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激光立体成形中熔池凝固微观组织的

元胞自动机模拟∗
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( 2014年 5月 30日收到; 2014年 8月 25日收到修改稿 )

本文通过采用自适应网格技术, 将激光立体成形的宏观温度场模型和凝固微观组织的低网格各向异性元
胞自动机模型 (cellular automaton, CA)结合, 建立了适用于激光立体成形的集成数值模型. 模型包括基材的
温度场分布, 熔池形貌和熔凝过程的凝固微观组织. 模拟了激光扫描速度为 15 mm/s时, 激光作用在Fe-C单
晶基材上形成熔池的形状以及熔池内凝固微观组织. 计算结果揭示了熔池内固液界面从平界面失稳到胞 \枝
晶的非稳态凝固过程, 并得到了平界面组织形成的白亮带. 白亮带上方形成了外延生长的枝晶列.

关键词: 元胞自动机, 凝固微观组织, 激光立体成形
PACS: 81.30.Fb, 81.16.Mk, 68.70.+w DOI: 10.7498/aps.64.018103

1 引 言

激光立体成形技术是在上个世纪 90年代中期
以来发展起来的一项金属高性能激光增材制造技

术 [1−9], 解决了兼顾复杂形状和高性能金属构件快
速制造的技术难题而受到了国内外厂商和研究机

构的重视. 这项技术主要是在应对航空航天高技术
需求的背景下诞生的. 对于激光立体成形这一类的
金属高性能增材制造技术, 其制造过程涉及到了极
多影响成形过程与最终效果的因素, 只凭经验式的
盲目摸索绝难成功, 成熟的制造工艺只能建立在系
统深入的科学认识基础上. 对于激光立体成形过程
来说, 建立起能够准确描述熔池传输和凝固组织演
化过程的数学模型则至关重要.

最近几十年凝固科学发展, 使得人们定量描
述凝固过程成为可能. 同时, 计算机模拟凝固过
程的技术也随之发展 [10−23]. 激光立体成形熔池相

对较小, 仅需从微观凝固组织考虑, 无需多层次耦
合. 因此激光立体成形能够直接应用最为先进的
凝固微观组织模拟技术. 目前, 凝固微观组织模拟
采用的方法主要有两种: 相场法 (phase field, PF)
和元胞自动机法 (cellular automaton, CA). Fallah
等 [14]采用PF法模拟了Ti-Nb合金激光立体成形
的凝固微观组织. 其中, 熔池的温度场由有限元
(finite element method, FEM)模型计算. 在熔池
固 -液界面,根据FEM模型计算的温度梯度, Fallah
等将其简化成局部定向凝固的形式研究Ti-Nb 合
金激光立体成形的凝固微观组织演化行为. Yin
等 [15]则采用CA法模拟了Fe-0.13 wt.%C合金的
激光立体成形的组织演化, 并考察了激光立体成形
工艺参数对熔池凝固枝晶一次间距的影响. CA模
型与PF模型相比, 由于CA模型受到网格各向异
性的影响, 导致CA模型精度不如PF模型, 但CA
模型计算速度快, 模拟的尺度相对较大. PF模型计
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算量大, 仅能模拟有限的凝固区域. 金属高性能增
材制造的熔池有几毫米的宽度, 因此对于PF法而
言计算量过大, 无法满足模拟的需要. 近年来本课
题组在揭示网格各向异性的影响机理的基础上, 提
出并建立了低网格各向异性的CA模型 [19−23], 使
得CA模型的精度得到了显著提高.

从Fallah [14]和Yin等 [15]的工作可以发现, 目
前无论是采用PF模型还是CA模型, 其对激光立
体成形过程的凝固组织数值模拟基本采用以下的

形式: 采用有限元方法计算出熔池的温度场和熔
池形貌. 在有限元模型的基础上, 根据熔池固 -液
界面处的温度梯度和方向建立定向凝固的生长条

件, 从而以定向凝固 [24,25]的微观组织间接描述熔

池内的凝固微观组织. 这种方法可以确定枝晶一次
间距等凝固信息, 但无法真实反映熔池内自基材外
延生长的枝晶取向研究, 以及随熔池温度梯度变化
而产生熔池顶部的枝晶转向或CET (columnar to
equiaxed transition)现象. 上述通过有限元模型计
算温度场分布和熔池形貌, 以定向凝固形式研究凝
固组织的研究方法, 在激光立体成形技术中的应用
范围有限, 无法深入解决很多工艺科学问题. 本文
通过采用自适应网格技术, 将宏观温度场和微观凝
固组织CA 模型耦合, 从而建立能够模拟整个熔池
内凝固微观组织的数值模型.

2 模型描述

2.1 激光立体成形过程温度场的数值模型

和边界条件

本文在不考虑marangoni对流的情形下, 以增
加熔池内热传导率的大小, 来近似模拟流动对熔池
内温度场的影响. 激光立体成形熔池凝固过程数值
模型采用扩散场的形式模拟温度场的分布. 温度场
的扩散控制方程为

∂

∂x

(
k
∂T

∂x

)
+

∂

∂y

(
k
∂T

∂y

)
+Ql =

∂(ρcpT )

∂t
, (1)

其中, k (W/m·K)是热导率, Ql (W/m3)是能量输
入, cp (J/g·K) 是热容, ρ (g/m3)是密度. 温度场的
初始条件为室温T0, 边界条件为对流和辐射的边界
条件

k(∇T · n) = [−h(T − T0)− εRσR(T
4 − T 4

0 )], (2)

其中, ∇T 为温度梯度, T0(K)是环境温度, h

(W/m2·K4)是对流换热系数, εR是辐射率, σR是

斯特藩 -玻尔兹曼常数 (5.67× 10−8 W/m2·K4). 激
光光斑内, 能量输入的边界条件为

k(∇T · n) = [βI − h(T − T0)

− εRσR(T
4 − T 4

0 )], (3)

其中, β是激光吸收率, I (W/m2) 激光功率分布.
对于合金凝固, 浓度场的控制方程为

∂Ci

∂t
= Di

(
∂2Ci

∂x2
+

∂2Ci

∂y2

)
, (4)

其中, C是浓度, 下标 i代表固相或者液相, Di表示

溶质扩散系数.
为了有效模拟激光立体成形凝固过程, 对激光

立体成形过程设定了如下的假设条件 [13]:
1) 激光功率分布采用高斯分布

I(r) =
2PL
πr2L

exp
(−2r2

r2L

)
, (5)

其中, rL是光斑直径, r是离光斑中心的距离, PL是

激光功率.
2) 激光能量吸收率假设为30%.
3) 对流换热系数设为40 W/m2·K.
4) 熔化潜热通过对材料热容的修正 [11−13].

c∗p =
Lf

Tm − T0
+ cp, (6)

其中, cp是热容系数, c∗p修正的热容系数, Lf是熔

化潜热, Tm是熔点.
通过上述假设, 建立激光立体成形温度场分布

的数值模型, 并在此基础上结合凝固微观组织模
拟的CA模型, 模拟激光立体成形熔池内凝固微观
组织.

2.2 凝固微观组织模拟的元胞自动机模型

元胞自动机模型 (cellular automaton, CA)模
型从最初的建立到目前的发展 [16], 其所预测的组
织演化行为往往容易受到网格各向异性的影响, 进
而制约了CA模型预测的物理准确性以及精度. 本
课题组开发了低网格各向异性CA模型, 并优化了
CA模型的物理基础.

2.2.1 元胞俘获规则的改进

采用最小邻居固相分数法 [21](limited neigh-
bor solid fraction, LNSF)减小冯 ·诺依曼俘获规则
带来的网格各向异性. 最小邻居固相分数法的操作
流程如下:
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1)计算一个液相元胞周围邻居固相分数的平
均值 fsave . 二维模拟中, 可以采用周围 4个冯 ·诺
依曼方式邻居固相分数之和的平均, 也可以采用
Moore邻居周围8个元胞的固相分数的平均.

2)确定一个液相元胞被俘获的最小固相分数
fsLNSF . 检验表明: 该数值越小, 网格各向异性越
倾向于 ⟨100⟩ 方向; 数值越大, 网格各向异性越倾
向于 ⟨110⟩ 方向. 因此可以选择一个恰当的数值,
可以减小来自 ⟨100⟩和 ⟨110⟩ 方向的网格各向异性.
本文模拟中

fsLNSF = 0.225.

3)当一个液相元胞有冯 ·诺依曼方式的固相邻
居, 且它的 fsave > fsLNSF 时, 该液相元胞才能被俘
获成界面元胞.

在上述流程中, 冯 ·诺依曼俘获规则决定着元
胞自动机模型是一个明锐界面模型, 而最小邻居固
相分数法决定着每一个被俘获的液相元胞都是基

于相同条件, 因此可以显著减小网格各向异性.

2.2.2 界面曲率计算的改进

在枝晶生长的CA模型中, 固液界面曲率过冷
度以及界面法向量等重要参数均需要CA模型中的
固相分数计算. 目前, CA法精度不高的原因是从
固相分数计算界面曲率数值过程中存在较大的误

差. 另外, 由界面局域平衡假设,

T ∗ = T eq
L + (C∗

L − C0)mL − ΓKf(φ, θ), (7)

可以看出, 如果界面曲率计算不精确, 那么界面
能各向异性参数 f(φ, θ)无法准确反映在曲率过冷
度上. (7)式中, T ∗为界面温度, T eq

L 为纯物质熔

点, C∗
L和C∗

S 分别为界面处的液相和固相浓度, C0

为合金液相浓度, mL为液相线斜率, Γ是Gibbs-
Thomson系数, K为界面曲率,

f(φ, θ0) = 1− 15ε cos(4× (φ− θ0)),

ε为界面能各向异性参数, φ为界面法向, θ0为枝晶
优先生长方向, k0为溶质分配系数.

目前CA模型主要有两种曲率的算法: 一种是
数元胞 (counting cells)方法 [16],

K̄(A) =
1

∆s

[
1− 2

n+ 1

(
fs +

n∑
i=1

fs(i)

)]
, (8)

其中, ∆s为网格尺寸, n为邻居个数, fs为元胞

固相分数. 另一种是固相分数偏导数 (derivative
fraction of solid, dfs)的方法 [17,18]

K =

2
∂fs
∂x

∂fs
∂y

∂2fs
∂x∂y

−
(
∂fs
∂y

)2
∂2fs
∂x2

−
(
∂fs
∂x

)2
∂2fs
∂y2[(

∂fs
∂x

)2

+

(
∂fs
∂y

)2 ]3/2 ,

(9)

(9)式是相场法和CA法共同采用的方法. 其中,
CA法采用是固相分数, 相场法采用的是序参数.
相场法中序参数是弥散界面, 因而可以更为准确的
计算序参数的偏导数. 由于CA法是明锐界面, 无
法准确的计算固相分数的偏导数.

为了精确计算固相分数的偏导数, 采用流体力
学中对流体体积 (volume of fluid)偏导数的求解方
法 [26], 精确求解固相分数的偏导数, 如以下各式:

fsx,i+1/2,j+1/2

=
1

2dx

(
fsi+1,j

− fsi,j + fsi+1,j+1
− fsi,j+1

)
, (10)

fsy,i+1/2,j+1/2

=
1

2dy

(
fsi,j+1

− fsi,j + fsi+1,j+1
− fsi+1,j

)
, (11)

fsx,i,j

=
1

4

(
fsx,i+1/2,j+1/2

+ fsx,i−1/2,j+1/2

+ fsx,i+1/2,j−1/2
+ fsx,i−1/2,j−1/2

)
, (12)

fsy,i,j

=
1

4

(
fsy,i+1/2,j+1/2

+ fsy,i−1/2,j+1/2

+ fsy,i+1/2,j−1/2
+ fsy,i−1/2,j−1/2

)
. (13)

3 计算结果和分析

计算中忽略激光立体成形过程中粉末添加过

程, 因此本文针对激光立体成形的数值模拟等同于
激光熔凝过程. 基材合金采用的是Fe-0.1%C合金,
材料的物性参数见文献 [17, 18]. 基材设为单晶, 晶
体取向与坐标轴相同. 计算中采用的激光功率为
1000 W, 光斑直径 2 mm, 扫描速度 15 mm/s. 二
维计算的区域为 8.192 mm × 32.768 mm, 网格尺
寸最小为 1 µm, 时间步长为 1 × 10−5 s. 计算初始
时, 基材的温度设为室温, 激光光斑垂直向下照射
基材, 并从基材的右边向基材的左边移动. 在计算
中设定, 如果基材中某个网格单元的温度高于Fe-C
合金的熔点 1490◦C, 则该网格由固相转变为液相;
反之, 如果熔池中某个网格单元温度低于熔点, 则
该网格的凝固过程由CA模型计算. 本文由于采
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用了自适应网格技术 [21], 模拟计算效率很高. 所
有计算结果均在在个人计算机单核AMD Phenom
3.30GHzCPU中计算完成, 计算时间小于24 h.

计算结果如图 1所示. 图 1 (a)中, 绿色表示气
相, 蓝色表示基材, 红色表示激光熔凝产生的熔池.
图 1 (b)表示计算过程中的温度场分布. 图 1 (c)为
激光熔凝过程中的浓度场分布. 图 1 (d)为计算过
程中的自适应网格分布. 可以看出, 在激光移动
过程中, 基材受热形成熔池. 温度场分布与Wang
等 [10]采用有限元 (finite element method, FEM)
的计算结果相近. 在熔池移动过程中, 形成了细小
的凝固微观组织, 图 1 (c). 自适应网格技术很好的
完成了基材宏观温度场和微观凝固组织的耦合. 计
算过程中, 网格尺寸从最大 1024 µm, 逐渐细化为
熔池附近的1 µm 网格, 图 1 (d).
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图 1 (网刊彩色)激光熔凝过程的CA模型数值模拟 (a)
相分布 (绿色为气相, 蓝色为固相, 红色为液相); (b)温度
场分布; (c)浓度场分布; (d)自适应网格分布

图 2为图 1中熔池形貌和凝固微观组织的细致
描述. 可以看出激光熔凝过程中, 熔池有 2.5 mm
长, 0.35 mm深. 凝固微观组织在熔池尾部形成.
图 2 (a)中, 基材的熔凝深度保持稳定, 说明激光扫
描已经达到稳态. 在图 2 (c)中, 可以清晰看到熔
池底部的平界面生长状态. 在x坐标从 15.7 mm到
16.0 mm的0.3 mm 区间内的熔池底部均为平界面
生长状态. 在x坐标为 16.0 mm 到 16.6 mm的区
间, 平界面开始失稳形成了胞晶, 并通过竞争生长

形成了稳定的枝晶列. 熔池底部的平界面生长形
成一条窄带, 也被称为白亮带. 白亮带在铁, 镍等
金属材料激光立体成形过程中经常在熔池底部出

现 [8,9,25]. 在本文的计算中, 白亮带从熔池底部开
始生长, 当生长到 10 µm左右的厚度时, 平界面开
始失稳, 胞晶组织出现. 初始扰动产生的胞晶在熟
化机理的作用下, 相互融合进一步增加了白亮带的
厚度. 从熔池尾部可以看出, 最终白亮带厚度约为
20 µm. 文献 [27]中的图 8为SS316合金激光立体
成形实验, 实验结果显示白亮带厚度接近 15 µm,
与本文计算的白亮带厚度符合. 李延民 [9]在激光

立体成形 316L不锈钢的实验中, 发现熔池底部出
现白亮带, 他采用凝固理论分析, 认为白亮带是由
平界面失稳演化过程形成的, 与本文计算结果一
致. 在白亮带的上面, 由于基材晶体取向为坐标轴
方向, 产生了自下而上外延生长的枝晶列. Zhang
等 [27]在激光立体成形SS316实验过程中, 枝晶一
次间距在10 µm的量级范围内. 本文计算的枝晶一
次间距同样为 10 µm的量级, 与实验结果符合. 熔
池顶部温度梯度的变化, 使得垂直生长的枝晶转向
为水平生长的枝晶, 如图 2 (c)所示.
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为了研究基材晶体取向对熔池凝固微观组织

的影响, 分别计算了基材晶体取向与坐标轴同向
和基材晶体取向与坐标轴呈45◦的激光立体成形过
程. 可以看出,当基材晶体取向与坐标轴同向时,外
延生长的枝晶列的取向也与坐标轴同向, 如图 3所
示; 当基材晶体取向与坐标轴呈 45◦时, 外延生长
的枝晶列的取向也与坐标轴呈45◦, 如图 4所示. 比
较图 3 (a)和图 4 (a), 发现当基材晶体取向不同时,
熔池自身的形貌则没有明显变化.

熔池形貌与激光工艺参数的关系对优化激光

立体成形过程工艺参数数有重要意义. 采用本文
建立的模型可以计算激光工艺条件下不同时刻的

熔池形貌. 图 5为激光从计算区域右边向左边扫描
时, 不同时刻的熔池形貌. 图 5 (a)—(d) 分别对应
的时刻为 0.2 s, 0.3 s, 0.4 s和 0.5 s. 当激光扫描时
间小于0.2 s 时, 基材中没有产生熔池. 随着时间的
推移, 熔池开始产生, 如图 5 (a). 当熔池开始产生
时, 熔池尾部的深度大于熔池前端的深度. 熔池随
着激光扫描速度向左推进时, 熔池尾端的形状发生
了变化, 逐渐变细长, 并且凝固微观组织开始生长,
如图 5 (c)和 (d) 所示. 在激光照射基材 0.5 s以后,
稳态的熔池形貌开始形成.

从图 5分析可知,在激光扫描室温的Fe-C基材
时, 在距离基材右边界 0.37 mm处开始形成熔池,
因此基材的右边界不会熔化, 也因而不产生坍塌.
上述计算结果解释了激光立体成形单道多层实验

中, 激光扫描开始处的边界成形质量高, 而激光扫
描结束处的边界成形质量不好的原因. 因为在激
光扫描结束时, 很难精确控制激光参数使其不熔化
基材边界, 从而导致液态金属像蜡滴一样在基材边
界处塌陷; 而激光扫描开始的边界要形成熔池往往
需要一定时间, 如本文的计算结果. 由于本文没有
耦合计算流体力学 (computational fluid dynamics,
CFD)模型, 无法模拟熔池内金属液的流动和熔池
自由表面的形状. 将目前的低网格各向异性CA模
型与CFD模型耦合是未来工作的重点. 耦合计算
流体力学CFD模型, 还可以模拟熔池内的金属粉
末添加过程, 进而建立更为真实模拟激光立体成形
过程的数值模型.

本文模拟了Fe-C合金在激光立体成形下的熔
池形貌和凝固微观组织. 计算结果揭示了激光立体
成形过程中熔池底部的白亮带产生过程, 白亮带上
面的枝晶列一次间距等特征尺度与实验结果符合.
考察了不同基材晶体取向对凝固微观组织的影响.
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图 3 (网刊彩色) 基材晶体取向对凝固微观组织的影响, 晶体取向与坐标轴同向 (a)整个熔池的凝固微观组织;
(b)熔池底部的凝固微观组织; (c)熔池中部的凝固微观组织; (d)熔池上部的凝固微观组织

018103-5

http://wulixb.iphy.ac.cn
http://wulixb.iphy.ac.cn


物 理 学 报 Acta Phys. Sin. Vol. 64, No. 1 (2015) 018103

30.2

30.42 30.46 30.50 30.54 30.58

30.4 30.6 30.8 31.0 31.2

31.35 31.40 31.45 31.50 31.55

31.4 31.6

31.00 31.05 31.10 31.2031.15

(a)

(c)

(b) (d)

0.5000 0.3837 0.2674 0.1512 0.03487

C/wt.%

4.00

4.20

4.25

4.30

4.35

4.40

4.45

4.50

4.55

4.60

4.40

4.60

4.80

4.60

4.65

4.70

4.75
1
0

-
3
 m

1
0

-
3
 m

1
0

-
3
 m 1
0

-
3
 m

10-3 m

10-3 m

10-3 m

10-3 m

图 4 (网刊彩色) 基材晶体取向对凝固微观组织的影响, 晶体取向与坐标轴呈 45◦ (a)整个熔池的凝固微观组织;
(b)熔池底部的凝固微观组织; (c) 熔池中部的凝固微观组织; (d)熔池上部的凝固微观组织

27.0 27.5 28.0 28.5 27.026.526.0 27.5 28.0 29.028.5

27.026.526.025.525.024.524.0 25.0

(d)(c)

(b)(a)

24.524.023.523.022.522.0

3.6

3.8

4.0

4.2

4.4

4.6

4.8

3.6

3.8

4.0

4.2

4.4

4.6

4.8

3.6

3.8

4.0

4.2

4.4

4.6

4.8

3.6

3.4

3.8

4.0

4.2

4.4

4.6

4.8

29.0 30.029.5

10-3 m 10-3 m

10-3 m 10-3 m

1
0

-
3
 m

 
m

m

1
0

-
3
 m

m
m

图 5 激光从右向左以 15 mm/s的速度扫描后, 不同时刻的熔池形态 (a) 0.2 s; (b) 0.3 s; (c) 0.4 s; (d) 0.5 s

Yin等 [15]同样采用了CA法模拟了Fe-0.13 wt.%C
合金的激光立体成形的组织演化. 通过本文计算结
果与Yin等的计算结果对比, 本文模型有如下优点:

1) 本文的CA模型减小了模型的网格各向异
性, 具有更高的模型精度. Yin的CA模型具有网格
各向异性.

2) 本文采用自适应网格技术, 耦合了宏观温
度场模型和凝固微观组织CA模型, 使得模型具备
了模拟整个熔池内的凝固微观组织的能力 (基材区
域为8.192 mm× 32.768 mm, 其中熔池内凝固微观
组织区域约为2000 µm × 1000 µm). Yin等的模型
没有模拟整个熔池的凝固微观组织, 仅以宏观有限
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元计算的温度场作为边界条件, 局部的计算了二维
100 µm × 100 µm的区域. 本文的模型更接近实际
激光立体成形过程.

3)本文不仅得到枝晶间距的信息, 同时可以模
拟熔池底部平界面失稳过程, 以及白亮带产生的过
程和机理. 本文还模拟了基材不同晶体取向情况下
的熔池凝固微观组织形貌. Yin等的模型仅模拟了
凝固组织的一次枝晶间距.

4 结 论

本文通过采用自适应网格技术, 将激光立体成
形的宏观温度场模型和凝固微观组织的低网格各

向异性元胞自动机模型 (cellular automaton, CA)
结合, 建立了适用于激光立体成形的集成数值模
型. 模型包括基材的温度场分布, 熔池形貌和熔凝
过程的凝固微观组织. 该数值模型具有如下特点:
计算区域大 (8.192 mm × 32.768 mm), 计算效率高
(24 h 以内).

在基材为单晶, 且晶体取向与坐标轴方向相同
的情形下, 通过计算 15mm/s移动的激光光斑对熔
池形态和凝固微观组织的影响, 可以得出如下结
论: 随着激光光斑的移动, 熔池逐渐变深变长, 且
熔池的后端有胞 \枝晶形态的凝固微观组织. 熔池
内固液界面开始以平界面方式在熔池底部生长, 然
后熔池底部的固液界面开始失稳, 且以竖直生长的
定向凝固胞/枝晶为主. 熔池底部的平界面形成 20
µm宽的白亮带, 计算结果与实验结果符合. 白亮
带的数值模拟以及模拟整个熔池内的凝固微观组

织在国内外均数首次. 考察了不同基材晶体取向对
凝固微观组织的影响.

熔池表面张力驱动的marangoni对流可以使
熔池内的温度更快的传递, 从而可以更快的使熔池
在温度场的驱动下的不断的扩张或缩小. 为了使
模拟结果更接近真实情况, 在模型中采取了一系
列假设和修正条件, 使得在避免模拟流场的情况
下, 模拟结果尽可能接近真实激光立体成形的物
理条件. 在未来的研究中拟将CA模型与计算流体
力学 (computational fluid dynamics, CFD)模型耦
合, 从而建立更为精确的适用于激光立体成形的熔
池凝固微观组织数值模型.
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Abstract
A two-dimensional multiscale model is presented for simulating laser melting process, which is the same as laser

solid forming (LSF) without the addition of metallic powders into the molten pool. The metallurgical process in molten
pool is simulated, including the temperature distribution, the pool shape, and the solidification microstructure. The
shape of the molten pool and the microstructure in Fe-C single crystal substrate at a laser scanning speed of 15 mm/s
is simulated. Results reveal the instability from planar interface to cell\dendrite morphologies in the molten pool. At
the bottom of the molten pool, the growth morphology is planar interface, which is also called bonding zone. Epitaxial
dendrite arrays can be seen to grow above the bonding zone.
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