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基于3D打印的晶体结构仿真与模拟研究
刘翠霞，鲁小青，雷娜青，张 曼，王 硕，吕姝明

(西安工业大学材料与化工学院，陕西西安710021)

摘 要：为了激发大学生学习材料科学与工程专业的热情，掌握固态金属及合金的基本晶体结构，巩固材料学科研 

究的基础以及材料学科教学大纲中的重点，鼓励学生掌握计算机模拟做图技术，进一步理解三维晶体结构这一难点。借 

助3Dmax打印技术对三维晶体结构进行仿真模拟，利用3D打印机打印成型，打印14种布拉菲晶格的晶体结构，这不 

仅可以让学生了解金属晶体结构的多样性，而且让学生掌握了这些复杂性、抽象性和逻辑性等特点的知识，提髙学生空 

间想象能力，以及结合计算机进行构思、设计和解决实际问题的能力。同时，这种创新型的三维教学模式提高了学生的 

创新思维能力、提高教师的授课质量。
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Simulation of Crystal Structure Based on 3D Printing

LIU Cuixia, LU Xiaoqing, LEI Naqing, ZHANG Man, WANG Shuo, LV Shuyue
(School of Materials and Chemical Engineering, Xi'an Technological University, Xi'an 710021, China)

Abstract: In order to stimulate the enthusiasm of students to study materials science and engineering, master the basic 
crystal structure of solid metal and alloy, consolidate the foundation of materials research and the key points in the teaching 
syllabus of materials science, encourage students to master computer simulation drawing technology, and further understand 
the difficulty of three-dimensional crystal structure. With production softwares 3Dmax printing technology to simulate the 
three-dimensional crystal structure simulation, using 3D printers, print 14 kinds of Bravais lattices of the crystal structxire, 
which not only can let students understand the diversity of metal crystal structure, and make students master the 
characteristics of the complexity, abstract and logical knowledge, improve students' ability of space imagination, and 
combining with computer to conceive, design and ability to solve practical problems. At the same time, this innovative 
three-dimensional teaching mode improves students* innovative thinking ability and teaching quality of teachers.
Key words: three-dimensional printing; crystal structure; crystal simulation; innovative teaching

金属材料工程是材料科学与工程专业非常重 

要的专业，了解金属晶体的组织结构是掌握金属材 

料的成分、生产工艺(包括铸造、锻造、热处理和焊 

接)、性能的基础，为进一步设计和发展新材料提供 

了思路。因此，如何让学生全面掌握金属晶体结构 

成为材料科学与工程专业的重点教学内容。由于需 

要借助显微镜才能观察到晶体的显微结构，而且其 

显微结构随着生产工艺而变化无穷，金属晶体结构 

成为学生学习的难点。为了让学生快速准确掌握晶 

体结构，采用计算机模拟制作模型可以对学生有非 

常大的帮助。近年来,3D打印技术的迅速发展，已成 

为重要的新兴领域之一，并且在多个领域中进行应
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用〔⑺舒。打印技术不仅可以实现在三维基础上对实 

体进行模拟仿真，而且还可以融入更多创新型的新 

技术，使打印出的实物具有多元化并且具备现代新 

型产品的特征，将3D打印技术和建模运用于金属 

晶体结构仿真与模拟是最为先进的方法，通过本次 

研究，不仅可以让学生精确了解金属晶体结构，还可 

以锻炼学生的实际操作能力、结合计算机进行构思、 

以及分析设计和解决实际问题的能力，以顺应当代 

创新教育趋势，培养学生的创新思维能力和模拟操 

作能力叫 同时，将3D打印和实验教学有机结合成 

为目前继续解决的问题，也解决了材料学科教学的 

一大难点O

1晶体结构仿真与实施方案

为了研究微观金属晶体结构，将金属原子简化成 

阵点，阵点可以表征原子的位置，但不表示原子的体 

积，按照“每个阵点周围环境相同”的要求，布拉菲⑷ 
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(Bravais, A)用数学的方法推导了能够反映空间点 

阵全部特征的14种平行六面体，这就是布拉菲点 

阵，包括三斜、单斜、正交、六方、菱方、四方和立方， 

采用3D打印技术将布拉菲点阵模拟并打印出来， 

可以让学生形象观察和触摸到金属材料原子的位 

置。如表1所示为14种布拉菲晶格，模拟出的三维 

立体结构形象表征了原子的位置。

3D打印技术是在1986年由查克赫尔发明出来 

的，它的打印原理与一般打印机的工作原理相似。其 

打印过程是首先在3D打印机中装入原料，然后将

晶系

表1 14种布拉菲晶格

Tab.l The fourteen types of Bravais lattices
布拉菲晶格

三斜晶系

简单三斜

单斜晶系

简单单斜 底心单斜

正交晶系

简单正交 底心正交 体心正交 面心正交

四方晶系

简单四方 体心四方

简单菱方

菱方晶系

简单六方

六方晶系

简单立方 体心立方 面心立方

立方晶系
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模型结构转成3D打印可以接受的格式，之后导入 

打印系统，打印机系统会读取有效信息进行操作，实 

现模型的模拟与仿真网。

本文采用auto 3DMax丽制图软件绘制布拉菲 

金属晶体结构的三维立体模型，将设计出的金属晶 

体立体模型转换为3D打印文件格式(STL)并进行 

切片处理。将做好的文件经过切片后保存成geode 
文件格式导岀到SD卡中。由3D打印机读取文件 

中的切片信息后,使用粉状材料或者丝状材料，通过 

加热融化由喷头喷出，打印机系统会读取并将这些 

切片信息按照文件中的形式逐层的打印出来后，再 

按照文件中的形式逐层的连接起来后形成一个整 

体及所打印的整体，调整3D打印机的相关参数和 

配料，进行打印，最终完成打印。

在3D打印过程的主要参数有：层高0.2 mm, 
壁厚1.2 mm，打印速度50 mm/s (根据实际情况调 

整)，喷头温度210 °C(温度变化在10 °C左右)，热 

床温度50 °C,打印材料的直径1.75 mm,回丝最小 

移动距离1.5 mm，回退速度50 mm/s，初始层厚 

0.3 mm,支撑类型为线性支撑，支撑角度30 °C,等 

等。根据打印模型的实际情况和模型的质量要求， 

可适当调整cura切片软件中的个别参数。参数的设 

置对打印模型的质量起着决定性的作用，所以在打 

印过程中要仔细观察、积极思考并结合实际不断修 

改，以求得完美的模型质量。另外，本实验在cura切 

片后主要使用极光尔沃3D打印机进行打印。其中基 

本参数有：成型平台尺寸350mmx250mmx300mm, 
喷嘴直径0.4 mm,打印速度10〜150 mm/s(可调节), 

打印精度0.05〜0.30 mm,定位精度XY轴。其原 

理在于将特定塑料制品打印丝线通过加热融化由 

喷头喷出，将已设定好的模型分层打印，打印材 

料会堆积黏结，之后最终成型，从而得到晶体结 

构模型。

3D打印晶体结构的技术路线如图1所示。

图1技术路线

Fig.l Technical route

2打印结果与分析

采用auto 3DMax软件建立建模过程如图2 
(a),(b)所示，建立模型之后对其切片，输入到3D打 

印机中进行打印，如图2 (c),(d)所示，最后打印出的 

七大晶系的晶体结构如图3(a)-(g)所示。

在模型打印过程中，会出现斑点疤痕、错层、拉 

丝垂料、过热、打印耗材无法粘贴在工作台上等问 

题,在摸索过程中找到如下解决方案。

错层：多数3D打印机使用开环控制系统，因此 

不能实时反馈喷头实际位置。采用步进式电机控制 

打印机的喷头进行移动到固定位置，如果出现了问 

题，打印机无法及时发现错误，因此有可能造成喷头 

移动太快或机械或电子问题，出现明显错层，如图4 
(a)所示，这一类缺陷可以通过操作人员多观察，及 

时发现问题，及时解决问题。

(a)3DMax “STL”模型建模(b)3DMax “STL”模型建模 (c)切片

图2 3DMax“STL”模型建模切片完成模型

Fig.2 3DMax “STL” modeling Slicing Completing model

(d)完成模型
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(d)面心立方
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(e)简单三斜 ⑴简单六方 (g)简单四方

图3 3D打印的模型

Fig.3 Models for 3D printing

(a)错层 (b)拉丝 (c)斑点和疤痕 (d)拉丝

图4打印过程中模型中出现缺陷

Fig.4 Defects in 3D printing models

拉丝或垂料：一个模型通过3D打印机打印，打 

印件的表面残留细小的细丝线，这种情况就是拉丝 

现象，如图4(b)、(d)所示。解决这个问题通常的方法 

是在切片软件上调整“回抽”参数，要确认回抽已经 

开启了，可以点击“修改切片设置(Edit Process Set
tings)", 打开“挤出机(Extruder)标签页”，确认你的 

每个挤出机,都开启了回抽选项。

斑点和疤痕：3D打印过程中，当挤出机移动到 

不同位置时，首先停止然后开始挤出，因此挤出机 

在运行时，能产生一致的挤出线，每次挤出机停止 

直至挤出结束，下一个挤出点再次开始，两个动作 

之间会出现微小的差异。因此，在3D打印件外壳 

上，经常发现一些细小的痕迹，如图4(c)所示这些痕 

迹就是挤出开始的区域。这一类缺陷可以通过增加 

模型表面密度的参数得到改善。

诸如此类的模型质量何问题还有许多，需要 

我们在打印过程中仔细观察、查阅资料找出解决 

办法。

3结论

本项目的重点是采用3D打印技术模拟和仿真 

金属的晶体结构，打印出能够表征晶体结构特征的 

小型、直观、经济的金属晶体结构模型。本项目中最 

关键的是掌握3D打印技术，并且将其应用到教学 

和学习当中势在必行，在整个策划、实施、建模、完成 

晶体打印模型的过程中，时刻都要积极思考，将理论 

完美的运用于实际，善于观察，发现问题、解决问题、 

反思问题并且从中获取经验。真正意义上将理论运 

用于实践，将3D打印出来的小型金属晶体模型应 

用到教学中，充分实现教学与实际相结合，促进金属 

材料工程的教学，进一步推进了材料科学与工程专 

业的发展。同时,学生学习了计算机建模技术，掌握 

T 3D打印技术的操作技巧，确定合理的加工工艺 

流程，制备出能够精确表征微观结构的金属晶体结 
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构模型。此项目不仅充分锻炼了学生的动手能力， 

也激发了学生学习专业基础课的热情，真正实现三 

维教学，实现现代化创新模式的教学。
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的专业厂家。建厂36多年来，技术设备先进，产品销往全国各地，深受用户欢迎。本厂始终 

承诺：诚信至上，守信誉质高价低，实行三包，交货及时，代办发运，可供图订做。热 

情欢迎国内外来人来电选购。
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一、常用修造工具规格（材质为不锈钢或弹簧钢）

名称 型号 规格 名称 型号 规格 名称 型号 规格 名称 型号 规格

刮刀 2# 160 x 45 秋叶 1 # 180x30 三角光子 2# 50x30 东北压钩 1 # 270 x 50

尖刮刀 3# 140x35 单头钢批 2# 240 x 22 蛋圆光子 1 # 75x50 圆型钩 2# 200 x 30

提钩 2# 350x15 单头钢批 3# 210x20 压钩 1 # 270 x 50 长把压钩 1 # 220 x 30

提钩 4# 300x10 法兰钩 1 # 270 x 14 压钩 2# 240 x 45 柳叶钩 1 # 240 x 40

钢批钩 1 # 280x16 榔头铲 1 # 240 x 24 单齐压钩 2# 240 x 45 单开提钩 2# 320x12

二、 捋笔、硬扫笔：20-120 mm 10个品种；圆水笔：12~17mm3个品种；

三、 铸顶（芯撑）有圆、方、长方形，单、双、多柱、异形铸顶等各种铸铁、铸钢用铸顶材质为A3或A3F,表面镀锌、镀锡等;

四、 过滤网、木型工具、皮风箱、铸尺、百叶轮、角磨片、树脂油、固化剂、粘结剂、木型锤等。

图中从左至右依次为：1 •刮刀2尖刮刀3•压勺4.单齐压勺 

5•提钩6•单头钢批7•秋叶8•单开提钩9•法兰钩10.钢批钩 

门弾笔、扫笔12.圆水笔13•铸顶
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