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摘要： 高通量方法作为“材料基因组技术”三大核心要素之一，在材料成分设计、组织分析、性能优化、过程模拟等

方面起着关键性作用. 钎焊技术作为焊接与连接领域的重要分支之一，是现代制造业中材料连接应用最广的方式.

首先对高通量方法在钎焊领域的应用研究进行概述，其次主要对近 5年有关高通量制备钎料、软钎焊和硬钎焊领

域高通量计算方面的最新研究进行高度归纳、总结，最后提出了目前钎焊基因工程研究的局限性，特别是高通量方

法与钎焊技术有机组合方面存在的不足之处，同时指明了高通量方法在钎焊领域应用研究发展的方向，为未来实

现钎焊 4.0、智能钎焊工厂等提供技术支撑和参考信息.

创新点： (1)评述了国内外有关高通量方法在钎焊领域的最新研究报道与应用情况.

               (2)对于高通量研发高性能钎料、钎料性能高通量计算预测、钎缝界面演变行为高通量解析、发展高通量

钎焊与特种连接新技术，具有重要的理论指导意义.
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0    序言

以材料设计与模拟为理论基石的材料基因工

程，在新材料研发过程中占有及其重要的地位. 材
料基因工程中的高通量方法，在短时间内高效完成

大批量样品制备与表征，包括高通量制备、高通量

计算、高通量表征、高通量数据库与数据传输，其核

心是将传统材料研究中的顺序迭代方法改为并行

处理，以量变引起材料研究效率的质变[1-2]
.

作为“材料基因组技术”三大要素之一，高通量

方法在材料成分设计、组织分析、性能优化、过程模

拟等方面起着关键性作用[1]
. 需要与“材料计算模

拟”和“材料信息学/数据库”有机融合、协同发展、

互相补充，方可充分发挥其加速材料研发与应用的

效能，最终使材料科学走向“按需设计”的终极目

标[3-5]
. 钎焊是现代制造业中材料连接的重要方法

之一，借助材料基因组理念[6]，高通量方法是否在钎

焊性能数值模拟[7]、钎料高效可控制备、钎缝微观

组织分析、钎焊材料物性数据库建立等方面起到举

足轻重的关键作用，值得思考与探索.

钎焊技术作为三大焊接技术的重要分支之一，

是在狭窄半封闭空间内瞬间实现熔化、润湿、铺展、

填充、溶解、扩散、凝固和界面反应过程[6]，使得钎

焊过程异常复杂、影响因素多、随机性强，国内外学

者对钎焊界面状态变化、冶金反应及钎缝缺欠形成

机理的研究仅限于个例，尚未形成涵盖全部因素的

表征模型，在很大程度上凭经验判定，难以确保接

头的使用可靠性[6, 8-9]
. 利用材料基因工程中的高通

量方法[10]，也许可解决上述难题，故有必要开展钎

焊基因工程及高通量制备的深入研究.

目前有关钎焊与高通量方法组合研究的报道

较为零散，缺乏综述性报道给以详细梳理，因此文

中全面阐述有关高通量方法在钎焊领域的应用研

究，对于未来实现钎焊基因工程、智能钎焊工厂提

供理论依据和参考信息. 

1    高通量方法在钎焊领域的应用概述

高通量方法在钎焊领域的应用以高通量制备
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钎料、钎料及钎焊接头的高通量计算模拟分析为

主，目前国内外学者发表的学术论文 20余篇 (包括

期刊论文、会议论文、学位论文)、公开发明专利

21项，主要有哈尔滨工业大学何鹏教授、北京科技

大学黄继华教授、上海交通大学陈捷狮博士、太原

理工大学丁敏博士、上海大学贾延东及德国 Hartz
教授、乔治亚理工学院 Gao Feng教授等研究组，但

目前国内外有关钎焊材料与工艺方面，还未涉及高

通量表征、高通量数据库与数据传输方面的研究.

上述代表性的研究成果归纳、总结如表 1所示. 

  
表 1    高通量方法在钎焊领域的代表性研究

Table 1    Representative study of high-throughput methods in the field of brazing
 

研究钎料类别 研究内容 作者 单位 文献

贵金属钎料 钎焊基因工程、智能钎焊理念提出 何鹏 哈尔滨工业大学 [6, 8]

AgCuNi 定向凝固高通量制备装置、楔形轧制 谢明 贵研铂业股份有限公司 [11-12]

AgCuTi 第一性原理研究钎料在SiC表面的润湿性 黄继华 北京科技大学 [13]

Ag72Cu
第一性原理计算 Ag 元素在 Ti2AlC 中

元素取代倾向性和可行性
王国超 哈尔滨工业大学 [14]

Ag72Cu 分子动力学方法模拟钎料在铁基板的润湿特性 Hartz 德国多特蒙德大学 [15]

NiCrBSi
第一性原理分析B、Si元素对金刚石钎缝

界面结合强度的影响
Zhang Jian 长沙理工大学 [16]

CuNiTi CuTi二元体系的电子轨道杂化 黄继华 北京科技大学 [17]

AlSi梯度 梯度钎料高通量制备装置 贾延东 上海大学 [18]

Al12Si、Sn基 与SiC界面的原子活性 韩雨彤 哈尔滨工业大学 [19]

SnZnCu 两靶磁控溅射共沉积制备软钎料 王刚 上海大学 [20]

Sn-3.5Ag
基于密度泛函理论的第一原理探索Cu6Sn5晶体结构中

掺杂剂最有利的占据位置
Gao F 乔治亚理工学院 [21]

SnCu
密度泛函理论的第一性原理对Cu/Cu3Sn(010)

界面Bi的偏析进行了研究
Liu Z Q 中科院金属所 [22]

SnZn
第一性原理计算Al2O3/Sn9Zn、Sn9Zn-1Al2O3 -xCu

钎料界面电子性能
丁敏 太原理工大学 [23-24]

SnCu
基于密度泛函分子动力学方法，计算母材原子在Sn轴方向的

最优迁移路径、最小能量及相应的电子结构
陈捷狮 上海交通大学 [25-26]

 
 

 

2    钎料高通量制备研究现状

高端装备制造对高性能材料的需求迫切，尤其

是对缩短研发时间与降低成本的需求，但是新材料

研发有其固有的规律和时间要求[4]
. 借助高通量制

备可以解决加快新材料的研发速度，降低合金的研

发成本等问题. 高通量制备作为高通量试验技术的

重要组成部分，是材料基因组技术能否有效进行的

关键. 目前国内外有关高通量制备技术在钎焊技术

领域的应用研究现状，按照软、硬钎焊技术类别，可

归纳为 AgCuNi钎料、AlSi梯度钎料、SnZnCu钎料

的高通量制备研究，具体如下.

昆明贵金属研究所谢明课题组开发出钎料高

通量定向凝固制备装置 (图 1)，可单次完成不同成
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图 1    AgCuNi 钎料高通量定向凝固制备装置

Fig. 1    High-throughput preparation equipment of AgCuNi
brazing alloys with directional solidification

2 焊    接    学    报 第 42 卷



分、工艺下钎料高通量制备[11]
. 在熔体温度 1 150 ℃、

冷却水温度及水量 25 ~  35  ℃，400  L/h，拉坯速

度 0.5 mm/s，氩气保护条件下，定向凝固制备直径

25 mm的 AgCuNi棒材，Ni含量 0.5% ~ 2% (质量

分数) 经系列测试，钎料性能参数如下：抗拉强度

320 ~ 411 MPa，断后伸长率 5.3% ~ 10.2%，固相线温

度区间 558 ~ 617 ℃，液相线温度区间 549 ~ 586 ℃.

对 AgCuNi楔形试样[12] 轧制后发现：高通量样品变

形量从 33% ~ 80%连续变化. 该方法不足之处是

拉坯过程中容易产生裂纹、夹杂等缺陷，成为制约

钎料性能提升的瓶颈.

一种封装用高硅铝合金结构梯度材料高通量

制备装置及方法[18]，主要用于制备 AlSi梯度合金

钎料，钎料抗拉强度 180 ~ 260 MPa，热导率 139 ~
170 W/(m·℃)，热膨胀系数 (12.1 ~ 17.4) × 106(25 ~
200 ℃)，制备的合金致密度更高，组织更加细化，合

金具有优异的综合性能，该方法仅适用小批量制

备，与工业实际规模化生产还有一定差距.

上海大学王刚课题组[20] 发明了两靶共溅射沉

积方法制备 Sn-Zn-Cu钎料 (图 2)，一次性可制备

10种不同组分的钎料，靶材为 Sn-9Zn合金和纯

Cu金属，钎料成分为 Cu含量 20.2% ~ 20.3%，Sn
含量 74.38% ~ 92.77%，Zn含量 4.5% ~ 7.5%. 钎
料熔化温度区间：204 ~ 218.5 ℃，但制备的钎料中

存在微量 Cu2O和 ZnO氧化物.
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图 2    SnZnCu 钎料两靶磁控溅射方法
Fig. 2    Two-target  magnetron  sputtering  method  of

SnZnCu solders
 
  

3    钎焊领域高通量计算

对于材料性质的研究，理论计算与模拟具有极

强的理论指导性及预见性，能够较好的解释试验

结果，并对试验中的不足提出改进，进一步指导试

验[3, 27-28]
. 理论模拟计算研究材料性能最常用的方

法主要有密度泛函理论、分子动力学、第一性原理.

将上述三种高通量计算方法应用到钎焊领域，可获

得预想不到的研究结果. 

3.1    硬钎焊领域

硬钎焊作为钎焊领域一个重要分支，国内外学

者采用第一性原理、分子动力学等高通量计算方法

对银钎料、镍钎料、铜钎料中的二元电子结构、电荷

密度、原子置换等进行了系统研究，但有关钎料整

体电子结构、钎焊性能方面的数值模拟、三维钎焊

过程，目前还鲜有涉及，有待后续进行深入研究.

王国超[14] 使用 BAg-8钎料钎焊 Ti2AlC和铜，

利用第一性原理，从热力学角度揭示了Ag在 Ti2AlC
中是通过 Al空位优先成片的置换，形成  Ti2(Al,
Ag)C固溶体，从而保持了 Ti2AlC陶瓷结构的稳定

性；Ti-Ag键取代 Ti-Al键，键合强度的减弱降低了

体系稳定性；从原子尺度发现 Ag在 Ti2AlC中形成

圆盘状的富 Ag固溶体，证实了第一性原理计算结

果. 但是有关 Ti-Ag-Al之间的键合强度未涉及.

Yang等 人 [13] 借 助 第 一 性 原 理 计 算 研 究

Ag(111)/SiC(111)界面和 Ag(111)/TiC(111)界面的

界面特性，研究 Ag-Cu-Ti钎料在 SiC陶瓷表面的

优异反应润湿性，如图 3所示. 结果表明，Ag(111)/
SiC(111)界面和 Ag(111)/TiC(111)界面具有 C端

基结构和 TL堆叠序列，显示出最高的界面稳定

性 .Ag(111)/SiC(111)界 面 和 Ag(111)/TiC(111)界
面的化学键主要通过 SiC(或 TiC)板中第一层 C原

子之间的相互作用和 Ag板中的第一层 Ag原子形

成. Ag(111)/SiC(111)界面的界面能远大于 Ag(111)/
TiC(111)界面的界面能，这表明 AgCuTi钎料与

SiC母材之间形成 TiC反应层，对提高 AgCuTi钎
料在 SiC陶瓷上的润湿性起到积极作用. 但是有

关 Ti-Ag-Cu-Si之间的界面能未涉及，可能是计算

软件本身的缺陷.
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(a) Ag (111)/SiC (111) (b) Ag (111)/TiC (111) 
图 3    Ag(111)/SiC(111) 界面和 Ag(111)/TiC(111) 界面的

电荷密度差分分布
Fig. 3    Charge density differences of Ag (111)/SiC (111)

and Ag (111)/TiC (111) interface.(a) Ag (111)/SiC
(111); (b) Ag (111)/TiC (111)
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Hartz-Behrend等人[15] 采用分子动力学模拟方

法对钎焊过程固/液界面的润湿及铺展行为进行了

定量分析. 分子动力学模拟能够定量反映纯铜、纯

银、AgCu28钎料在铁基板上的润湿情况，与试验结

果较为吻合. 但是该研究没有考虑钎料与基体之间

复杂的界面传质和反应行为.

Zhang等人 [16] 通过第一性原理研究了 Cr，B，
Si对 Ni-Cr-B-Si钎料钎焊金刚石界面结合强度和

粘着转移的影响规律. 研究发现，Cr对镍金刚石界

面具有较强的包覆能力，相对于 B和 Si，Cr对镍/金
刚石界面具有较强的包覆能力. Cr有效地提高了

界面结合强度，镍/金刚石界面的拉伸模拟试验进一

步验证了 Cr对镍/金刚石界面性能具有强化作用，

镍/金刚石界面 Cr和 C原子之间强烈的离子键决

定了镍基钎料钎焊金刚石界面具有高结合能. 有
关 Cr，B，Si对钎焊金刚石界面的耦合作用机理还

有待深入研究.

Yang等人[17] 采用超软赝势密度泛函的第一性

原理系统研究 Ag-Cu-Ti和 Cu-Ni-Ti钎料中 Cu-
Ti体系金属间化合物的电子结构 (电子轨道杂化、

电子分布情况)，如图 4所示. 对于 Cu-Ti金属间化

合物，负信息焓表明它们从降解到纯金属在热力学

上是稳定的，建立了 Cu含量和信息焓之间的定量

表达式. Cu-Ti金属间化合物的力学性能与共价键

强度正相关，而热物理性能同时受离子特性和共价

特性的影响，其中离子特性起主导作用. 但有关

Ag-Cu-Ti和 Cu-Ni-Ti三元体系的电子结构，目前

还未涉及.
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图 4    CuTi 二元体系金属间化合物的电荷密度差分图

Fig. 4    Calculated  difference  charge  density  for  Cu-Ti
binary system intermetallic compounds

 
  

3.2    软钎焊领域

软钎焊领域，钎焊学术界运用密度泛函理论的

第一性原理和分子动力学方法研究母材与钎料的

界面结合机制、元素偏析、原子最佳占据位置及颗

粒/钎料的界面特性、原子的最小能量，均取得了一

些重要的理论结果，对于调控无铅焊点界面组织、

提高焊点可靠性具有重要的指导意义.

韩雨彤 [19] 运用第一性原理研究 Al/SiC，Al-
12Si/SiC，Sn/SiC，Sn-1.0Al/SiC的界面结合机制.

探究 Al钎料与 SiC界面的结合，模拟计算 Sn基钎

料与 SiC陶瓷界面结合. 界面的结合主要是 Al-
C离子共价键和 Si-C共价离子键的作用，界面上

Al原子活性被抑制，Al-C原子间仍成键，但不形成

化合物 Al4C3，界面的结合主要来自于 Si-C间的相

互作用. 结合模拟计算设计试验实现了 SiC陶瓷的

低温钎焊，并验证理论计算的可靠性. 有关 Si元素

在 Al-12Si/SiC，Al元素在 Sn-1.0Al/SiC中的影响

还未解析清楚，有待研究.

通常在 Cu基板和 Sn基焊料之间的界面处形

成含有一定量 Co或 Ni的 Cu6Sn5 金属间化合物，

发现 Co或 Ni添加剂占据 Cu6Sn5 晶体结构中的

Cu原子亚晶格. Gao等人[21] 研究发现：对于浓度高

达 27.3%(原子分数)的 Ni和 Co原子均倾向于取

代 Cu6Sn5 结构中的 Cu，并形成热力学更稳定的

(Cu, Ni)6Sn5 和 (Cu, Co)6Sn5 相. 相比之下，Ni在稳

定 Cu6Sn5 相方面比 Co更有效. 在较低浓度条件

(9.1%)下，Ni或 Co原子优选占据 4e Cu亚晶格；

在较高浓度 (27.3.%)下，Ni原子可能位于 4e+
8f2Cu亚晶格上；但有关 Co，Ni复合添加对 Cu原

子亚晶格的行为还未阐明.

Pang等人[22] 使用密度泛函理论的第一性原理

对 Cu/Cu3Sn(010)界面 Bi的偏析进行了研究，如

图 5所示. 分析表明，Bi偏析使 Cu/Cu3Sn(010)界
面的附着能降低了约一半，由于 Bi原子半径大，导

致界面键合从 Cu-Cu和 Cu-Sn转移到 Cu-Bi和 Sn-
Bi. 采用粘附能量标准引入了五种初始结构. 其中

Cu板界面 Cu原子沿 Cu3Sn中 Cu-Cu键方向定位

的所谓“Cu-Cu”结构被认为最佳能量结构，此时粘

附能量为 1.96 J/m2 时；当粘附能量低至 1.06 J/m2

时，被确定是最可能的分离位点；同时发现尺寸效

应在脆化中起决定性作用.

太原理工大学丁敏课题组采用第一性原理计

算研究了 Sn-9Zn-xAl2O3(x = 0-1)界面结构和电子

性能 [23]
. Al2O3/Sn9Zn界面能的数值相对稳定在

−1.15 ~ −0.23 J/m2 之间. 与普通的 Sn-9Zn焊料相
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比，掺入 Al2O3 纳米颗粒可抑制 Sn-Zn共晶中粗枝

晶的生长，并在合金凝固过程中细化焊料的晶粒.

随着 Al2O3 纳米粒子含量增加，复合焊料的显微硬

度和拉伸强度升高. 其次添加 Cu元素，分析 Sn9Zn-
1Al2O3-xCu (x=0, 1.5%, 4.5%, 6%)无铅焊料中 Cu
和 Al2O3 颗粒对焊接 6061铝合金的影响规律 [24]，

基于密度泛函理第一性原理的 Materials Studio软

件，计算 Al2O3/Sn9Zn界面的界面结构、界面能、接

触角和电子结构，如图 6所示.

计算表明，Sn9Zn-1Al2O3-4.5Cu 和 Sn9Zn1Al2O3-
6Cu呈现稳定的结构；当 Cu元素含量为 4.5%时，

焊缝中出现大量细小 Cu5Zn8相，Al4Cu3Zn固溶体

层最薄、最平坦. 与 Sn9Zn-1Al2O3 焊料相比，采用

Sn9Zn-1Al2O3-4.5Cu焊料时，润湿面积和抗剪强度

分别提高了 27.12%和 75.6%，归因于 Cu5Zn8 第二

相的强化机制. 该方法建议后续可进行大范围推

广，应用至硬钎焊领域.

Chen等人[25-26] 采用基于密度泛函理论分子动

力学方法，计算母材 M(M= Cu, Ni, Ag, Au, In)原子

在 Sn轴方向的最优迁移路径、最小能量及相应电

子结构，确定无铅焊点中母材溶解的原因. 研究认

为，吸附阶段，M原子倾向吸附在 Sn表面空位处，

容易吸附在 Sn(001)(c方向)的空位处；真正决定

M原子的迁移速率的是渗透阶段，在 3个步骤中拥

有最高的能量势垒；电场引起迁移能减低的原因是

电流密度增加，加剧了 M与 Sn体间的电荷转移和

再分配，扩宽原子扩散通道，有利于原子迁移. 但有

关上述 Cu，Ni，Ag，Au，In原子的二元及以上复合

作用机制还未阐明. 

4    存在问题

有关高通量方法在钎焊领域应用的研究还存

在以下问题.

(1)硬钎焊领域，采用高通量计算中的第一性

原理方法对钎料中某一金属元素与母材、金属间化

合物的电子结构 (电子轨道杂化、电子分布情况)及
热力学性能进行了分析，同时借助分子动力学方法

定量分析钎焊过程固/液界面的润湿及铺展行为，但

研究仅限于单金属、二元体系金属间化合物，对于

钎料整体与母材、三元及以上合金体系的电子结构

及热力学特性还未涉及，有待进一步研究.

(2)软钎焊领域，运用密度泛函理论的第一

性原理或分子动力学方法研究母材与钎料的界面

结合机制、界面元素偏析、晶体结构中原子最佳占

据位置及纳米颗粒/钎料的界面特性、母材原子在

钎料原子轴方向的最小能量及电子结构，但仅计算

了某一金属原子的位置替代、界面结合、成键、最小

能量及相应的电子结构及颗粒界面能，有关整个钎

料在钎焊过程中的模拟仿真、三维电子结构等还未

研究.
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图 5    Bi 元素偏析前后体系电荷密度在不同方向的分布

Fig. 5    Projected charge density distributions before and
after Bi segregation at different.(a) xz plane; (b) yz
plane

 

(a) Sn9Zn-1 Al2O3 (b) Sn9Zn-1 Al2O3 − 4.5 Cu 

图 6    不同结构的电荷密度差分的轮廓图

Fig. 6    Contours  plane  of  charge  density  difference  for
different structures. (a) Sn9Zn- 1Al2O3; (b) Sn9Zn-
Al2O3-4.5Cu
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(3)由于钎焊过程复杂、影响因素繁多，高通量

制备钎料的方法、工艺还不统一，无法实现整个钎

料体系的高效、快速制造，缺乏通用的钎料高通量

制造平台或装备. 

5    结束语

鉴于上述存在的系列问题，未来有关高通量方

法在钎焊领域的应用可重点关注以下几个方向.

(1)由于高通量制备方法和装备不统一，呈现

多种钎料对应多种不同的高通量制备方法工艺、装

备，需构建适用于所有钎料体系的高通量制备方法

和装备，同时制定相应的国家、行业标准，规范钎料

的高通量制造生产.

(2)高通量计算需要弄明白三元及以上钎料整

体的电子结构、三维钎焊过程，为实际钎焊工艺提

供理论基础和技术支撑.

(3)亟需将钎料实验数据进行整合、梳理、归

类，建立含有多种软、硬钎料热力学性能、钎焊性能

的高通量数据库和软件，实现各数据之间的耦合传

输、高效验证，为高通量计算钎料、钎焊接头的组织

性能提供科学依据.

(4)将高通量制备、高通量计算、数据库和软件

有机整合，未来可开展钎焊 4.0的研究，如钎料过

程手机 App或电脑远程控制、智能钎焊工厂等卡脖

子热点课题的研究.
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