
 

微弧等离子增材制造 NiCr合金的分子动力学数值模拟
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摘要： 微弧等离子增材制造 NiCr合金快速凝固过程对增材制造的结构件微观组织结构性能具有重要影响. 采用分

子动力学对微弧等离子增材制造 NiCr合金构件生长过程中温度场变化及等轴晶生长过程进行模拟. 结果表明，冷

却速率为 3.38 K/ps和 0.675 K/ps时，Ni-Cr体系呈现非晶凝固，0.077 5 K/ps冷却速率下，Ni-Cr体系自发形核长

大，实现等轴晶凝固结晶过程，这为微弧等离子增材制造组织演变研究提供了理论支撑.

创新点： (1) 运用 LAMPPS软件分析了温度控制对微弧等离子增材成形 NiCr合金构件生长的影响. 当冷却速度大

于 0.675 K/ps时，Ni-Cr体系呈现非晶凝固，其非晶化转变温度为 850 K.

              (2) 在 0.077 5 K/ps冷却速率下，合金能够自发形核长大，出现等轴晶凝固结晶，结晶温度为 940 K.

              (3) 当冷却速率减小，凝固条件达到等轴晶形成条件时，可以获得微弧等离子增材制造 NiCr合金等轴晶的

形核长大过程演变特征.
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0    序言

Ni-Cr合金具有优秀的耐无机酸腐蚀能力，其

中镍铬合金中由于 Cr 元素的存在，易于生成氧化

膜，有效阻止腐蚀的发生，在 600 ~ 900 ℃ 环境具有

较好的性能，广泛应用于燃气轮机发动机、核动力

设备等航空航天关键构件[1]
. 试验显示，微弧等离

子增材制造技术能够实现低成本的快速制造，并通

过改变合金构件的微观结构有效提升 Ni-Cr合金构

件的性能[2]
.

微弧等离子增材制造过程中温度梯度大，沉积

凝固过程中影响因素多且常常涉及到微观层次的

演变过程，因此难以采取试验方法进行观察，特别

是对于镍基高温合金熔凝过程的监测比较困难. 目
前，分子动力学数值仿真在原子尺度介观尺度、微

观尺度的计算机模拟方法在材料学中的运用越来

越成为关注的重点，当前发展较为迅速的相场法和

元胞自动机等方法已经在增材制造领域取得了一

些成果 [3-4]
. Sawant等人 [4] 用 Dilution的有限元模

拟方法对微弧等离子转移弧增材制造过程进行仿

真并对模型进行了验证；张冬云等人[5] 采用激光金

属熔覆成形过程中温度场演化的三维数值模拟；马

立杰等人[6] 对增材制造加工过程中的温度场进行

了模拟；黄健康等人[7] 对旁路耦合微束等离子弧堆

垛与熔池动态行为数值模拟，利用薄壁成形的有限

元分析模型掌握了温度分布规律. Keller等人[8] 通

过有限元分析模拟激光熔池，模拟的表面温度与合

金原位热像测量结果吻合度较好.

微弧等离子增材制造过程 NiCr合金的沉积过

程中 Ni-Cr原子组合特征可以采用分子动力学从原

子尺度揭示材料微观信息，从而揭示微弧等离子增

材制造过程中 NiCr微观结构演变规律. 因此研究

基于 LAMMPS对 Ni-Cr合金沉积过程进行数值分

析，探究 Ni-Cr合金熔点的测量以及增材制造过程

中 Ni-Cr合金等轴晶凝固规律，将为揭示微弧等离

子增材制造 Ni-Cr合金结构提供理论支撑. 

1    模型与计算方法

分子动力学方法运用体系中所有分子所在位
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置的变化来求得各分子之间能量及相互作用力，从

统计力学原理角度给出体系统计结果. 

1.1    分子动力学基本原理

分子动力学建立在牛顿运动定律之上统计微

观粒子运动轨迹和规律. 其基本原理[9] 是

mi =
d2→ri(t)

dt2 =
→
fi(
→
r1, · · · ,

→
rN , t) (1)

→
ri(t) i

→
fi(
→
r1, · · · ,

→
rN , t) i mi i

式中： 为第 个粒子在空间内的位置矢量；

为第 个粒子受到的作用力； 为第 个

粒子的质量.

i

Ui
→
ri(t)

第 个粒子所受到的作用力也可以由体系势能

函数 对位置矢量 求一阶导数得到，即
→
fi(
→
r1, · · · ,

→
rN , t) = −

∆Ui

∆
→
ri(t)
, i = 1, · · · ,N (2)

故对于 N 个粒子构成的体系来讲，每个粒子受

到的作用力为
mi =

d2→ri(t)
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d
→
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给定体系内第 个粒子初始坐标和速度的情况

下，通过式 (3)和原子间势函数，可以求出第 个粒

子在 时间间隔后的位置矢量和速度以及这个粒

子该时刻所受到的作用力. 当 时，可以求

出整个体系中 N 个粒子的位矢、受力和速度. 

1.2    嵌入原子势函数

分子动力学常用的对势包括[10]：L-J势、Morse
势、Born-Mayer势等，对势主要用来描述离子型化

合物或是分子晶体，但对于金属很难准确描述；无方

向性多体势有嵌入原子势 (embedded-atom method，
EAM)、F-S势等. 根据Ni-Cr合金体系特点优选EAM
势进行表述研究. 系统总能量表示为

E′tot =
∑

i

Fi(ρh,i) (4)

Fi i ρh,i i式中： 是第 个原子的嵌入势能； 是第 个原子缺

失时“电子云”的密度. 进一步的考虑到核-核之间

具有的排斥力，修正后可表示为

Etot =
∑

i

Fi(ρh,i)+
1
2

∑
i, j

i , j

ϕi j(ri j) (5)

ρh,i(r) =
∑
j,i

f j(ri j) (6)

ϕi j ri j i j

f j j

F ϕ ρe f

Fi ϕi j ρh, j f j ρe

rme m
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m

ϕ(rme) ρe =
∑

m

ρ(rme)

式中： 为两体势短程函数； 为第 和 两个原子之

间的距离； 为第 个原子的电子密度. EAM势中

假设所有的原子情况相同，故采用 ， ， 和 替代

， ， 和 ，其中 表示平衡状态的“电子云”的

电子密度. 令 表示第 个临近原子的距离，有

， ，且由式 (5)可得式 (7)，即

Ai j+F′(ρe)Vi j = 0

Ai j =
1
2

∑
m

ϕ′mrmeirme j

rme

Vi j =
∑

m

ρmermeirme j

rme

(7)

EAM理论能够克服传统对势理论中和准原子

理论中的不足，建立描述固体粒子相互作用的原子

层次理论. 

1.3    模型建立及初始体系参数设定

研究构建的 Ni-Cr (Ni∶Cr = 0.75∶0.25)二元合

金模型，采用 Atomsk软件生成 (图 1). 其中，Ni原
子单胞共 4个原子 (包含盒子外侧)，单胞晶格常数

为 3.506，扩展为 10 × 10 × 10超晶胞，为 FCC构

型，共 4 000个原子；将超晶胞中 25%的 Ni原子替

换为 Cr原子，分别构建单晶多晶模型.
 

 

I II III 单晶

多晶

IV

V VI

 
图 1    建立的 Ni-Cr合金模型 (绿色：体心立方；蓝色：面心

立方；红色：密排六方；橙色：准晶体；灰色：其它)
Fig. 1    Established Ni-Cr alloy model (green: FCC; blue:

BCC; red: HCP; orange: ICO; gray: other)
 
 

所构建的单晶及多晶模型中，Ni原子约占

75%，Cr原子约占 25%. 其中，单晶模型为 10 nm ×
10 nm × 10 nm，共 1.08 × 105 个原子. 多晶模型[11]

盒子大小为 10 nm × 10 nm × 10 nm，盒子中共含有

8个晶粒，运用 Random方法将种子取向放置在

8个随机节点位置上，平均晶粒尺寸为 6.20 nm，

按原子距离优化模型，最终原子个数为 926 469，均
为 FCC构型 (图 1).

为获得近乎无限大的体系，引入周期性边界条

件. 分子动力学模型的集成采用 NPT系综进行模

拟计算，采用径向分布函数表征不同状态下体系内

部结构的有序性. 
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2    讨论分析
 

2.1    熔点分析与模型确定

脉冲微弧等离子增材制造过程中，Ni-Cr合金

粉末将经历熔化和强制冷却凝固的过程，根据 Ni-Cr

合金熔点[12]，选取 2 500 K为最终温度 (结束温度)、

300 K为初始温度进行模拟计算. 相关参数如表 1

所示，体系在 300 K环境下驰豫，待系统平衡后再

进行熔化过程的模拟. 熔化过程采用 NPT系综、高

斯控温法进行体系和温度控制，整个过程步长设置

为 0.002 ps，步数为 3 × 105，升温速率为 5.5 K/ps.
 

  
表 1    单晶生长条件

Table 1    Single crystal growth conditions
 

类 别 初始温度T0/K 终止温度T1/K 步长f/ps 步骤 温变速度v/(K·ps−1) 输出步长

熔点分析 300 2 500 0.002 3 × 105 升温：5.5 1 000

凝固演变

2 500 300 0.002 2 × 105 降温：0.675 1 000

1 650 300 0.002 1 × 106 降温：0.077 5 1 000

1 650 100 0.002 2 × 107 降温：3.38 1 000
 
 

为验证多晶模型的有效性，选用 EAM势函数[13]

和 ADP势函数[14] 分别对单晶和多晶模型的熔化过

程进行模拟获得体系总能量，如图 2所示. 可以看

出，单晶模型的能量曲线在 2 000 K出现“拐点”，

过度吸热现象是单晶合金在熔化过程 FCC晶体熔

化潜热过大导致. 在多晶的模拟过程中，熔化潜热

对温度影响较为敏感，且在 1 500 K左右体系势能

和总能量上升，但温度基本不变，这是由于熔化过

程中存在相变跨越势垒的缘故.

图 3给出了采用扫描量热法 (DSC)测试微弧

等离子增材制造 NiCr合金熔点. 对比发现，基于

EAM势函数分析的多晶模型模拟结果与实际测量

值 (1 285 ℃ =  1  558 K)相符. 因此，多晶模型与

EAM势函数结合能够满足 NiCr合金相变的表征

模拟研究.
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图 3    扫描量热法 (DSC)测量合金熔点

Fig. 3    Scanning  calorimetry  (DSC)  measurement  of
alloy melting point

 
  

2.2    NiCr合金熔化组织演变

图 4为熔化过程中合金体系的变化过程，图 4a ~
4e可以看到随着温度的升高原子内能也不断升高，

粒子运动幅度增大且逐渐变为自由粒子；体系内的

晶界变宽致使 FCC构型破坏且晶粒边界逐渐模

糊；达到熔点后，晶体初始构型已经相变. 图 4f为
不同温度下的径向分布函数 (RDF)曲线，可以看到
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图 2    体系能量变化图

Fig. 2    Energy  change  diagram  of  the  system.  (a)  total
potential energy of the system; (b) total energy of
the system
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初期尖锐的波峰随着温度的升高逐渐圆润且高度

降低，波峰波谷的区分逐渐平缓，呈现出显著的液

相特征. 

2.3    NiCr合金非晶体系的形成

前述研究发现多晶+EAM势的运用具有明显

优势，选用 EAM势函数针对多晶模型进行研究.

如表 1所示，Ni-Cr合金体系在 300 K下驰豫 20 000
步，步长为 0.002 ps，采用 NPT系综控制整个体系；

在高温驰豫阶段，采用 NPT系综高斯控温法控制

温度达到 1 650 K，驰豫 20 000步. 当体系处于稳定

态后分别采用不同的降温速率控制凝固过程. 在
1 650 K等温驰豫之后，设置最终温度为 300 K，步

长 0.002 ps，共计算 2 × 105 步，冷却速率为 3.38 K/ps，
期间每隔 1 000步输出 MSD数据及体系势能和体

系总势能，并将不同温度下的 RDF函数导出绘制

成图，如图 5所示.

图 5a为凝固过程中体系的总势能随步长的变

化曲线，随着凝固过程进行，体系的温度不断下降，

体系的总势能也随之降低，没有出现明显的拐点位

置，整个凝固过程平稳进行，体系势能与温度呈正

相关性. 图 5b为凝固过程中原子均方位移函数

(mean squared displacement，MSD)随凝固过程的变

化曲线，当 70 000步时，MSD曲线的上升过程放

缓，达到 100 000步左右趋于平稳，这是因为随着凝

固过程的进行，温度和体系能量逐渐降低，扩散过

程逐渐减弱.

逐渐增加步数以减小冷却速率，在 1 650 K等

温驰豫之后，设置结束温度为 300 K，步长 0.002
ps，NPT系综降温，共计算 1 ×  106 步，期间每隔

1 000步输出 MSD数据及体系势能和体系总能量

并绘制成图. 此过程的冷却速率为 0.675  K/ps.
图 5a为冷却速率 0.675 K/ps凝固过程中体系的总
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图 4    熔化过程可视化分析及径向分布函数变化过程 (绿色：面心立方；蓝色：体心立方；红色：密排六方；橙色：准晶体；灰色：

其他)
Fig. 4    Visual  analysis of  the melting process and the change process of  the radial  distribution function (green: FCC;

blue:  BCC;  red:  HCP;  orange:  ICO;  gray:  other).  (a)  visual  analysis  at  300  K;  (b)  visual  analysis  at  900  K;
(c) visual analysis at 1 250 K; (d) visual analysis at 1 500 K; (e) visual analysis at 1 635 K; (f) radial distribution
function
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势能随步长增加逐渐降低，图 5b呈现了凝固过程

中原子均方位移函数随凝固过程的变化曲线，整个

过程与冷却速度 3.38 K/ps下的变化趋势基本相同.

对比发现，无论是冷却速度 3.38  K/ps还是

0.675 K/ps下，总势能的降低并非呈比例下降，中

途存在速率变化点 (图 5a中的 A，B点). 到达速率

拐点后，曲线斜率变小、总势能下降速率放缓. 此
时，对应温度点相同约为 850 K，速率变化点对应温

度为非晶转变温度.

将不同时间步长下的径向分布函数 (radial
distribution function，RDF)曲线绘制成图 6，可以发

现图 6a对应的 3.38 K/ps和图 6b对应的 0.675 K/ps

冷却速率下，RDF曲线没有明显的晶体特征峰，相
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图 5    不同冷却速率下体系势能、原子均方位移及温度变化

Fig. 5    System  potential  energy,  atomic  mean  square
displacement  and  temperature  changes  under
different cooling rates. (a) potential energy of the
system; (b) mean square displacement of atoms;
(c) temperature of the system
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图 6    不同冷却速度下的 RDF曲线及可视化图

Fig. 6    RDF  curves  and  visualization  diagrams  at  diffe-
rent  cooling  rates.  (a)  RDF curves  of  3.38  K/ps;
(b)  RDF  curves  of  0.675  K/ps;  (c)  visualized
graphs  at  3.38  K/ps;  (d)  visualized  graphs  at
0.675 K/ps
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同的是两个冷速下的 RDF曲线第二峰位置都出现

了“分裂峰”形状，呈现典型的非晶态特点. 图 6c中

大量构型未转变为晶态构型. 将图 5中的“速率变

化点”对应的时间点进行推算，分别约为 238 ps和
1 186 ps，可以证明镍铬合金的非晶态转变温度约

为 850 K. 这也说明微弧等离子增材制造 NiCr合
金中存在非晶态结构，因而具备良好性能. 

2.4    脉冲微弧等离子增材制造 NiCr等轴晶演变

前述研究发现，由于较大体系中步长的变化容

易导致不稳定、丢失原子，根据表 1所述参数，在

1 650 K等温驰豫之后，设置结束温度为 100 K，步

长 0.002 ps，NPT系统降温，共计算 2 × 107 步，期

间每隔 1 000步输出 MSD数据及体系势能和体系

总能量，并将不同温度下的 RDF函数导出绘制成

图. 此过程的冷却速率为 0.077 5 K/ps.
图 7为 0.077 5 K/ps冷却速率下的体系能量、

MSD及 RDF曲线图. 可以看出体系总能量曲线与

温度下降成正相关性，在 940 K出现拐点，体系能

量骤降且温度维持恒定，这是结晶的初始状态突破

能垒消耗了一部分能量所导致，且在拐点之后，体

系总能量下降速率减缓；MSD曲线中同样出现了

拐点，MSD出现明显阶梯下降后保持水平发展；

RDF曲线进行了多次输出，9 400 ps后晶体特征峰

逐渐显现，随着凝固过程的进行，特征峰逐渐尖锐，

晶体结构逐渐呈现.

晶体和非晶体转变同样可以通过公共近邻域

分析加以区别，如图 8所示. 可以看到较高的凝固

温度得到的非晶结构中未形成特殊键对呈现非晶

体特征，而相对较低的冷却速率 (0.077 5 K/ps)下，

熔体能够正常结晶，FCC构型和 HCP构型的原子

增多，其它原子则逐渐减少，若进一步降低凝固速

度，则立方构型的原子将会更多，凝固过程更加贴近

实际情况. 从图 9中能够更为直观地看到较为详尽

的凝固结晶过程，NiCr合金熔体经历了液态合金降

温、达到结晶温度、自发形核、晶核长大的结晶

过程. 

2.5    等轴晶区的试验验证

增材制造过程中形核方式几乎都为异质形核，

但均质形核的过程也是存在的，如柱状晶-等轴晶转

变. 少部分等轴晶形成的原因是局部熔体的凝固条

件达到了均质形核所需条件，分子动力学模拟很好

地展现等轴晶区域凝固结晶过程[15]
.
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图 7    冷却速率下的体系能量、MSD及 RDF曲线

Fig. 7    System energy, MSD and RDF curves under cooling rate. (a) system energy; (b) MSD curve; (c) RDF curve
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图 8    不同冷却速率下的公共近邻域分析图

Fig. 8    Common neighborhood diagram under different cooling rates. (a) the cooling rate is 3.38 K/ps; (b) the cooling
rate is 0.675 K/ps; (c) the cooling rate is 0.077 5 K/ps
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图 10为分子动力学模拟与增材制造 NiCr合
金构件等轴晶的电镜对比. 其中图 10a，10b为分子

动力学模拟 NiCr合金多晶模型和多晶凝固模拟结

果，图 10c，10d为薄壁构件顶部区域形貌的局部放

大图. 可以看出，多晶凝固模拟结果能够与 NiCr合
金熔覆层顶部区域的等轴晶区形貌较好吻合，凝固

组织由各向同性的等轴晶粒组成. 由于顶部区域凝

固条件的特殊性，等轴晶通过均质形核方式形核并

逐渐长大，长大的晶粒相互靠近、挤压形成晶界. 
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图 9    凝固结晶过程的可视化分析

Fig. 9    Visual analysis of solidification and crystallization
process. (a) 0 ps; (b) 9 400 s; (c) 9 800 ps; (d) 20 000
ps
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图 10    分子动力学模拟与等轴晶区电镜照片对比图

Fig. 10    Comparison  of  molecular  dynamics  simulation
and  electron  microscope  photos  of  equiaxed
crystal  regions.  (a)  polycrystalline  model;  (b)
polycrystalline  solidification  simulation  results;
(c)  top  region morphology;  (d)  equiaxed crystal
structure morphology
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3    结论

(1)采用分子动力学构建了单晶、多晶模型，对

镍铬合金体系的熔化过程进行了模拟. 结果发现，

微弧等离子增材制造的 NiCr合金在 3.38和 0.675
K/ps冷却速率下，存在非晶态合金，其非晶化转变

温度为 850 K.

(2)在 0.077 5 K/ps冷却速率下，合金自发形核

长大，出现等轴晶凝固结晶，其结晶温度为 940 K.

(3)当冷却速率减小，凝固条件达到等轴晶形

成条件时，可以获得微弧等离子增材制造 NiCr合
金等轴晶的形核长大过程演变特征. 这为微弧等离

子增材制造微观组织演变提供了理论支撑.
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