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摘　要　采用分子动力学模拟技术对铝熔体中熔剂与铝熔体及氧化铝的润湿行为进行研究，验证了等摩尔比（ＮａＣｌ＋ＫＣｌ）（８５％）＋

Ｎａ３ＡｌＦ６（７．８％）＋ ＡｌＦ３（５．７％）＋ＣａＦ２（１．５％）熔剂为最优排杂熔剂组成，并通过 Ａ３５６铝屑在熔化过程的聚集情况做进一步验证。

结果表明，该熔剂与Ａｌ２Ｏ３的润湿性较好，与铝熔体的润湿性较差，且熔解氧化膜的能力较强，有利于排杂。
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　　熔剂排杂作为铝熔体中排杂的重要方式，其应用十

分广泛［１］，为获得良好的排杂效果，排杂熔剂的设计十

分关键。按照传统方式，需要针对设计熔剂进行熔剂排

杂净化试验来表征熔剂排杂效果，且试验过程中熔剂与

铝熔体表面的润湿角很难测量。近年来，分子动力学模

拟技术的发展使直接探究铝熔体中熔剂与铝熔体润湿

性行为的界面关系成为可能［２～４］，为排杂熔剂的设计开

发提供了新思路。分子动力学模拟技术近年来在金属

结构与物质界面润湿行为中的研究十分广泛［５，６］。王

甜等［７］采用分子动力学模拟技术，研究了纳米水滴在光

滑壁面上的润湿行为；任红梅等［８］采用分子动力学模拟

方法研究水团簇在羟基化及不同链长硅烷化二氧化硅

表面的微观润湿行为。王火生［９］在熔剂特性及相图分

析的基础上，设计了正交试验，初步确定等摩尔比

（ＮａＣｌ＋ＫＣｌ）（８５％）＋Ｎａ３ＡｌＦ６（７．８％）＋ＡｌＦ３（５．７％）＋

ＣａＦ２（１．５％）熔剂为最优排杂熔剂组成。针对该熔剂，

应用分子动力学模拟方法验证其最优组成的合理性，并

通过设计铝屑在熔剂中熔化的聚集试验验证模拟结果。

该熔剂是以等摩尔比 ＮａＣｌＫＣｌ作为基础组元，狓（Ｎａ３

ＡｌＦ６）∶狓（ＣａＦ２）∶狓（ＡｌＦ３）＝５２∶３８∶１０的共晶成分

（下称“Ｎａ３ＡｌＦ６＋ＣａＦ２＋ＡｌＦ３共晶成分”）作为辅助组

元，通过改变辅助组元含量及成分，分析熔剂与铝熔体

界面的润湿行为。

１　分子动力学模拟方法

将球型结构熔剂置于Ａｌ２Ｏ３及Ａｌ润湿面的上方，

球形半径为２ｎｍ，所构建的晶胞尺寸为犪＝１５．２ｎｍ，

犫＝１５．５ｎｍ，犮＝３０．８ｎｍ，真空层厚度为 ３０ｎｍ。

Ａｌ２Ｏ３熔剂和铝熔体熔剂的原子结构模型见图１。通
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过 ＭａｔｅｒｉａｌｓＳｔｕｄｉｏ软件数据库导入γＡｌ２Ｏ３和 Ａｌ晶

体结构，（１００）晶面作为润湿面，厚度为６个原子层。

（ａ）Ａｌ２Ｏ３熔剂 （ｂ）铝熔体熔剂

图１　润湿行为模拟的原子结构模型

Ｆｉｇ．１　Ａｔｏｍｉｃｓｔｒｕｃｔｕｒｅｍｏｄｅｌｆｏｒｗｅｔｔｉｎｇｂｅｈａｖｉｏｒｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ

　　熔剂在铝熔体中 Ａｌ２Ｏ３界面上分子动力学的吸附

过程模拟在Ｆｏｒｃｉｔｅ模块中进行，ＣＯＭＰＡＳＳⅡ作为力

场类型［１０］，模拟过程中的温度设置为７５０℃，在 ＮＶＴ

系综下以步长１ｆｓ各运行１５００ｐｓ。控温方法设置为

ＮＨＬ
［１１］，控压方法设置为 Ａｎｄｅｒｓｅｎ

［１２］。以步长间隔

为５ｐｓ输出原子的运动轨迹，并记录３００个原子的运

动轨迹。

２　模拟与试验结果

　　改变辅助组元含量，以（ＣａＦ２＋ＡｌＦ３＋Ｎａ３ＡｌＦ６）共

晶成分作为辅助组元，选择在等摩尔比的 ＮａＣｌ＋ＫＣｌ

组成中添加辅助组元含量分别为１０％、２０％熔剂与

１５％辅助组元含量进行对比，比较３种熔剂与铝熔体中

Ａｌ２Ｏ３润湿行为的关系。选用约１０００个原子作为熔剂

组成，其中共晶成分质量比分别为１０％、１５％、２０％（命

名为１０％共晶熔剂、１５％共晶熔剂和２０％共晶熔剂），

表１为经计算后各熔剂的离子数量配比。

表１　各混合熔剂的离子数量

犜犪犫．１　犙狌犪狀狋犻狋犻犲狊狅犳犻狅狀狊犻狀犲犪犮犺犿犻狓犲犱犳犾狌狓

熔剂组成
熔剂离子数量

Ｎａ＋ Ｋ＋ Ｃｌ－ Ｃａ２＋ Ａｌ３＋ Ｆ－

１０％共晶熔剂 ２４４ ２２０ ４４０ ４ ２３ １０２

１５％共晶熔剂 ２４２ ２０６ ４１２ ６ ３４ １５０

２０％共晶熔剂 ２４４ １９６ ３９２ ８ ４６ １８６

　　不同含量（ＣａＦ２＋ＡｌＦ３＋Ｎａ３ＡｌＦ６）共晶熔剂与铝

熔体中Ａｌ２Ｏ３的润湿行为的分子动力学模拟结果见图

２。可以看出，３种共晶熔剂均能与铝熔体中Ａｌ２Ｏ３润

湿，随着时间推移，球形熔剂不断向 Ａｌ２Ｏ３界面铺展。

共晶成分含量为１５％时，熔剂与铝熔体中 Ａｌ２Ｏ３的润

湿性最好，熔剂铺展更充分。初始模型中球形熔剂的高

度与宽度比为１∶１，随熔剂与铝熔体中 Ａｌ２Ｏ３界面润

湿进行，球形熔剂高度不断减小，宽度不断增加，因此可

（ａ）狓（ＣａＦ２＋ＡｌＦ２＋Ｎａ３ＡｌＦ６）＝１０％，０ｐｓ （ｂ）狓（ＣａＦ２＋ＡｌＦ２＋Ｎａ３ＡｌＦ６）＝１０％，７５０ｐｓ （ｃ）狓（ＣａＦ２＋ＡｌＦ２＋Ｎａ３ＡｌＦ６）＝１０％，１５００ｐｓ

（ｄ）狓（ＣａＦ２＋ＡｌＦ２＋Ｎａ３ＡｌＦ６）＝１５％，０ｐｓ （ｅ）狓（ＣａＦ２＋ＡｌＦ２＋Ｎａ３ＡｌＦ６）＝１５％，７５０ｐｓ （ｆ）狓（ＣａＦ２＋ＡｌＦ２＋Ｎａ３ＡｌＦ６）＝１５％，１５００ｐｓ

（ｇ）狓（ＣａＦ２＋ＡｌＦ２＋Ｎａ３ＡｌＦ６）＝２０％，０ｐｓ （ｈ）狓（ＣａＦ２＋ＡｌＦ２＋Ｎａ３ＡｌＦ６）＝２０％，７５０ｐｓ （ｉ）狓（ＣａＦ２＋ＡｌＦ２＋Ｎａ３ＡｌＦ６）＝２０％，１５００ｐｓ

图２　不同含量（ＣａＦ２＋ＡｌＦ３＋Ｎａ３ＡｌＦ６）共晶熔剂与铝熔体中Ａｌ２Ｏ３的润湿行为

Ｆｉｇ．２　ＷｅｔｔｉｎｇｂｅｈａｖｉｏｒｏｆＡｌ２Ｏ３ｉｎａｌｕｍｉｎｕｍｍｅｌｔａｎｄｅｕｔｅｃｔｉｃｆｌｕｘｗｉｔｈｄｉｆｆｅｒｅｎｔ（ＣａＦ２＋ＡｌＦ３＋Ｎａ３ＡｌＦ６）ａｄｄｉｔｉｏｎｓ
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以采用高度与宽度的比值来表示润湿性的好坏，即高宽

比越小，表明润湿性越好。

　　熔剂的高宽比随时间和共晶熔剂含量的变化见图

３。可以看出，３种熔剂均能快速覆盖到Ａｌ２Ｏ３界面，当

共晶成分含量为１５％时，覆盖速率最快。时间为３００

ｐｓ时，１５％、１０％、２０％共晶熔剂的高宽比分别为０．２７０、

０．３１６、０．４３８，此时熔剂覆盖效果已较为明显。当到达

６００ｐｓ时，１０％共晶熔剂与１５％共晶熔剂的铺展情况

相当，高宽比约为０．２。２０％共晶熔剂的铺展程度较差，

６００ｐｓ后熔剂铺展速率开始明显下降。从最终的润湿

程度看，当共晶成分含量为１５％时，熔剂与铝熔体

中Ａｌ２Ｏ３的润湿性最好，润湿后熔剂的高宽比达到

图３　共晶成分作为辅助组元熔剂与铝熔体中Ａｌ２Ｏ３

润湿后的高宽比

Ｆｉｇ．３　Ｈｅｉｇｈｔｔｏｗｉｄｔｈｒａｔｉｏｏｆｆｌｕｘｗｉｔｈｅｕｔｅｃｔｉｃｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎａｓ

ａｕｘｉｌｉａｒｙｃｏｍｐｏｎｅｎｔａｎｄＡｌ２Ｏ３ｉｎａｌｕｍｉｎｕｍｍｅｌｔａｆｔｅｒｗｅｔｔｉｎｇ

０．０９１，１０％共晶含量熔剂次之，高宽比为０．１０７，而共晶

成分含量为２０％时，熔剂与铝熔体中Ａｌ２Ｏ３的润湿性较

差，高宽比为０．１２５。

　　由熔剂高宽比计算结果表明，前期设计熔剂与铝熔

体中的Ａｌ２Ｏ３润湿性最好，因此考虑分别选择（ＣａＦ２＋

ＡｌＦ３＋Ｎａ３ＡｌＦ６）共晶成分中单一氟化物作为辅助组元

熔剂［后面用“单一氟化物”统称（ＣａＦ２＋ＡｌＦ３＋Ｎａ３

ＡｌＦ６）共晶成分中的ＣａＦ２、ＡｌＦ３、Ｎａ３ＡｌＦ６］，进行熔剂

与铝熔体中Ａｌ２Ｏ３界面润湿性的分子动力学模拟并对

比分析，其中辅助组元含量为１５％。熔剂组成选用将

近１０００个原子，其中氟化物质量分数为１５％，计算得

各混合熔剂的离子数量见表２（“１５％的ＡｌＦ３熔剂”表示

“等摩尔比ＮａＣｌ＋ＫＣｌ组成中添加１５％含量的ＡｌＦ３熔

剂”，１５％ＣａＦ２熔剂、１５％Ｎａ３ＡｌＦ６熔剂同理）。

表２　各混合熔剂的离子数量

犜犪犫．２　犙狌犪狀狋犻狋犻犲狊狅犳犻狅狀狊犻狀犲犪犮犺犿犻狓犲犱犳犾狌狓

熔剂组成
熔剂中离子数量

Ｎａ＋ Ｋ＋ Ｃｌ－ Ｃａ２＋ Ａｌ３＋ Ｆ－

ＮａＣｌ＋ＫＣｌ＋１５％的ＡｌＦ３ １９７ １９７ ３９４ － ５５ １６５

ＮａＣｌ＋ＫＣｌ＋１５％的ＣａＦ２ ２０６ ２０６ ４１２ ６２ － １２４

ＮａＣｌ＋ＫＣｌ＋１５％的Ｎａ３ＡｌＦ６２６３ １９７ ３９４ － ２２ １３２

　　添加１５％的单一氟化物后熔剂与铝熔体中Ａｌ２Ｏ３

的润湿行为的分子动力学模拟结果见图４。图５为相

对应的熔剂与铝熔体中Ａｌ２Ｏ３润湿后的高宽比。由图

（ａ）狓（Ｎａ３ＡｌＦ６）＝１５％，０ｐｓ （ｂ）狓（Ｎａ３ＡｌＦ６）＝１５％，７５０ｐｓ （ｃ）狓（Ｎａ３ＡｌＦ６）＝１５％，１５００ｐｓ

（ｄ）狓（ＣａＦ２）＝１５％，０ｐｓ （ｅ）狓（ＣａＦ２）＝１５％，７５０ｐｓ （ｆ）狓（ＣａＦ２）＝１５％，１５００ｐｓ

（ｇ）狓（ＡｌＦ３）＝１５％，０ｐｓ （ｈ）狓（ＡｌＦ３）＝１５％，７５０ｐｓ （ｉ）狓（ＡｌＦ３）＝１５％，１５００ｐｓ

图４　添加单一氟化物后熔剂与铝熔体中Ａｌ２Ｏ３的润湿行为

Ｆｉｇ．４　ＷｅｔｔｉｎｇｂｅｈａｖｉｏｒｏｆｆｌｕｘｗｉｔｈＡｌ２Ｏ３ｉｎａｌｕｍｉｎｕｍｍｅｌｔａｆｔｅｒａｄｄｉｎｇｆｌｕｏｒｉｄｅ
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５可以看出，单一氟化物作为辅助组元熔剂中，１５％的

Ｎａ３ＡｌＦ６熔剂与铝熔体中Ａｌ２Ｏ３的润湿性最佳。由图４

可以看出，随时间推移，１５％的Ｎａ３ＡｌＦ６熔剂与１５％的

ＣａＦ２熔剂均快速覆盖到Ａｌ２Ｏ３表面，而１５％ＡｌＦ３熔剂

与铝熔体中Ａｌ２Ｏ３的润湿性最差，几乎不润湿，且由高

宽比的浮动可进一步证明该熔剂与铝熔体中的Ａｌ２Ｏ３

润湿性较差。最终，１５％的 Ｎａ３ＡｌＦ６熔剂与铝熔体中

Ａｌ２Ｏ３润湿后的高宽比为０．１０６，略小于１５％共晶熔剂

的０．０９１，润湿性较好，１５％的ＣａＦ２熔剂与铝熔体中Ａｌ２

Ｏ３润湿后的高宽比为０．１７９，润湿效果一般，而１５％的

图５　单一氟化物作为辅助组元熔剂与铝熔体中Ａｌ２Ｏ３

润湿后的高宽比

Ｆｉｇ．５　Ｈｅｉｇｈｔｔｏｗｉｄｔｈｒａｔｉｏｏｆｆｌｕｘｗｉｔｈｓｉｎｇｌｅｆｌｕｏｒｉｄｅａｓ

ａｕｘｉｌｉａｒｙｃｏｍｐｏｎｅｎｔａｎｄＡｌ２Ｏ３ｉｎａｌｕｍｉｎｕｍｍｅｌｔａｆｔｅｒｗｅｔｔｉｎｇ

ＡｌＦ３熔剂与铝熔体中Ａｌ２Ｏ３润湿后的高宽比为０．５３４，

说明１５％的ＡｌＦ３熔剂与铝熔体中Ａｌ２Ｏ３润湿性差。

　　以上模拟过程分析了熔剂与铝熔体中氧化铝的润

湿情况，表明１５％共晶熔剂与铝熔体中氧化铝的润湿

性最好。良好的熔剂不但应具备与Ａｌ２Ｏ３很好的润湿

性，还必须与铝熔体不润湿，才能在分解表面Ａｌ２Ｏ３后

有效地从铝熔体中分离出来，从而不污染铝熔体。图６

为（ＣａＦ２＋ＡｌＦ３＋Ｎａ３ＡｌＦ６）共晶成分含量为１０％、

１５％、２０％熔剂与铝熔体界面润湿行为的分子动力学模

拟结果，图７为等摩尔比 ＮａＣｌ＋ＫＣｌ组成中添加氟化

物后与铝熔体的润湿行为的分子动力学模拟结果。可

以看出，以上６种熔剂与铝熔体的润湿性均较差，均有

利于从铝熔体中分离出来。

　　通过熔剂与铝熔体中氧化铝及铝熔体的润湿行为

的分子动力学模拟结果可看出，相比于等摩尔比

ＮａＣｌ＋ＫＣｌ中添加单一氟化物作为辅助组元的熔剂，

１５％共晶成分作为辅助组元的熔剂与铝熔体中Ａｌ２Ｏ３

的润湿性较好，有利于提高熔剂与铝熔体中Ａｌ２Ｏ３的接

触概率，同时熔剂与铝熔体润湿性也较差。熔剂与铝熔

体中Ａｌ２Ｏ３的润湿性较好，熔剂熔解氧化层的能力也较

强，因此设计Ａ３５６废铝屑在熔剂中熔化的聚集试验，

（ａ）狓（ＣａＦ２＋ＡｌＦ２＋Ｎａ３ＡｌＦ６）＝１０％，０ｐｓ （ｂ）狓（ＣａＦ２＋ＡｌＦ２＋Ｎａ３ＡｌＦ６）＝１０％，１０ｐｓ （ｃ）狓（ＣａＦ２＋ＡｌＦ２＋Ｎａ３ＡｌＦ６）＝１０％，１５００ｐｓ

（ｄ）狓（ＣａＦ２＋ＡｌＦ２＋Ｎａ３ＡｌＦ６）＝１５％，０ｐｓ （ｅ）狓（ＣａＦ２＋ＡｌＦ２＋Ｎａ３ＡｌＦ６）＝１５％，１０ｐｓ （ｆ）狓（ＣａＦ２＋ＡｌＦ２＋Ｎａ３ＡｌＦ６）＝１５％，１５００ｐｓ

（ｇ）狓（ＣａＦ２＋ＡｌＦ２＋Ｎａ３ＡｌＦ６）＝２０％，０ｐｓ （ｈ）狓（ＣａＦ２＋ＡｌＦ２＋Ｎａ３ＡｌＦ６）＝２０％，１０ｐｓ （ｉ）狓（ＣａＦ２＋ＡｌＦ２＋Ｎａ３ＡｌＦ６）＝２０％，１５００ｐｓ

图６　等摩尔比（ＮａＣｌ＋ＫＣｌ）组成中添加共晶熔剂与铝熔体润湿行为的分子动力学模拟结果

Ｆｉｇ．６　Ｍｏｌｅｃｕｌａｒｄｙｎａｍｉｃｓｓｉｍｕｌａｔｉｏｎｒｅｓｕｌｔｓｏｆｗｅｔｔｉｎｇｂｅｈａｖｉｏｒｏｆａｌｕｍｉｎｕｍｍｅｌｔａｎｄｅｑｕｉｍｏｌａｒ（ＮａＣｌ＋ＫＣｌ）ｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎ

ｗｉｔｈｅｕｔｅｃｔｉｃｆｌｕｘａｄｄｉｔｉｏｎ
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（ａ）狓（ＡｌＦ３）＝１５％，０ｐｓ （ｂ）狓（ＡｌＦ３）＝１５％，７５０ｐｓ （ｃ）狓（ＡｌＦ３）＝１５％，１５００ｐｓ

（ｄ）狓（ＣａＦ２）＝１５％，０ｐｓ （ｅ）狓（ＣａＦ２）＝１５％，７５０ｐｓ （ｆ）狓（ＣａＦ２）＝１５％，１５００ｐｓ

（ｇ）狓（Ｎａ３ＡｌＦ６）＝１５％，０ｐｓ （ｈ）狓（Ｎａ３ＡｌＦ６）＝１５％，７５０ｐｓ （ｉ）狓（Ｎａ３ＡｌＦ６）＝１５％，１５００ｐｓ

图７　等摩尔比（ＮａＣｌ＋ＫＣｌ）组成中添加氟化物后与铝熔体的润湿行为的分子动力学模拟结果

Ｆｉｇ．７　Ｍｏｌｅｃｕｌａｒｄｙｎａｍｉｃｓｓｉｍｕｌａｔｉｏｎｒｅｓｕｌｔｓｏｆｗｅｔｔｉｎｇｂｅｈａｖｉｏｒｏｆａｌｕｍｉｎｕｍｍｅｌｔａｎｄｅｑｕｉｍｏｌａｒ（ＮａＣｌ＋ＫＣｌ）ｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎ

ｗｉｔｈｆｌｕｏｒｉｄｅａｄｄｉｔｉｏｎ

以研究不同熔剂熔解Ａ３５６废铝屑表面氧化膜的能力。

选用 １５％ 的 ＡｌＦ３熔剂、１５％ 的 ＣａＦ２熔剂、１５％ 的

Ｎａ３ＡｌＦ６熔剂以及１５％共晶熔剂，在１０ｇＡ３５６废铝屑

中加入２４ｇ熔剂来观察不同Ａ３５６铝屑在不同熔剂下

的聚集情况。Ａ３５６废铝屑初始状态见图８。

　　图９是熔剂混合量为２４ｇ时Ａ３５６铝屑聚集的效

果。可以看出，１５％共晶熔剂熔解Ａ３５６铝屑表面氧化

膜的能力相较于单一氟化物作为辅助组元的熔剂较好，

其中１５％Ｎａ３ＡｌＦ６熔剂熔解 Ａ３５６铝屑表面氧化膜的

能 力与１５％共晶熔剂相当，而１５％ＡｌＦ３熔剂和１５％

图８　Ａ３５６废铝屑形貌

Ｆｉｇ．８　ＭｏｒｐｈｏｌｏｇｙｏｆＡ３５６ａｌｕｍｉｎｕｍｃｈｉｐ

（ａ）狓（ＡｌＦ３）＝１５％ （ｂ）狓（ＣａＦ２）＝１５％ （ｃ）狓（Ｎａ３ＡｌＦ６）＝１５％ （ｄ）狓（ＣａＦ２＋ＡｌＦ３＋Ｎａ３ＡｌＦ６）＝１５％

图９　１０ｇＡ３５６铝屑与２４ｇ不同熔剂混合后铝屑的聚集结果

Ｆｉｇ．９　Ａｇｇｒｅｇａｔｉｏｎｒｅｓｕｌｔｓｏｆａｌｕｍｉｎｕｍｃｈｉｐｍｉｘｔｕｒｅｏｆ１０ｇＡ３５６ａｌｕｍｉｎｕｍｃｈｉｐｓｗｉｔｈ２４ｇｄｉｆｆｅｒｅｎｔｆｌｕｘｅｓ
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ＣａＦ２熔剂熔解铝屑表面氧化膜的能力稍差。

３　分析与讨论

铝屑在熔剂中的聚集试验结果与模拟试验结果基

本一致，即熔剂与氧化铝润湿性好，则其溶解氧化膜的

能力也较强，聚集效果也较好。铝屑在铝熔体的聚集过

程见图１０。铝合金和 Ａｌ２Ｏ３氧化膜的热膨胀系数不

同，铝屑熔化后其表面的氧化膜在热应力的作用下出现

裂缝，与相邻铝液滴在破裂处接触聚集成较大的铝液

滴。

图１０　铝液滴聚集过程示意图

Ｆｉｇ．１０　Ｓｃｈｅｍａｔｉｃｄｉａｇｒａｍｏｆａｇｇｒｅｇａｔｉｏｎ

ｐｒｏｃｅｓｓｏｆａｌｕｍｉｎｕｍｄｒｏｐｌｅｔｓ

　　铝液滴的聚集过程受其他阻力影响，主要包括熔剂

与铝液的润湿性和粘度。分子动力学模拟结果表明，

ＮａＣｌ＋ＫＣｌ熔剂中加入ＣａＦ２、Ｎａ３ＡｌＦ６和ＡｌＦ３后与铝

液润湿性差，因此不会阻碍铝液滴的聚集，但熔剂粘度

会阻碍铝液滴的聚集，粘度越大，阻力越大。废铝在熔

剂中的聚集过程受两个因素影响，一是熔剂中应含有自

由的Ｆ－，二是熔剂与 Ａｌ２Ｏ３氧化膜能否充分地润湿。

由分子动力学模拟结果可见，１５％共晶熔剂相比于单一

氟化物作为辅助组元的熔剂，与铝熔体中Ａｌ２Ｏ３有更好

的润湿性，这为铝屑在熔剂中能够更好的聚集提供了条

件。关于Ｆ－与Ａｌ２Ｏ３的作用机理，一般认为是由于Ｆ
－

的半径（０．１３６ｎｍ）与 Ａｌ２Ｏ３晶格中的 Ｏ
２－半径（０．１２

ｎｍ）接近，在熔剂环境下 Ｏ２－与熔剂中的自由Ｆ－可以

彼此易位，生成中间态铝氧氟络合离子。该中间态络合

离子可以降低Ａｌ２Ｏ３晶体的溶解活化能，促进Ａｌ２Ｏ３晶

体的溶解［１３］。

４　结　论

（１）ＮａＣｌＫＣｌ熔剂中ＣａＦ２＋ＡｌＦ３＋Ｎａ３ＡｌＦ６共晶

成分含量为１５％时，熔剂与氧化铝的润湿性最好，确定

辅助组元含量为 １５％；进 一 步 对 ＣａＦ２ ＋ＡｌＦ３ ＋

Ｎａ３ＡｌＦ６共晶成分作为辅助组元和单一氟化物作为辅

助组元熔剂与铝熔体中氧化铝及铝熔体的润湿行为进

行对比，结果表明，ＣａＦ２＋ＡｌＦ３＋Ｎａ３ＡｌＦ６共晶成分作

为辅助组元熔剂与铝熔体中Ａｌ２Ｏ３的润湿性最好，与铝

熔体的润湿性较差。

（２）Ａ３５６废铝屑在熔剂中熔化过程的聚集试验结

果表明，ＣａＦ２＋ＡｌＦ３＋Ｎａ３ＡｌＦ６共晶成分作为辅助组元

的熔剂与单一氟化物作为辅助组元的熔剂溶解 Ａ３５６

铝屑表面氧化膜的能力有较大差别，其中 ＣａＦ２＋

ＡｌＦ３＋Ｎａ３ＡｌＦ６共晶成分作为辅助组元的熔剂具有更

好的溶解Ａ３５６铝屑表面氧化膜的能力。

（３）Ａ３５６ 废 铝 屑 在 １５％ 的 （ＣａＦ２ ＋ ＡｌＦ３ ＋

ＮａＡｌＦ３）熔剂中熔化过程的聚集效果最佳，是因为

１５％共晶熔剂与 Ａ３５６废铝屑表面氧化膜的润湿性最

好，有利于熔剂吸附并溶解 Ａ３５６废铝屑表面氧化膜。

且根据Ｆ－与Ａｌ２Ｏ３的作用机理可推测，１５％共晶熔剂

可能拥有更多的自由Ｆ－与Ｏ２－易位，生成中间态铝氧

氟络合离子，促进Ａｌ２Ｏ３的溶解。
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