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摘　要：粉末烧结是多种因素作用下的一系列物理、化学变化的复杂过程，计算机模拟技术为

研究复杂烧结过程提供了强有力的工具。笔者总结了近１０年来计算机模拟方法在颗粒烧结过程

中的应用研究进展，具体综述了相场法、蒙特卡罗法、有限元法、分子动力学法和离散单元法的研

究。介绍了不同方法取得的代表性成果，并比较了不同数值方法的优势和劣势。通过总结，使读者

对粉末烧结的数值模拟方法有较全面的认识。
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烧结是粉末冶金生产过程中最基本、最重要的环节之一，对最终产品的微观结构和性质起着决定性作

用。烧结过程是多种因素（如烧结温度、烧结压力、烧结气氛、粉末粒度、纯度等）影响下的一系列物理、化学

变化过程，结果是使颗粒之间发生粘结，烧结体强度增加，密度也相应提高［１］。因此，烧结的定义［２］为：烧结

是在原子尺度上通过质量扩散的颗粒粘结的热过程，颗粒粘结使结构强度增加，系统能量降低。烧结理论研

究揭示了粉末烧结过程的物理本质，Ｆｒｅｎｋｅｌ
［３］将复杂的颗粒系统简化为简单的两颗粒模型，导出了晶体颗



粒粘性流动的烧结颈长速率动力学方程。此后Ｋｕｃｚｙｎｓｋｉ
［４５］、Ｋｉｎｇｅｒｙ等

［６］和Ｃｏｂｌｅ
［７］运用球板模型、球

球模型建立了烧结初期体积扩散、表面扩散、晶界扩散、蒸发凝聚等微观物质迁移机制下的颈长动力学方程，

奠定了烧结理论的基础。

计算机模拟技术的出现为烧结理论的发展提供了强有力的工具。计算机模拟技术用于烧结研究的目的

是对尽可能靠近实际情况的复杂烧结模型进行系统的模拟，从而对烧结现象和过程进行更深入的认识和有

效的控制［１］。

笔者通过总结近年来相场法、蒙特卡罗法、有限元法、分子动力学法、离散单元法等不同数值模拟方法在

粉末烧结过程中的应用，介绍各种方法取得的代表性成果，并比较不同方法的优缺点。通过综述使读者对复

杂烧结过程的数值模拟方法有较全面的认识。

１　烧结物质迁移机制

颗粒之间形成颈部后，在烧结驱动力的作用下产生颈部长大，颈长的动力是形成晶界附近的空位浓度梯

度，它会驱动空位流动。Ｋｕｃｚｙｎｓｋｉ等推导出了不同扩散机制的稳定颈长动力学方程，如体积扩散、表面扩

散、蒸发凝聚、晶界扩散机制等，如图１所示。

Ｋｕｃｚｙｎｓｋｉ将颈长动力学方程的形式归纳为

狓

犪（ ）
狀

＝
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式中：指数狀和犿 为烧结颈长指数；犉（犜）为仅与烧结温度有关的函数，不同的狀和犿 值对应不同的扩散机

制，如表１所示。

犇狊：表面扩散；犇犵犫：晶界扩散；

犇狏狅犾：体积扩散；犇狏犪狆：蒸发凝聚

图１　各种烧结机制

犉犻犵．１　犇犻犳犳犲狉犲狀狋狊犻狀狋犲狉犻狀犵犿犲犮犺犪狀犻狊犿

表１　不同扩散机制下的颈长规律

犜犪犫犾犲１　犇犻犳犳犲狉犲狀狋狀犲犮犽犵狉狅狑狋犺犿犲犮犺犪狀犻狊犿

扩散机制 指数狀 指数犿

体积扩散 ５ ３

表面扩散 ７ ４

蒸发凝聚 ３ ２

晶界扩散 ６ ４

粘性流动 ２ １

烧结过程的影响因素很多，往往产生交互影响，而且烧结材料千变万化，烧结工艺也不断改进和发展。

同时，烧结过程的阶段性很强，烧结的扩散机制也比较复杂，很难用某一动力学方程去描述不同材料或工艺

的整个烧结全过程［１］。因此，近年来许多研究者对多种扩散机制耦合作用下的烧结模型进行了研究，程远方

等［８９］对２１世纪的烧结理论进行了总结。张道礼等
［１０］考虑表面扩散和体积扩散建立了烧结初期综合作用机

制下的动力学方程。Ｗａｋａｉ等
［１１］对晶界扩散和表面扩散耦合机理进行了研究。Ｍａｘｉｍｅｎｋｏ等

［１２］得到烧结

第一、二阶段考虑表面、晶界和体积扩散的动力学方程。吴艳青等［１３］引入考虑表面能级数形式的应力函数，

建立热压条件下表面扩散与应力场耦合的力学模型，分析表面扩散和弹性变形共同驱动的致密化规律。

Ｄｊｏｈａｒｉ等
［１４１５］在细观尺度对粘性流动、表面空位扩散和晶界扩散机理进行了研究。Ｚｈａｎｇ等

［１６１７］研究了二

维和三维情况下考虑表面扩散和晶界扩散的两颗粒模型，给出了颗粒形状变化和表面曲率变化的规律。

Ｋｌｉｎｇｅｒ等
［１８］研究考虑表面和相间扩散的两非混相颗粒烧结机理。
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２　烧结的计算机模拟方法

烧结理论的研究使烧结过程的物理本质逐渐清晰，为使用计算机模拟来预测烧结颈长规律提供了可靠

的物理模型。计算机模拟技术在计算机科学、数学、力学等学科的发展和进步，为进行烧结过程模拟仿真研

究提供了有利的基础和工具［１９］。Ｎｉｃｈｏｌｓ等
［２０］以表面扩散物质迁移为主导机制，首次用数字计算机计算了

球排、球板烧结颈长的颈部轮廓变化趋势，表明颈部轮廓是连续变化的。在模拟烧结变化过程中涌现了大量

的数值方法，如蒙特卡罗（ＭｏｎｔｅＣａｒｌｏ，ＭＣ）模拟、相场法（ｐｈａｓｅｆｉｅｌｄｍｅｔｈｏｄ，ＰＦＭ）、有限单元法 （ｆｉｎｉｔｅ

ｅｌｅｍｅｎｔｍｅｔｈｏｄ，ＦＥＭ）、分子动力学 （ｍｏｌｅｃｕｌａｒｄｙｎａｍｉｃｓ，ＭＤ）和离散单元法（ｄｉｓｃｒｅｔｅｅｌｅｍｅｎｔｍｅｔｈｏｄ，

ＤＥＭ）等。

２．１　蒙特卡罗法

蒙特卡罗方法［１９］也称为随机模拟方法，是一种以概率统计理论作为指导的数值计算方法，通过多次重

复抽样来求解确定性问题，当样本足够大时，具有很高的精度。由于其算法的简洁性，对于复杂的烧结模型

反而具有更高的计算效率。Ｑｉｕ等
［２１］使用多状态Ｐｏｔｔｓ动态模型，以温度、能量最近邻域加权以及界面、表

面能之比为参数，对复杂颗粒系统的晶界迁移和蒸发凝聚机制进行了模拟，并研究了无量纲参数
犽Ｂ犜

犑
对纳米

ＴｉＯ２ 颗粒颈部尺寸的定量变化规律的影响，当
犽Ｂ犜

犑
＝０时，颈部几乎不发生长大，因为此时没有驱动力来打

破颈部平滑的凹表面，而随着
犽Ｂ犜

犑
的变大，这种平衡被打破，颈长规律近似为一组斜率为０．２２的随时间变化

的平行线。笔者取
犽Ｂ犜

犑
＝０．５分别模拟了烧结过程中两颗粒、三颗粒和多颗粒系统烧结过程中颈部长大过

程，如图２所示。牛玉
［２２］通过引入多种烧结机制和动态守恒算法，完善了经典烧结模型，解决了蒙特卡罗算

法的质量不守恒问题。刘建元［２３］研究了单个圆形颗粒在液相中的溶解与析出过程及颗粒熟化长大，并对固

相烧结中后期晶粒长大、孔洞迁移以及空位湮灭等烧结微观结构演变行为进行了模拟。Ｌｕｑｕｅ等
［２４］考虑颗

粒的几何特征，定义熔化和凝固概率分布函数研究液相烧结时固、液之间的状态改变。Ａｌｄａｚａｂａｌ等
［２５］针对

二面角模型的不完整性，提出了考虑溶质的扩散和表面能作为参数的蒙特卡罗模型模拟液相烧结过程。

Ｍｏｒｉａ等
［２６］采用粘塑性有限元方法计算宏观非均匀收缩，而微观的晶界生长和气孔消失则采用蒙特卡罗方

法模拟。Ｂｒａｇｉｎｓｋｙ等
［２７］基于动力学蒙特卡洛方法在二维情况下模拟晶粒生长、空位扩散和晶界孔隙湮灭

的微观结构演化，获得了烧结压力，并且给出了细观尺度和宏观连续介质模型之间的关系。马非等［２８］基于经

典的晶粒生长机理，采用改进的蒙特卡罗方法模拟了不同的烧结温度和保温时间下的晶粒生长演化过程，并用

Ａｌ２Ｏ３ 陶瓷烧结实验进行验证。

图２　蒙特卡罗法模型
［２１］
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２．２　相场法

相场法［２９］是以经典热、动力学为理论基础的一种半唯象方法，通常采用吉布斯朗道型模型，通过设定相

关的场变量，把空间内的微观结构作为一个整体，用偏微分方程来描述微观结构演化过程，从而能够详细了

解任意时刻的微结构形貌和空间分布情况。在烧结过程模拟中可以进一步获得颗粒尺寸、粒子分布及随时

间变化规律等微观信息，该方法可以实现单相／双相材料的烧结、晶粒长大以及多种材料的烧结过程模拟。

Ｋｕｍａｒ等
［３０］研究了非等径颗粒烧结过程中的晶粒生长过程，将烧结和晶粒生长过程分为３个子过程：颈长、

缓慢的晶粒粗化过程、晶粒的快速迁移，如图３所示。分析不同子过程中的热力学驱动力，得到了晶粒生长

速度的理论解析式见式（２），晶粒生长速度强烈地依赖于颗粒的几何尺寸，其中狏为晶粒生长速度，犿 为晶界

迁移率，γ狊 和γｇｂ分别为表面能和晶界能，犡，狉ｓ和狉ｌ分别为颈部半径、小颗粒半径和大颗粒半径，β／２为小颗

粒与颈部的圆心角。谢辉等［３１］引入了ＣａｈｎＨｉｌｌａｒｄ方程控制的相对密度场和ＧｉｎｚｂｕｒｇＬａｕｄａｕ方程控制的

长程取向场参量，模拟了表面扩散和晶界扩散机制共同作用下的四球模型和五球模型中 Ｍｏ粉末压坯微粒

间烧结颈长大以及孔隙的演化过程，并指出表面扩散是主导机制。贾磊等［３２］建立了表面扩散、晶界扩散、体

积扩散和蒸发凝聚机制共同作用下的 Ｍｏ粉末烧结模型，观察到烧结颈的形成与长大，气孔的封闭、球化和

消失以及晶粒的吞并与长大等现象，并指出前期烧结颈长的主导物质传输机制为表面扩散，气孔封闭受体积

扩散和界面迁移率的影响。黄创高等［３３］采用一组随时间和空间连续变化的取向场变量和浓度场变量来表

征烧结过程微结构特征，用扩散界面相场模型研究陶瓷烧结过程中五球模型内部的气孔扩散与演化过程。

刘明治等［３４］采用ＣａｈｎＨｉｌｌｉａｒｄ方程和ＡｌｌｅｎＣａｈｎ方程来控制相对密度场和长程取向场的变化，建立了原

子扩散系数和晶界扩散、表面扩散和体积扩散的函数关系式，模拟两相多孔材料烧结过程中的微观组织演

化。Ｚｈａｎｇ等
［３５］考虑表面扩散和晶界扩散，认为表面区域是相同化学势不同组分的混合相，研究Ｆｅ和Ｃｕ

烧结过程中的微观结构和溶质分布。Ａｓｐ等
［３６］考虑原子的空位扩散机制，研究固态烧结时润湿的影响，认为

固体的表面将出现连续变化的特征。Ｗａｎｇ
［３７］考虑粉末颗粒的刚体平移和旋转、边界迁移、晶粒生长和各种

扩散机制建立固相烧结模型，发现刚体运动在粉末压块致密化过程中扮演着重要的角色。

狏＝犿 γ狊
１

狉狊
－
１

狉犾（ ）＋γ犵犫２ｃｏｔ（β／２）犡［ ］。 （２）

图３　相场法模型
［３０］

犉犻犵．３　犘犺犪狊犲犳犻犲犾犱犿狅犱犲犾

２．３　有限元法

有限元方法是将所研究的区域进行离散化处理，根据本构关系和相应的初始边值条件，采用多项式插值

算法来求解各个单元中状态变量的近似解。该方法已广泛应用于烧结过程的温度场、应力场和微观结构演

变方面的模拟。Ｆｕｋｕｉ等
［３８］基于有限元方法数值模拟了多物理场作用下氧化锆（ＹＳＺ）和钛（Ｔｉ）混合颗粒在

放电等离子烧结过程中颗粒变形和氧扩散，结果如图４所示。在外加压力为１５ＭＰａ、温升率为１６０℃／ｍｉｎ、

烧结温度为１０００℃，对氧化锆体积分数为１２．５％ 和２５％的多颗粒系统进行了研究，塑性变形区集中在钛颗

粒接触部，但塑性变形不能使空洞完全消失。当温度达到８００℃时，颈部空洞会快速收缩，同时，氧会从氧化

锆颗粒扩散在钛颗粒，当温度达到１０００℃，钛颗粒中氧均匀分布。Ｄｊｏｈａｒｉ等
［１４１５］在细观尺度下研究了空位
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扩散的粘性流动机制、晶界扩散机制和致密化过程。Ｊｅｏｎｇ等
［３９］基于塑性理论，将静水压力添加到一般的多

孔材料的屈服函数，提出了一个统一的模型来描述压实和烧结，采用有限元分析来预测不均匀密度分布和最

终产品的尺寸变化。Ｋｉａｎｉ等
［４０］提出用致密化数据（密度作为时间的函数）代替本构模型来预测烧结变形，

但仅限于无压烧结。Ｌｅｃｌｅｒｃ等
［４１］基于体积、表面、晶界和气孔扩散的本构模型模拟固相低压力烧结致密化

过程。Ｋｒａｆｔ等
［４２］研究了ＳｉＣ粉末的综合烧结模型，对固态烧结的形状进行了预测。郑涛等

［４３］以Ｆｅ粉和

Ａｌ２Ｏ３ 粉为原材料建立了磁性磨粒热压烧结过程的传热模型，对模具温度场进行分析，从而优化热压工艺。

宋毅等［４４］将粉末材料的热电性能参数假设为温度和密度的双变量函数，提出了改进的放电等离子烧结粉末

材料的有限元模型，实现了温度场、电场和位移场的耦合。Ｂｒｕｃｈｏｎ等
［４５］采用基于欧拉描述的有限元方法计

算表面和晶格扩散。Ｐａｎ等
［４６４９］采用耦合的有限元和有限差分法计算二维情况下的表面和晶界扩散，并得

到了气孔消除的动力学方程。Ｐａｒｋ
［５０］采用晶粒生长本构模型来研究 ＷＮｉＦｅ合金的液相烧结过程，考虑重

力、基底摩擦、表面张力和固体含量的影响。

２．４　分子动力学方法

分子动力学方法是一种确定性模拟方法，通过求解体系内所有粒子的运动方程，从而获得与粒子运动路

径相关的基本过程，最终得到相应的组织演变行为［５１５２］。对烧结过程的模拟，其空间尺度大多在微米乃至毫

米级。吴茂等［５３］采用嵌入原子势能模型，研究直径为３～１０ｎｍ的纳米金颗粒的熔化及烧结过程，在烧结初

期，两颗粒迅速形成烧结颈，之后存在烧结颈相对稳定阶段；当达到起始烧结温度后，烧结颈逐渐长大；达到

金纳米颗粒表面层原子开始熔化温度，烧结颈快速长大；达到熔点时，烧结颈剧烈增加，此时颗粒完全融化，

模拟过程如图５所示。Ｄｉｎｇ等
［５４］采用分子动力学方法探讨了烧结过程的分子动力学模型和连续扩散模型

之间可能的区别。Ｍｏｉｔｒａ等
［５５］考虑温度、压力和粒子结构的影响，对晶体钨粉末在亚微观层面的颈长和收

缩过程进行模拟。Ｃｈｅｎｇ等
［５６］认为氩族纳米丝和纳米颗粒混合系统比纳米颗粒和纳米颗粒混合系统更易烧

结。Ｂａｉ等
［５７］研究了温度梯度驱动晶界迁移，并且验证二氧化铀颗粒的温度梯度驱动力方程。Ｔｓｕｒｕｔａ

等［５８］发展了ＳｉＣ晶粒的狀阶并行算法来模拟颈长过程。闫秋实等
［５９］对碳化硅纳米颗粒的电火花烧结的初

期与中期阶段进行了模拟分析，研究了温度、压力等因素对晶粒增长、晶界形成的影响。Ｘｕ等
［６０］采用多颗粒模

型研究了纳米镍颗粒和镍／氧化锆颗粒的烧结过程。Ｓｏｎｇ等
［６１］建立了三级烧结方案，充分考虑分层结构研究烧

结过程中扩散系数的影响。

图４　有限元网格和结果
［３８］

犉犻犵．４　犉犻狀犻狋犲犲犾犲犿犲狀狋犿犲狊犺犪狀犱狉犲狊狌犾狋

　　　

图５　分子动力学模型
［５３］

犉犻犵．５　犕狅犾犲犮狌犾犪狉犱狔狀犪犿犻犮狊犿狅犱犲犾

２．５　离散元方法

离散元方法以牛顿第二定律为基础，把离散体看作是由大量独立颗粒单元组成的集合体，每个单元具有

单独的物理属性，通过不断循环计算模型中每个颗粒单元的受力和位移变化来对整个系统的运动变化过程

进行模拟［６２］。Ｗｏｎｉｓｃｈ等
［６３］基于离散元方法研究了氧化铝各向异性烧结过程，并确定了本构参数。Ｍａｒｔｉｎ

等［６４］介绍了一个简单的粗化模型并用它模拟了各向异性收缩的致密化过程。Ｆｕ等
［６５］在不同的烧结温度下
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对３个空间方向上粘结剂去除后的收缩行为进行了分析，讨论了各向异性收缩和颗粒微结构之间的关系。

Ｎｏｓｅｗｉｃｚ
［６６］提出一个采用大增量步的粘弹性离散元模型，并模拟了 ＮｉＡｌ粉末的烧结过程。Ｈｅｎｒｉｃｈ等

［６７］

研究了细观尺度下的颗粒重排对宏观致密化速率、体积和剪切粘度的影响。Ｏｌｍｏｓ等
［６８］对金属和陶瓷（Ｃｕ

Ａｌ２Ｏ３）混合粉末烧结现象进行研究并与实验结果进行对比。

２．６　其他方法

对复杂烧结过程的模拟还有其他的方法，如元胞自动机法［６９］，但该算法在时间和空间上受到局部性限

制，难以很精确地模拟全局的动力学行为［２２］。此外，Ｗａｋａｉ等
［７０］用ＳｕｒｆａｃｅＥｖｏｌｖｅｒＰｒｏｇｒａｍ来研究非等径

颗粒表面扩散和晶界扩散过程，并讨论了晶界能和表面能比值的影响。Ｚｈｕ等
［７１］采用自编程来模拟考虑表

面扩散和晶界扩散的非等径颗粒颈长过程。

２．７　多种方法优缺点比较

烧结是一个多颗粒系统在多物理场作用下发生一系列物理化学变化的复杂过程。不同的数值模拟方法

一般都能模拟典型的微观结构演化，如烧结颈部的形成和长大、晶界迁移和晶粒生长以及孔隙消除现象，不

同的方法都还存在着自身的优势和劣势［１９，２２２３］。蒙特卡罗方法程序结构十分简单，模拟过程中可以直接观

察晶粒形貌，计算精度高，可以模拟颗粒系统和复杂几何结构的烧结过程；但是获得模拟参数比较困难，计算

时间长，尤其对三维情况计算效率偏低。相场法对界面做弥散化处理，各个参数的物理意义清晰，界面两侧

成分和结构连续变化，不需要跟踪界面，计算效率较高；但是用于描述微结构演化的偏微分方程数学推导过

程非常复杂，严格求解复杂几何结构和多种烧结机制的共同作用有很高的难度，可以通过ＧＰＵ并行计算来

提高计算效率。有限元方法需要求解大量方程，计算量非常大，对新的烧结理论本构关系的加入较为困难，

需要编写复杂的子程序进行再次研发，这使有限元方法在烧结领域的应用有明显的局限性。分子动力学方

法能够分析微观粒子的物质扩散路径，得到颗粒的微观组织演变过程，在模拟烧结过程时计算空间尺度较

大，需要极大的计算量，一般只用于分析少数颗粒模型，对复杂几何结构和大规模颗粒系统烧结难以计算。

离散元方法是从细观尺度研究颗粒材料的有效方法，在计算烧结过程时由于颗粒数量巨大，求解时间步较

短，需要很大的计算量，不适合单独用于烧结过程的分析，但可以与其他方法联合使用，从而更准确地模拟烧

结过程。Ｓｈｉｎａｇａｗａ
［７２］提出了一个精确的相场法和离散单元法耦合方法，对等径和非等径两球模型以及多

球模型晶界迁移和对心收缩进行模拟，采用ＰＦＭ计算烧结颈表面和内部的烧结力，再将此结果代入到ＤＥＭ

模型中，很好地描述了烧结颈长和收缩行为，并且验证了烧结团聚和晶粒异常长大现象，如图６所示。

图６　犘犉犕和犇犈犕耦合方法
［７２］

犉犻犵．６　犆狅狌狆犾犲犱犘犉犕犪狀犱犇犈犕犿犲狋犺狅犱

３　结　语

烧结理论的研究进展为使用计算机模拟烧结颈长的动态规律提供了可靠的物理模型，计算机技术的快
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速发展为分析复杂的烧结过程提供了强大的模拟工具。不同的数值模拟方法如相场法、蒙特卡罗法、有限元

法、分子动力学法、离散单元法均可以用来模拟复杂的烧结过程；但受算法本身和颗粒烧结过程复杂性的限

制，很难完全实现烧结过程模拟，可以通过联合不同方法来模拟烧结过程。此外，需要与实验相结合来验证

模拟过程的准确性和可靠性。
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