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[摘要 j 本文综述了冶金物理化学学科范围
.

发展三个阶段
,

近五年的现状和发展趋势
.

并提出

了该学科中长期的研究方向
。

引 言

冶金物理化学是冶金学科的基础
,

它使冶金从一种
“

技艺
”
转变为

“

科学
” 。

1 9 2 5 年英国

法拉第学会的炼钢物理化学会议
,

标志着人们开始应用物理化学
,

特别是用热力学原理及研

究方法分析论证冶金过程
。

S c h e n ck 于 1 9 32 一 1 9 3 4 年出版了 《钢铁冶金物理化学导论 》专著〔 ’〕。

奠定了冶金物理化学 的学科基础
,

使冶金物理化学成为一门独立的基础学科
。

自 20 世纪 40 年

代以后
,

冶金物理化学在钢铁冶金
、

有色冶金
、

真空冶金及半导体冶金等领域得到广泛的应

用
,

对促进冶金工业的发展
,

提高冶金产品质量
,

增加品种
,

探索冶金新流程
、

新工艺及发

展冶金新技术等方面起了重要的作用
。

现代冶金生产 已经是大型化
、

高速化
、

连续化和高效化
;
冶金产品已从普通钢材向优质

钢乃至高级洁净钢的方向发展
;
同时

,

为克服能源和资源危机及环境污染等
,

都迫切需要改

革冶金生产的现流程
。

所有上述要求
,

都需冶金物理化学的研究提供科学依据
。

因此
,

结合我国冶金科技和生产的需要
,

研究我国冶金物理化学发展趋势和 目标是有积

极意义的
。

冶金物化的学科范围及应用

应用物理化学的原理和方法来研究冶金过程以及金属材料生产过程中的物理变化和化学

反应规律 的学科
,

称之为
“

冶金过程物理化学
” ,

简称冶金物化
。

冶金物化是二级学科
,

主要包括六个分支学科
:

( 1) 冶金过程热力学 (简称冶金热力学 ) 研究冶金体系状态变化前后能量的变化关系
,

确定冶金反应能否进行及达到平衡的条件
,

即确定冶金反应进行的限度和影响冶金反应进行

程度的因素
,

进而计算冶金反应的最大产出率
。

从学科内容上讲
,

除冶炼过程热力学外
,

它

还应包括
:

合金热力学
、

统计热力学
,

不可逆过程热力学等等
。

( 2) 冶金过程动力学 (简称冶金动力学 ) 研究冶金反应的机理和速度
,

分析冶金反应

的路径及控速环节
。

它包括
: 〔1) 微观动力学

,

从分子理论角度研究冶金反应的速度理论
,

以
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及吸附
、

催化
、

扩散等理论在冶金过程中的应用
;( ) 2宏观动力学则研究伴随有物质

、

热能

及动量三种传递现象存在下的冶金过程动力学
。

如以相间作用划分
,

则有液
一

液
、

液
一

固
、

气
-

液
、

气
一

固
、

固
一

固反应动力学
。

当结合反应器研究反应热力学及宏观动力学时
,

则形成冶金反

应工程学
,

可分为
:

冶金反应数学物理模型
,

冶金反应器优化理论和冶金过程控制理论等
。

(3 ) 冶金与材料电化学 研究电化学的基本规律在冶金过程中的应用
。

包括水溶液电化

学
、

高温电化学 (包括熔盐电化学 )
,

及电极过程理论在电解
、

电镀腐蚀工程中的应用等
。

( 4) 冶金熔体 研究冶金过程中熔盐
、

熔毓
、

熔渣和金属溶液等四大熔体的性质
、

结构

及其相互关系
;
建立高温溶液模型

,

进行熔体参数计算
,

是火法冶金过程的理论基础
。

( 5) 计算物理化学 利用计算机中的数据库和程序库进行冶金热力学计算和动力学分

析
,

研究冶金过程的可行性
,

经济评估以及冶金流程系统模拟等等
。

利用计算机辅助冶金物

化研究
,

开发冶金新流程
,

乃至建立冶金过程的专家系统
。

( 6) 材料物理化学 冶金新工艺的特色是趋向
“

一步成材
” 、 “

快速成材
” ,

即冶金与材料

一体化
,

诸如快速凝固非晶带生产
,

阴极合金化与熔态还原等等
,

使冶金物化向材料渗透
,

加

强表面物理化学
、

结晶化学
、

胶体化学在材料科学中的应用
,

完善了材料物理化学的理论
,

形

成了独立分支学科
。

此外
,

冶金过程物理化学研究方法 (简称冶金物化研究方法 )
,

是开发和研究
,

为发展本

学科所采用的具有 自己特色的实验设备与手段的
,

集实验技术与原理为一体的一门课程
,

具

有很大的适用性
。

冶金物理化学是冶金工业发展的理论基础
。

冶金工业中的旧工艺的改造
,

新流程的建立

都必须遵循冶金物化的基本规律
。

冶金工业上重大技术措施的应用都是冶金物化研究成果的

具体体现
,

如
:

纯氧炼钢
,

真空冶金
,

喷吹冶金
、

微生物冶金等等
。

冶金物化理论指导冶金

生产实践
,

而冶金生产的发展又促进 了冶金物化应用基础理论研究的深化
。

二
、

冶金物化的发展现状及趋势

冶金物化发展大致可分为三个阶段
:

开拓期 ( 19 2 5一 1 9峨8 年 ) 在此阶段
,

全世界在冶金物化领域内发表的学术论文并不多
,

但其中有十几篇论文被公认为
“
划时代的文献

” ,

对冶金物化的发展起 了开拓性的作用
。

例如
,

19 4 5 年苏联学者 T e M
llK

H 一 llJ 助 p明 alF 提出了熔渣完全离子溶液理论模型图
,

不仅揭示了熔渣结

构的本质
,

同时对低 51 0 2

熔渣提供了定量计算方法
。

又如美国冶金物化的鼻祖切普曼 ( C hi 卜

m an ) 首次测定了炼钢炉渣基本三元系 ca o
一

sj 仇
一

eF o 组元的活度川
,

为炼钢炉渣各类反应 的计

算
,

提供了重要的参数
。

以上理论开创了冶金物化发展的新纪元
。

兴 旺期 ( 1 9 4 8一 1 9 73 年 ) 自 19招 年法拉第协会在英国伦敦召开 了第一届国际冶金物化

学术会议以后
,

冶金物化进入朝气蓬勃发展的新阶段
,

全世界平均每年发表有关学术论文约

2 0 0 0 篇
。

具有代表性的有
: “
氧位

一

温度图
” 〔̀ s][ 〕

,

成为提取冶金的理论基础
; “

达肯三元系活度

计算
”
61[

,

这不仅是对化学冶金的一大贡献
,

同时也是对经典热力学的重大发展
。

此后
,

此 w is

和 R an da ll 首先把达肯的三元系活度计算写进 《热化学广 」专著
。

19 6心年我国冶金物理化学家

魏寿昆教授发表了世界第一本活度专著 《活度在冶金中应用》
,

在其三元系活度计算中也重点

分析了达肯的计算方法
。

lE il ot t[ 幻在自己的博士论文
“

cd
一

iB
一

bP 三元系活度
”
中首先应用了达
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肯方法
。

在此期间
,

w a g n e r [ ,〕 ,

旅 k a y [` 。〕 ,

s e h u h m a n [` ’ 〕 ,

G o k e e n [” ]等人都在三元系活度计算上

做了不少工作
,

提出了不同的计算方法
,

载入了冶金物化发展的史册
。

此外
,

w ag en r 图还提出

了活度相互作用系数
,

被广泛应用于冶金体系的热力学计算
。

特别值得提出的是 w a gn e r 导出

了一系列的冶金动力学基本公式
,

被后人誉为
“

冶金动力学
”

的奠基人 l3[ 〕。

这一时期溶液模

型也得到深入发展
,

在 H il d e b r a n d [ ’ `〕提 出的正规溶液模型基础上
,

uG g g e n h e im [ ’ “〕提出了准化学

模型等
,

这为热力学计算奠定了理论基础
。

深化期 ( 1 9 7 4 年至今 ) 19 7 4年在西德召开的国际炼钢学术会议上
,

西德马普钢铁研究

所所长 E n ge ll[
` 6 〕把

“

高炉动态动力学模型
、

钢铁中含硫形态的控制和固体电解质快速定氧 电

池
”

誉为冶金上三大发明之一
,

标志着冶金物化的发展进入了深入的阶段
。

此阶段每年发表

的有关的学术论文近 6 0 0 0篇
,

其特点是理论与生产实践结合密切
。

归纳这 20 多年冶金物化

的发展
,

可体现在如下几个方面
:

模型研究深化
,

出现了物理模型
,

数学模型
,

和数学物理

模型
;
计算机和高技术在冶金物化较普遍应用

,

材料物理化学被重视
;
数学较广泛应用于冶

金物化研究之中
,

出现了计算物理化学
。

纵观冶金物化的发展
,

可以看出
,

冶金生产实践和发展是理论发展的基础
;
分支学科的

相互渗透
、

交叉是推动学科发展的关键
。

( 1) 冶金物化发展的现状 已检索到的近五年冶金物化研究论文 7 0 1 8篇
,

(不包括教科

书
、

专著
、

手册
、

学术会议论文集等 1 2 5 5 篇 )
,

分布情况示于表 1
。

从表 1可以看出
,

冶金工

艺理论
、

冶金熔体
、

冶金热力学
、

冶金动力学及反应工程学
,

以及计算机在冶金物化中的应

用居于前五位
,

论文数占论文总数的 6] %
,

用文献计量学统计分析的结果
,

可以表明冶金物

理化学学科的发展现状
。

具体分析如下
:

热力学的理论体系稳定发展
,

建立了完整的热力学数据库
,

并能保持无机热化学数据库

和水溶液及熔体性质数据库
、

相组成及状态方程库
、

传递过程性质数据库等相关一致性
,

从

而推广了数据库的应用范围
。

冶金熔体在实验研究的基础上
,

发展了模型计算
,

并得到肯定与应用
,

如计算熔渣活度

的 F l
o

od
一

G r z o t h e im 模型 [” ] ; 熔渣热力学性质的统计模型和 M o n t e 一ca
r一。 [ , , ] [` ,〕计算方法

;
计算熔

渣相图的 K aP ao r一 rE ho be gr 模型 20[
一 ’ 2〕等等

。

在工业上
,

已应用了熔渣模型计算了硫在渣
一

铁间的

分配
,

但与实验结果尚有一定差距
。

冶金动力学与反应工程学为优化工艺过程
,

利用数学模型完整地描述冶金反应器内的过

程
,

起着非常重要的作用
。

数学模型将成为过程工艺更加科学化的工具
。

因此
,

欧洲煤钢联

合技术委员会将传质动力学
,

反应机理和过程模拟列为重要的基础研究项目
。

冶金过程动力学与过程模拟描述冶金体系的理论提出已经 25 年了
,

钢包冶金的发展推动

了应用理论研究的进一步发展
。

如用数学模型
,

考虑物质流
、

物质衡算和相界面平衡等计算

了多组元同时进行的反应速率
;
计算湍流和非湍流条件下液

一

液界面传质系数
,

提出了渣
一

金氧

化和夹杂物分离等动力学模型
; 对冶金弥散系统中相数

、

颗粒
,

气泡和液滴的尺寸分布以及

在熔体中的停 留时间等进行了模型试验
,

得到一些规律
。



中 国 科 学 基 金 1 99 2年

表 l近五年冶金物化学术论文分布情况

年年年 冶冶 冶冶 冶冶 冶 反反 相相 冶 综综 计 物物 冶
,

研研 表表 新
’ 、、

新
2 、、

非 物物 物物 固固 冶冶 环环

份份份 金金 金金 金金 金 应应 图图 金 合合 算 化化 金 究究 面面 技技 法法 理理 质质 态态 金金 保保
熔熔熔熔 工工 热热 动 ,, 及及 资 利利 机 中中 物 方方 物物 术术 冶冶 晶晶 结结 反反 电电 物物
体体体体 乙乙 力力

J一一 相相 源 用用 在 的的 化 法法 化化 应应 金金 化化 构构 应应 化化 理理
理理理理理 学学 刀刀 平平平 冶 应应应 工工 用用用 态 学学学学 学学 化化
论论论论论论 学 程程 衡衡衡 金 用用用 程程程程程程程程 学学

及及及及及及 学学学学学学学学学学学学学学

1119 8 666 1 2 111 9 777 1 1 000 12 111 6 444 1777 8 777 3 lll 2 444 4 333 3 888 l 333 999 333 777 3 333

1119 8 777 1 4 444 1 3 888 1 I JJJ 1 2 333 12 000 2 111 1 0 888 4 888 4 888 6 666 6 000 2 777 1 888 666 1 222 4 555

1119 8 888 2 5 222 2 3777 19 888 1 3 222 7222 3 333 1 2 000 l 888 5 444 9 000 4 222 l 222 l 222 l 222 2 777 6 333

111 9 8 999 1 8 999 3 2 111 2 0444 1 7 777 5 444 9 999 13 888 5 111 7 888 9 666 7 222 3 999 4222 3333 8 444 7 888

111 9 9 000 2 7 888 2 4555 2 1000 2 5 777 8 222 1 5 111 16 444 2 999 9 222 1 0 111 7 444 4 333 2 777 3 777 8 888 9 555

l) 包括超导激光
、

等离子
、

超高压
、

超低压
、

超声
、

热物理
、

核物理
、

遗传工程等等

2) 诸如熔融还原
、

生物冶金
、

快速凝固
、

等离子冶金等等
。

材料物理化学是材料科学重要的理论基础
。

用物理化学研究材料形成过程
,

揭示了本质
,

为研究
、

开发和生产新材料提供了理论依据
。

如应用相图和相变理论指导超导材料研究的深

入 ; 应用表面和界面理论研究涂层
,

用计算机模拟界面结构等
,

指导了复合材料生产工艺
,

促

进了宇航材料的发展
,

如碳纤维等增韧补强铝复合材料
; 用激光化学气相沉积等实现宇航飞

船的防热涂层
;
研究了超高压

、

超高温等条件下物质变化的物化规律
,

出现了爆炸烧结
,

高

温 自蔓延等合成新材料的新技术等等
。

计算物理化学是一门新兴的边沿科学
,

它的创始人是美国的 B
.

R
.

K o w al skj 教授
,

它利

用数据库
、

知识库
、

程序库等在计算机上完成物理化学参数的计算
。

诸如用量子化学法计算

反应热效应
; 用 M on et

一

ca lr 。 法计算溶液的热力学性质
;
我国的陈念贻教授提出了用化学键参

数总结物化规律
,

提出了一系列的半经验公式等等
。

冶金物化研究方法着眼于快速
、

微量
、

准确和计算机的应用上
,

不少新技术向冶金物化

实验测试渗透
。

如应用固体电解质快速定氧
,

发展到定硅
、

氮
、

硫
、

磷
、

稀土
、

氢
,

用超声

波研究杂物上浮动力学
,

以及激光研究三维流场等等
。

冶金工艺理论着眼于探求能利用贫矿
、

节能
、

减少对环境污染的新工艺
,

以期取代传统

的工艺
。

在黑色冶金上
,

可与传统工艺相竞争的是熔态还原
,

其优点是
:

不用焦炭
,

而碳的

热效率达到最大值
;
反应器 内氧位高

,

有利于 eF 与 is
,

M n ,

P
,

iT 分离
,

可用于共生矿处理
,

化学反应速度快
;
可 以实现完全连续化流程

。

1 9 75 年瑞典皇家理工学院 kE et o r p 教授提 出了矿

石到钢坯的完全连续封闭的生产线建议
。

在有色冶金中
,

对低品位
、

高硫高砷
、

铅基
、

包括

显微和亚显微金矿等
,

过去无法氰化回收
,

现提出了堆浸
,

催化再氰化浸取
,

焙烧及微生物

氧化
,

碳酸化转化浮选
,

以及硫胺
、

硫代硫酸盐腐殖酸改性浸金和水氧化树脂浆浸出法等非

氰提金方法
,

取得了较大进展
。

冶金工艺理论研究的另一个方向就是提高成品质量
,

如经稀土或金属钙处理后降低钢中

的硫
,

以提高钢的韧性
,

硫含量可降到双零标准之下
,

且硫的形态虽经加工后仍保留球形
,

这

样
,

不只使钢的韧性提高一倍
,

而且避免了钢的性能异向性
。

因此
,

微合金化钢
,

以及利用

钢包冶金获得超纯净钢的工艺很引人注意
。
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( )2 冶金物化发展趋势 冶金物化的发展服务于冶金工业的发展
。

当前和未来冶金工业

的发展主要是强化和提高产品的质量
,

这将依赖于冶金反应动力学与反应工程学的发展和应

用 ;
优化工艺

,

优化反应器
,

在开发新工艺过程中
,

在冶金热力学分析的基础上重点开展反

应机理和过程的研究
。

其中
,

冶金过程动力学在基础研究中将占重要地位
。

①冶金热力学 以往的实验研究已积累了大量的热力学数据
,

建立了热力学数据库
,

今

后的方向
:

测定特殊条件下 (超高温
、

超高压等 ) 的热力学性质
,

特别是复杂共生矿的有关热力学

数据
,

为建立三大资源为核心的资源综合利用新流程 (熔态还原
,

`

等离子和生物工程分离提

纯等 ) 提供热力学分析的基本数据
。

利用计算机
、

热力学数据库
、

数学知识和热力学原理
,

找

出冶金体系中热力学性质变化规律
,

预报未知性质
。

进一步开发热力学数据库的应用
,

实现

冶金体系热力学计算的计算机化
。

把 由经验选取热力学数据上升到利用热力学原理
、

专家系

统和 由计算机鉴别实测热力学数据的可靠性
,

为热力学数据库提供可信的选取实验测定的热

力学性质的方法
。

把统计力学
、

量子化学
、

不可逆过程热力学和耗散结构理论用于冶金理论研究
,

计算热

力学性质
、

动力学参数
,

揭示金属腐蚀
,

生物冶金这些宏观现象的微观本质
。

当前
,

为开发熔态还原工艺在三大资源综合利用上的前景
,

研究复杂体系中选择性还原

的热力学条件
,

测定相应体系中组元的活度
;
为开发复合材料的研究

,

利用固体电解质等有

效的手段测定金属间化合物
、

复杂氧化物的生成 自由烩及在相应体系中组元的活度
。

②冶金动力学及反应工程学 八十年代相继建立了反应器的二维
、

三维数学模型
,

如考

虑气体流动
、

传热和反应的高炉数学模型
,

用于转炉的循环流动模型
,

通过解析计算得到均

匀混合时间等等
,

促进了工艺的改革与发展
。

开展以节能
、

提高冶金产品质量
、

减少对环境污染和利用贫矿为 目的的新流程中反应器

内冶金动力学及反应工程学研究
。

当前
,

为实现炉外精炼和钢包冶金
,

研究碱金属
、

碱土金属及其化合物与 P
、

s
、

v
、

N b
、

M n
等元素的反应动力学

; 不同合金系去气动力学
,

如 eF
一

cr
一

C 系脱氮动力学等
。

为改进现有

流程
,

研究描述弥散体系中气泡
、

液滴均匀混合传质及反应的数学物理模型
;
建立薄板连铸

数模等
。

③冶金熔体 冶金四大熔体中对金属熔体和熔盐研究较成熟
,

熔渣研究较多
,

熔锐相对

较落后
。

对较成熟的应采用计算机模拟其结构
,

使理论与实验相吻合
; 对相对较弱的将应用

近代技术如激光
、

核技术等探讨其结构
。

用激光研究 aC o
一

sj 。 : 一 T心
:

渣系的结构 已有报导
。

为

配合资源综合利用
,

研究有价元素在渣
一

金属间分配
。

④冶金物化研究方法 随着冶金工艺的强化
,

要求快速
、

准确的测试方法
。

因此要进一

步深入研究固体电解质的理论
,

发展薄膜固体电解质
,

如 iL Z
o

、

B
2 0 :

薄膜固体电解质合成技

术
。

在此基础上推广固体电解质 s j
、

N
、

H
、

e
、

5 0
2 、

s
、

P
、

R e 、

A一等的技术与应用
。

建立净

化和监测环境的新方法
,

如循环利用冶金工业废弃物的方法
,

瑞典 已采用等离子技术回收烟

尘排出的铅
、

锌
。

⑥材料物理化学 探讨从冶金到材料生产的一体化
,

一步成材
。

当前重点研究界面物化

在复合材料中应用
; 测定

、

计算与生产超导材料有关的相图
,

指导超导材料合成工艾
。
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⑥计算物理化学 用计算机计算热力学参数
,

模拟物质结构
,

绘制微观图象
、

设计提取

冶金流程
,

完成冶金体系中的物理化学计算
。

三
、

冶金物化的中长期研究方向

根据我国冶金工业发展的趋势
,

分析当前国外冶金物化发展的水平
,

我们认为
,

要使我

国冶金物化有较大的发展
,

如下几方面应作为中长期研究方向
。

( l) 我国多金属复杂共生矿较多
,

除三大资源外
,

还有高磷
、

高砷
、

高锰
、

硼镁铁矿
,

以

及盐湖
、

海洋锰结核矿等等
。

为了开发利用这些资源
,

在以往的基础上深入开展共生矿物理

化学基础研究
,

是开发新工艺
、

新流程的理论依据
。

(2 ) 为快速建立熔融态还原新工艺流程
,

应研究煤粉燃烧
、

矿粉还原动力学
; 多相流体

力学 ; 固体颗粒
、

熔渣
、

金属液
、

梳的弥散乳化
,

混合
,

传输等基本规律
。

( 3) 为开发新技术在冶金中的应用
,

注意研究超高温等特殊条件下的冶金物化规律
,

如

为开 发等离子冶金
、

涂层
、

激光表面处理等工艺
。

又如为开发生物冶金工艺流程
,

研究生化

冶金反应规律等等
。

(钓 加强冶金反应动力学与反应工程学的研究
,

建立数学物理模型
,

探讨结合冶金工艺

的参数计算方法
,

以期达到应用的 目的
。

如配合氧煤炼铁的模拟与优化
;
配合快速凝固的偏

析一传热一应力分布模型
;
熔盐 电解过程中三维数模与界面变化规律等等

。

.

( 5) 深入研究燃烧理论与结构宏观动力学
,

开发高温 自蔓延技术在冶金和材料科学中的

应用
。

(6 ) 适当开展微观物理化学理论 (统计
、

量子
、

不可逆
、

耗散结构等 ) 在冶金中的应用

研究
,

这对揭示宏观现象的本质
,

寻找冶金新概念
、

新规律
、

新理论
,

发展冶金学科具有深

远意义
。

( 7) 深化计算机在冶金物化中的应用
,

用已有的数据库
、

知识库
、

程序库
、

补充专家系

统
,

完成冶金热力学与动力学参数计算
,

模拟物质结构
,

绘制微观图象
,

设计提取冶金新流

程等
。
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