-固界面对晶粒生长过程

的影响，表4给出了非平整初始固相形貌下的计算方

案。其中，初始的液-固界面为平整的液-固界面加上规

则排布的16个半球形凸起。图10为方案G1情形下不同

时刻的晶粒形貌、液-固相以及溶质浓度分布结果。由

计算结果可知，由于初始的液-固界面存在凸起，当液-
固界面前沿存在一定宽度的成分过冷区时，凸前的晶

粒得以保留，进而发展为柱状晶。可见，非平整的初

始液-固界面能够对晶粒的生长过程产生一定影响。

为分析不同温度梯度与扫描速率情形下非平整初

表4　非平整初始固相形貌下的计算方案
Table 4 Calculation schemes under non-flat initial solid-

phase morphology

1×10-2

1×10-3

1×106

方案 F1

方案 F2

1×103

方案 G1

方案 G2

温度梯度/（K·m-1）
扫描速度/（m·s-1）

始固相形貌对晶粒生长过程的影响，图11给出了各计

算方案下的晶粒形貌预测结果。将图8与图11进行对比

可知，当G大且Vp小，即比值G/Vp较大时，不同初始固

相形貌情形下最终的晶粒形貌是类似的，而当G小且Vp

大，即比值G/Vp较小时，不同初始固相形貌情形下最终

的晶粒形貌差异较大。造成上述现象的原因仍与成分

过冷区相关，即液-固界面前沿的成分过冷区越大，非

平整的初始固相形貌特征越容易在后续凝固过程中得

以保留，即对晶粒生长过程造成越明显的影响。
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Abstract:
In this paper, a simulation study of A356 aluminum alloy MAM process was carried out based on the 
phase field method-finite element method computational architecture provided by the open-source phase 
field method code PRISMS-PF. The effects of process parameters (temperature gradient and scan rate) and 
initial solid-phase morphology on solute concentration, primary dendrite arm space and grain morphology 
were calculated and analyzed, and the phenomena of microscopic segregation, grain competition growth 
and secondary dendrite arms were reproduced and compared with experimental results for verification. 
Comparing the predicted results for different process parameters, it was found that the primary dendrite arm 
space increased as the product of temperature gradient and scan rate decreased, while the grain morphology 
gradually changed from plane crystal to cellular crystal, columnar crystal and dendrite as the ratio of the 
temperature gradient to scan rate decreased. Comparing the predicted results for different initial solid-phase 
morphologies, it was found that when the ratio of the temperature gradient to scan rate was small, i.e., the 
larger the composition overcooling zone at the front of the liquid-solid interface, the more obvious the effect 
of the non-flat initial solid-phase morphology on the growth process of the grains.
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metal additive manufacturing; phase field method-finite element method; temperature gradient; scan rate; 
primary dendrite arm space
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