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摘  要：基于熔渣结构的离子与分子共存理论和 Butler 方程建立了 MgO-B2O3-SiO2-CaO-Al2O3体系表面张力计算

模型，计算了该体系及其子体系表面张力值，考察了熔渣表面张力随熔渣组分的变化规律，以期为富硼渣调控和

综合利用提供参考。结果表明：本模型计算的熔渣表面张力值与实验值吻合较好，模型平均相对误差为 9.03%。

含 B2O3 的二元体系中，B2O3 组元显著降低熔渣表面张力，纯氧化物表面张力值与形成氧化物阳离子的静电势及

氧化物中离子键的分数有关。含 B2O3 的多元体系中，熔渣表面张力随着 B2O3 含量的增加而显著降低，但随着

MgO 和 SiO2质量比、CaO 含量和 Al2O3含量的增加而逐渐增大，且 CaO 和 Al2O3含量对含 B2O3渣表面张力的影

响基本相当。 
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我国蕴藏丰富的硼铁矿资源，硼铁精矿高炉冶炼

后得到含硼生铁和富硼渣[1]。富硼渣中主要物相为遂

安石(2MgO·B2O3)、镁橄榄石(2MgO·SiO2)以及少量的

钙黄长石(2CaO·Al2O3·SiO2)[2]。其化学成分约为 B2O3 
14%~17%、MgO 43%~46%、SiO2 20%~23%、CaO 
4%~6%、Al2O3 6%~8%(质量分数)[3]。硼铁矿高炉铁硼

分离过程中，表面张力过小时，渣铁分离困难，金属

熔体容易进入熔渣中，不利于硼铁分离提取。富硼渣

是宝贵的二次资源，富硼渣主要通过碳碱法、硫酸法、

熔态钠化−热处理−加压水浸法等方法用来生产硼砂、

硼酸和一水硫酸镁等[4−6]。富硼渣还可通过多组分整体

转型，制备具有富硼渣资源特点的含硼复合材料[7]。 
硼铁矿火法分离工艺中铁硼分离程度决定富硼渣

中有价硼、镁等资源的品味，对富硼渣中有价元素的

分离利用产生重要影响。而富硼渣的熔体物性对铁硼

分离提取具有显著影响，其中表面张力对渣金界面反

应、硼铁分离提取等过程具有决定作用[8]。目前，虽

然一些研究者研究了含硼渣的表面张力[9−10]，但鉴于

熔渣表面张力测定的实验难度大，富硼渣成分复杂且

变化范围广，因此，利用模型对多元富硼渣体系表面

张力进行计算和预测很有必要，目前关于多元含硼渣

体系的表面张力计算模型尚未见报道。 
BULTER[11]根据化学势和表面能建立了熔体表面

张力计算方程(Butler 方程)。成国光等[12]基于熔渣结构

离子和分子共存理论以及 Butler 方程，提出了一个热

力学模型计算熔渣的表面张力，该模型计算过程中基

于纯组分的表面张力和摩尔体积，结合实际熔渣结构

合理假设，模型简单且适用性强，在多组元熔渣表面

张力计算中得到广泛验证和推广[13−14]。因此，本文作

者基于含 B2O3 熔渣结构的离子与分子共存理论和熔

体表面张力的 Butler 方程，建立 MgO-B2O3- SiO2-CaO- 
Al2O3 富硼渣体系表面张力的计算模型，并将计算结

果与对应的实验测量值进行对比，以验证模型的准确

性；并在此基础上，计算 1873K 下 MgO-B2O3-SiO2- 
CaO-Al2O3 渣系及其子体系的熔渣表面张力，考察熔

渣表面张力随熔渣组分的变化规律，以期为富硼渣调 
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控和综合利用提供参考。 
 

1  MgO-B2O3-SiO2-CaO-Al2O3 体系

熔渣结构单元的确定 
 

本模型的关键环节即为依据熔渣结构离子与分子

共存理论确定熔渣中离子、简单分子和复杂分子。目

前，MgO-B2O3-SiO2-CaO-Al2O3 五元富硼渣体系相图

及物相关系未见文献报道，本文作者通过相关的含硼

三元体系确定富硼渣体系的物相。MgO-B2O3-SiO2 三

元相图显示，渣系中存在众多物相，但三元渣系中不

存在三元复杂化合物[15]。MgO-SiO2 二元体系中，确

定的主要物相为 2MgO·SiO2 和 MgO·SiO2 两种复杂化

合物，B2O3-SiO2二元体系中无复杂化合物，B2O3-MgO
二元体系中确定存在 3MgO·B2O3 和 2MgO·B2O3 复杂

化合物，但对是否存在 MgO·B2O3和 MgO·2B2O3物相

是否稳定存在尚存在争议[16−18]，在 MgO-B2O3二元体

系 物 相 尚 存 争 议 的 情 况 下 ， 本 研 究 中 确 定

MgO-B2O3-SiO2 三元体系熔渣高温下稳定存在

2MgO·SiO2、MgO·SiO2、3MgO·B2O3和 2MgO·B2O3 4
种复杂化合物。CaO-B2O3-SiO2三元体系中，CaO·SiO2、

3CaO·2SiO2、2CaO·SiO2和 3CaO·SiO2 4 种复杂化合物

确定存在于 CaO-SiO2二元体系中，B2O3-CaO 二元体

系中存在的复杂化合物为 3CaO·B2O3、2CaO·B2O3、

CaO·B2O3 和 CaO·2B2O3 ， 三 元 复 杂 化 合 物

B2O3·CaO·2SiO2作为自然矿物(硅酸硼钙石，又称赛黄

晶)存在，MOREY 等[19]通过水热法合成了该复杂化合

物。FLINT 等[20]报道了 B2O3·5CaO·2SiO2 复杂化合物

的存在，但 SUZUKI 等[21]否定 B2O3·5CaO·2SiO2存在，

而 认 为 存 在 1713K(1440 ℃) 以 下 稳 定 存 在 的

B2O3·11CaO·4SiO2 复 杂 化 合 物 。 目 前 ， 相 关

CaO-B2O3-SiO2 三元优化相图对 B2O3·5CaO·2SiO2 和

B2O3·11CaO·4SiO2 是否稳定存在也没有定论[22−23]。在

此情况下，本研究中规定 CaO-B2O3-SiO2 三元体系熔

渣高温下稳定存在CaO·SiO2、3CaO·2SiO2、2CaO·SiO2、

3CaO·SiO2 、 3CaO·B2O3 、 2CaO·B2O3 、CaO·B2O3 、

CaO·2B2O3和 B2O3·CaO·2SiO2 9 种复杂化合物[24−25]。

Al2O3-B2O3-SiO2 三元体系中不存在三元复杂化合  
物 [26] ， Al2O3-SiO2 二元体系中确定的主要物相      
为 3Al2O3·2SiO2，Al2O3-B2O3 二元体系中确定的主要

物相为 9Al2O3·2B2O3 和 2Al2O3·B2O3。本研究中确定

Al2O3-B2O3-SiO2 三元体系熔渣高温下稳定存在

3Al2O3·2SiO2、9Al2O3·2B2O3和 2Al2O3·B2O3 3 种复杂

化合物。另外，MgO-SiO2-CaO-Al2O3体系[27]中确定的

主要物相为 3CaO·Al2O3、12CaO·7Al2O3、CaO·Al2O3、

CaO·2Al2O3、CaO·6Al2O3、MgO·Al2O3、CaO·Al2O3·SiO2、

2CaO·Al2O3·SiO2、CaO·MgO·SiO2和 2CaO·MgO·2SiO2。

综上所述，本研究中确定 MgO-B2O3-SiO2-CaO-Al2O3

体系熔渣中存在的结构单元包括 Mg2+、Ca2+和 O2− 3
种简单离子，B2O3、SiO2和 Al2O3 3 种简单分子以及

上述 26 个复杂化合物分子。 
 

2  MgO-B2O3-SiO2-CaO-Al2O3 体系

熔渣表面张力模型的建立 
 

Butler 假设熔体表面相内组分与体相内组分在热

力学上都达到平衡，推导出表面张力与热力学性质之

间的关系(Butler 方程)[11]。本模型基于 Butler 方程计算

熔渣表面张力，熔渣表面相和体相内组分通过熔渣结

构离子与分子共存理论来确立。本模型主要假设如下：

1) 熔渣表面相与体相都遵守熔渣结构离子与分子共

存理论，即组元结构都由简单离子、分子和复合分子

组成，熔渣表面相和体相中简单离子和分子进行着形

成复合分子的动力学质量平衡反应，且表面相和体相

中形成复合分子的反应都遵守质量作用定律；2) 熔渣

表面相和体相中各组元的质量作用浓度和熔渣表面张

力符合 Butler 方程： 
 

Surf
Pure

Bulk= ln i
i

i i

NRT
A N

σ σ +                        (1) 

 
式中：σi

pure 表示纯组元 i(i=MgO、B2O3、SiO2、CaO
和 Al2O3)的表面张力；Ai 为纯组元 i 的摩尔表面积

(Ai=L·N0
1/3·Vi

2/3，其中 L为校正因子，熔渣中设为 1.091；
N0为阿伏加德罗常数，Vi为组元 i 的摩尔体积)；R 和

T 分别表示摩尔气体常数和绝对温度； Surf
iN 、 Bulk

iN 为

组元 i 在表面相或体相的质量作用浓度。 
根据共存理论 [28]以及上述确定的 MgO-B2O3- 

SiO2-CaO-Al2O3 富硼渣体系熔渣中存在的结构单元，

定义熔渣中成分分别为 b1=ΣnMgO ， b2=ΣnCaO ，

a1=ΣnB2O3，a2=ΣnSiO2和 a3=ΣnAl2O3。结构组元作用浓度

符号表示为：N1=nMgO，N2=nB2O3，N3=nSiO2，N4=nCaO，

N5=nAl2O3，N6=n3MgO·B2O3，N7=n2MgO·B2O3，N8=n2MgO·SiO2，

N9=nMgO·SiO2 ， N10=nCaO·SiO2 ， N11=n3CaO·2SiO2 ， N12= 
n2CaO·SiO2，N13=n3CaO·SiO2，N14=n3CaO·B2O3，N15=n2CaO·B2O3，

N16=nCaO·B2O3，N17=nCaO·2B2O3，N18=nB2O3·CaO·2SiO2，N19= 
n3Al2O3·2SiO2 ，N20=n9Al2O3·2B2O3 ，N21=n2Al2O3·B2O3 ，N22= 
n3CaO·Al2O3 ， N23=n12CaO·7Al2O3 ， N24=nCaO·Al2O3 ，

N25=nCaO·2Al2O3，N26=nCaO·6Al2O3，N27=nMgO·Al2O3，N28= 
nCaO·Al2O3·SiO2 ， N29=n2CaO·Al2O3·SiO2 ， N30=nCaO·MgO·SiO2 ，

N31=n2CaO·MgO·2SiO2。 
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所有组元总平衡摩尔数表示为Σni。各组元作用浓

度表达式为：N1=2n1/Σni，N2=n2/Σni，N3=n3/Σni，

N4=2n4/Σni，N5=n2/Σni。 
在 1773~1873 K 温度范围内，熔渣中各组分之间

形成复杂分子的反应式及其达到平衡时的标准 Gibbs
自由能(以纯物质为标准态)和质量作用浓度的表达式

如表 1 所列，其中所有反应的平衡常数 Ki
Θ可通过

Ki
Θ=exp[−ΔrGm i

Θ/(RT)]的关系式进行计算。 
MgO-B2O3-SiO2-CaO-Al2O3 渣系中质量平衡公式

如下： 
 
b1=Σni·(0.5N1+3N6+2N7+3N8+N9+N27+N30+N31)     (2) 

b2=Σni·(0.5N4+N10+3N11+2N12+3N13+3N14+2N15+  
N16+N17+N18+3N22+12N23+N24+N25+N26+N28+ 

 
2N29+N30+2N31)                          (3) 

 
a1=Σni·(N2+N6+N7+N14+N15+N16+2N17+2N20+N21)   (4) 
 
a2=Σni·(N3+N8+N9+N10+2N11+N12+N13+2N18+  

2N19+N28+N29+N30+2N31)                (5) 
 
a3=Σni·(N5+3N19+9N20+2N21+N22+7N23+N24+  

2N25+6N26+N27+N28+N29)                   (6) 
 
N1+N2+N3+…+N31=1                          (7) 
 

因此，由表 1 和式(2)~(7)建立计算 MgO-B2O3- 
 

表 1  MgO-B2O3-SiO2-CaO-Al2O3渣系中复杂分子的化学反应及标准 Gibbs 自由能和作用浓度的表达式 

Table 1  Formulas of action concentrations, standard Gibbs free energies and chemical reactions of complex molecules in 

MgO-B2O3-SiO2-CaO-Al2O3 slag system 

Structural unit Chemical equation ΔGmi
Θ/(J·mol−1) Concentration expression

3MgO·B2O3 3(Mg2++O2−)+B2O3=3MgO·B2O3 −175754.4+26.1T N6=K1N1
3N2 

2MgO·B2O3 2(Mg2++O2−)+B2O3=2MgO·B2O3 −149543.8+26.4T N7=K2N1
2N2 

2MgO·SiO2 2(Mg2++O2−)+SiO2= 2MgO·SiO2 −77403+11.0T N8=K3N1
2N3 

MgO·SiO2 (Mg2++O2−)+SiO2=MgO·SiO2 43400−40.0T N9=K4N1N3 

CaO·SiO2 (Ca2++O2−)+SiO2=CaO·SiO2 −22476−38.52T N10=K5N3N4 

3CaO·2SiO2 3(Ca2++O2−)+2SiO2=3CaO·2SiO2 −258102−0.317T N11=K6N3
2N4

3 

2CaO·SiO2 2(Ca2++O2−)+SiO2=2CaO·SiO2 −100986−24.03T N12=K7N3N4
2 

3CaO·SiO2 3(Ca2++O2−)+SiO2=3CaO·SiO2 −138462−26.732T N13=K8N3N4
3 

3CaO·B2O3 3(Ca2++O2−)+B2O3=3CaO·B2O3 −129790.8−54.60T N14=K9N2N4
3 

2CaO·B2O3 2(Ca2++O2−)+B2O3=2CaO·B2O3 −108019.44−46.56T N15=K10N2N4
2 

CaO·B2O3 (Ca2++O2−)+B2O3=CaO·B2O3 −75362.4−20.77T N16=K11N2N4 

CaO·2B2O3 (Ca2++O2−)+2B2O3=CaO·2B2O3 −109694.16−0.67T N17=K12N2
2N4 

B2O3·CaO·2SiO2 (Ca2++O2−)+B2O3+2SiO2=B2O3·CaO·2SiO2 −167116.3+38.46T N18=K13N2N3
2N4 

3Al2O3·2SiO2 3Al2O3+2SiO2=3Al2O3·2SiO2 18935−27.009T N19=K14N3
2N5

3 

9Al2O3·2B2O3 9Al2O3+2B2O3=9Al2O3·2B2O3 −176749.5+58.27T N20=K15N2
2N5

9 

2Al2O3·B2O3 2Al2O3+B2O3=2Al2O3·B2O3 −91712+30.097T N21=K16N2N5
2 

3CaO·Al2O3 3(Ca2++O2−)+Al2O3=3CaO·Al2O3 −20123−19.089T N22=K17N4
3N5 

12CaO·7Al2O3 12(Ca2++O2−)+7Al2O3=12CaO·7Al2O3 −86100−205.1T N23=K18N4
12N5

7 

CaO·Al2O3 (Ca2++O2−)+Al2O3=CaO·Al2O3 −1716−45.309T N24=K19N4N5 

CaO·2Al2O3 (Ca2++O2−)+2Al2O3=CaO·2Al2O3 −5447−6.050T N25=K20N4N5
2 

CaO·6Al2O3 (Ca2++O2−)+6Al2O3=CaO·6Al2O3 −22902−28.486T N26=K21N4N5
6 

MgO·Al2O3 (Mg2++O2−)+Al2O3=MgO·Al2O3 −15606−15.034T N27=K22N1N5 

CaO·Al2O3·SiO2 (Ca2++O2−)+Al2O3+SiO2= CaO·Al2O3·SiO2 −66387−22.869T N28=K23N3N4N5 

2CaO·Al2O3·SiO2 2(Ca2++O2−)+Al2O3+SiO2=2CaO·Al2O3·SiO2 −137321−39.317T N29=K24N3N4
2N5 

CaO·MgO·SiO2 (Ca2++O2−)+(Mg2++O2−)+SiO2=CaO·MgO·SiO2 −108248−7.595T N30=K25N1N3N4 

2CaO·MgO·2SiO2 
2(Ca2++O2−)+(Mg2++O2−)+2SiO2= 

2CaO·MgO·2SiO2 
−186446−15.933T N31=K26N1N3

2N4
2 
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SiO2-CaO-Al2O3渣系中结构组元和离子对作用浓度 Ni 
的控制方程，其中 N6~N31由 N1~N5表示出来。在一定

温度下，熔渣成分代入该方程组，采用迭代法计算出

所有结构组元和离子对的作用浓度。 
对于MgO-B2O3-SiO2-CaO-Al2O3体系，依据Bulter

方程，其表面张力可以分别表示为 
 

Surf
MgOPure

MgO Bulk
MgO MgO

= ln
NRT

A N
σ σ +                      (8) 

 

2 3

2 3
2 3 2 3

Surf
B OPure

B O Bulk
B O B O

= ln
NRT

A N
σ σ +                     (9) 

 

2

2
2 2

Surf
SiOPure

SiO Bulk
SiO SiO

= ln
NRT

A N
σ σ +                     (10) 

 
Surf

Pure CaO
CaO Bulk

CaO CaO
= ln

NRT
A N

σ σ +                     (11) 

 

2 3

2 3
2 3 2 3

Surf
Al OPure

Al O Bulk
Al O Al O

= ln
NRT

A N
σ σ +                   (12) 

 
依据上述描述，建立模型可计算熔渣表面张力，

其中，Ni
Bulk可以通过熔渣成分的摩尔分数和基于熔渣

结构离子与分子共存理论的形成复合分子的化学平衡

计算得出。然后进一步基于共存理论和 Butler 方程，

通过已知量 Ni
Surf、σi

Pure 和 Ai，利用方程(8)~(12)可计

算出 σ和 Ni
Surf 值。MgO-B2O3-SiO2-CaO-Al2O3渣系中

σi
Pure和 Ai数据可见表 2 和 3[29−30]。 

 

3  计算结果及讨论 
 
3.1  表面张力的计算值与实测值对比 

为了验证本模型计算结果的准确性，需将计算结

果与文献实验数据进行对比。富硼渣相关体系中，已 
 
表 2  纯组元表面张力与温度的关系 

Table 2  Temperature dependence of surface tension of pure 

components 

Component 
Surface tension calculation 

expression/(N·m−1) 
Temperature/K

MgO (1770−0.636T)×10−3 1623−1873 

B2O3 (37.9+0.036T)×10−3 973−1673 

SiO2 (243.2+0.031T)×10−3 1773−2073 

CaO (791−0.0935T)×10−3 1573−1873 

Al2O3 (1024−0.177T)×10−3 1473−1873 

表 3  纯组元摩尔体积与温度的关系 

Table 3  Relationship between molar volume of pure 

components and temperature 

Component Molar volume calculation expression/(m3·mol−1)

MgO 16.1[1+1×10−4(T−1773)]×10−6 

B2O3 45.8[1+1×10−4(T−773)]×10−6 

SiO2 27.516[1+1×10−4(T−1773)]×10−6 

CaO 20.7[1+1×10−4(T−1773)]×10−6 

Al2O3 28.3[1+1×10−4(T −1773)]×10−6 

 

有 B2O3-CaO 体系、B2O3-SiO2-CaO 体系、B2O3-CaO- 

Al2O3 体系、 B2O3-SiO2-CaO-Al2O3 体系和 MgO- 

B2O3-SiO2-CaO-Al2O3 体系的表面张力实验数据的报

道[9−10]，相关体系的组分范围及温度范围如表 4 所列。

本研究中计算了上述体系的表面张力计算值，并与文

献实验数据进行了对比，对比结果如图 1 和表 4 所示。

5 个体系文献实验结果与计算结果总平均相当误差为

9.03%。大多数熔渣的表面张力实验误差一般为

±5%~10%，由此可知，本模型计算的熔渣表面张力

值与实验值吻合较好。比较结果显示，B2O3-SiO2-CaO

体系和 B2O3-CaO-Al2O3体系偏差较大，这一方面可能

与表面张力高温测量难度和精度导致的误差有关，另

一方面本模型未考虑熔渣中部分组元会存在饱和现

象。由于氧化物纯物质的熔点偏高，计算温度下采用

的氧化物纯组分表面张力数据由已有纯物质的实验数

据进行合理的外推得到，这些也可能对模型计算结果

带来一定的误差。 
 

 
图 1  MgO-B2O3-SiO2-CaO-Al2O3体系相关渣系表面张力计

算值与文献实验数据的比较 

Fig. 1  Comparison between calculated values with measured 

values from literature for MgO-B2O3-SiO2-CaO-Al2O3 related 

system 
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表 4  富硼渣相关实验渣系组分、温度及相对平均误差 

Table 4  Composition content, temperature and relative error average error for B2O3-riched related experimental system 

System 
Composition content, w/% 

Temperature/K Average error/%
MgO B2O3 SiO2 CaO Al2O3 

B2O3-CaO      1273−1873 6.57 

B2O3-CaO-Al2O3  5-20  44.0−52.3 36.0−42.8 1673 17.62 

B2O3-SiO2-CaO  14.0−57.12 4.56−30.12 32.31−59.09  1673 12.5 

B2O3-SiO2-CaO- l2O3  5−10 23.3−40.4 44.9−62 14.7 1563−1643 10.9 

MgO-B2O3-SiO2-CaO-Al2O3 8−52 0.0−16.0 18−38 6−52 8−20 1753−1903 9.8 

Total       9.03 

 

3.2  含 B2O3二元体系熔渣表面张力 
采用本模型计算 1873K 下含 B2O3 二元体系熔渣

表面张力，考察 B2O3 含量对熔渣表面张力的影响。

MgO-B2O3体系中，1873K 时，在富 MgO 区(B2O3含

量(质量分数)小于 28%)，存在 MgO 相和液相的固液

两相区(L2+MgO)，在富 B2O3 区(B2O3 含量(质量分数)
大于 70%)存在两液相不互溶区(L1+L2)，且该区处于亚

稳态，有关该亚稳态区，其边界、体系热力学性质等

研究尚不清楚，因此，本研究中虽然计算了 MgO-B2O3

渣系全浓度范围内的表面张力变化情况，但仅 B2O3

含量在 28%~70%范围内熔渣处于单一液相区(L2)范 
围[31]；CaO-B2O3 体系中，在富 B2O3 区同样存在两液

相不互溶区，在不互溶区存在温度相对较低       
(＜1490 ℃)，因此，1873 K 时，仅在富 CaO 区(B2O3

含量小于 22%)存在氧化钙相和液相的固液两相区

(L+CaO)[24−25]。B2O3-SiO2二元体系中，熔渣液相区(L)
范围比较大，仅富 SiO2 区(B2O3 含量(质量分数)小于

3%)存在方英石相和液相的固液两相区(L+方英石)[9]。

Al2O3-B2O3二元体系中，熔渣液相区(L)范围较窄，仅

在富 B2O3 区(B2O3 含量大于 85%)存在液相区[26]。含

B2O3二元体系熔渣表面张力计算结果如图 2 所示。结

果表明，作为表面活性物质，B2O3组元能够显著降低

熔渣表面张力。熔渣表面张力随着 B2O3含量的增加而

显著降低。MgO-B2O3体系和 CaO-B2O3体系中，酸性

氧化物 B2O3 的增加，将导致阴离子结构复杂化，阴

离子团聚合程度增强，对阳离子的静电引力减弱，从

而降低了体系的表面张力 [32]。B2O3-SiO2 体系和

Al2O3-B2O3 体系中，B2O3 对表面张力的降低作用，

则可能与硼氧阴离子团与硅氧阴离子团、铝氧阴离子

团之间的差异有关[10]。 
纯氧化物表面张力主要与离子间的键能有关，形

成氧化物的离子的静电势(Z/r)大，且离子键分数高的

氧化物有较大的表面张力[33]。纯组分氧化物的静电势

和离子键分数如图 3 所示[34]。纯液态 B2O3 属于表面 

 
图 2  1873 K 时含 B2O3二元熔渣表面张力 

Fig. 2  Surface tension of molten binary system containing 

B2O3 at 1873 K: (a) B2O3-CaO and B2O3-MgO binary systems; 

(b) Al2O3-B2O3 and B2O3-SiO2 binary systems 

 
活性物质，在 1873 K 时的表面张力约为 0.104 N/m，

仅为 MgO、CaO、Al2O3和 SiO2同温度纯物质表面张

力数据的 1/6~1/3。Si4+和 B3+离子虽然静电势很高，但

其离子键分数较低(＜50%)，易形成共价键高、静电势

小的络离子，从而其表面张力值较小；Mg2+、Ca2+和

Al3+离子虽然静电势较小，但离子键分数较高，从而

具有较高的表面张力值。 
 
3.3  含 B2O3三元体系熔渣表面张力 

1873K 时含 B2O3 三元体系等温相图及液相线如

图 4 所示。实际条件下，Si 常存在于金属相中，而 SiO2 
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图 3  1873K下纯氧化物的表面张力值与离子键分数和阳离

子静电势(Z/r) 

Fig. 3  Relationships between surface tension and ion bond 

fraction (a) and electrostatic potential (b) of cations for pure 

oxide at 1873 K 

 
则以硼硅酸盐的形式存在于熔渣中，因此，SiO2添加

对含 B2O3 三元体系热力学性质的影响仍有待确定，

MgO-B2O3-SiO2、CaO-B2O3-SiO2 和 Al2O3-B2O3-SiO2

三元系相图也需要进一步优化[11]。1873K 时含 B2O3

三元体系熔渣等表面张力线如图 4 所示。结果表明，

在 MgO-B2O3-SiO2体系和 CaO-B2O3-SiO2体系 1873K
完全液相区(Liquid II)范围内，熔渣表面张力值在

0.15~0.45 N/m 范围内；随着 B2O3含量的增加，表面

张力显著降低；随着 SiO2含量、MgO 含量和 CaO 含

量的增加，熔渣表面张力逐渐增大，但 MgO 含量和

CaO 含 量 对 表 面 张 力 的 影 响 更 加 显 著 。 在

Al2O3-B2O3-SiO2 体系 1873K 完全液相区(Liquid)范围

内，熔渣表面张力在 0.10~0.30 N/m 范围内；熔渣表

面张力随 B2O3 含量的增加而逐渐减小，随 SiO2 含量

和 Al2O3含量的增加而逐渐增大。 
 
3.4  MgO-B2O3-SiO2-CaO-Al2O3 体系中组分含量对

熔渣表面张力的影响 
采用本模型，考察 1873K 时组分含量对典型富硼 

 

 

图 4  1873K 时含 B2O3三元系等表面张力线的计算结果 

Fig. 4  Calculated iso-surface tension lines of ternary system 

containing B2O3 at 1873K: (a) MgO-B2O3-SiO2 ternary system; 

(b) CaO-B2O3-SiO2 ternary system; (c) Al2O3-B2O3-SiO2 

ternary system 

 
渣表面张力的影响，计算结果如图 5 所示。图 5(a)为
1873K 时渣中 CaO 含量和 Al2O3 含量分别为 10%和

5%(质量分数)，MgO 和 SiO2质量比为 1.0~2.5 时，不

同 B2O3含量(分别为 10%、15%、20%和 25%(质量分
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数))下熔渣表面张力与 MgO 和 SiO2的质量比的关系。

计算结果显示，熔渣表面张力随着 MgO 和 SiO2的质

量比的增加而逐渐增大，但变化的幅度逐渐降低；熔

渣表面张力随着B2O3含量的增加而逐渐降低，且B2O3

含量对表面张力的影响对 MgO 和 SiO2的质量比更加

显著。图 5(b)为 1873K 时渣中 MgO 和 SiO2的质量比

为 1.5、B2O3含量为 15%、Al2O3含量在 1%~15%时(质
量分数)，不同 CaO 含量(分别为 1%、5%、9%和 13%(质
量分数))下熔渣表面张力与 Al2O3含量的关系。计算结

果显示，熔渣表面张力随 CaO 含量和 Al2O3含量的增

加而逐渐增大，不同 CaO 含量下表面张力随 Al2O3含

量变化的趋势基本一致，CaO 含量对表面张力的影响

与 Al2O3含量对表面张力的影响基本相当。 
综上所述，硼铁矿火法分离工艺中利用铁水和熔

渣在密度、表面张力等方面的差异，实现铁与富硼渣

的分离。通过减少硼铁矿中脉石含量，提高富硼渣中 
 

 
图 5  1873K 下 MgO-B2O3-SiO2-CaO-Al2O3体系熔渣表面张

力与组分含量的关系 

Fig. 5  Relationships between surface tension of 

MgO-B2O3-SiO2-CaO-Al2O3 system with composition at 

1873K: (a) Effects of m(MgO)/m(SiO2) and B2O3 content; (b) 

Effects of CaO content and Al2O3 content 

MgO/SiO2 比值，合理控制 CaO 和 Al2O3 含量，从而

提高富硼渣表面张力，有利于使渣金间具有足够大的

界面张力，提高渣铁分离提取效率。 
 

4  结论 
 

1) 基于熔渣结构离子与分子共存理论和 Butler
方程建立 MgO-B2O3-SiO2-CaO-Al2O3体系熔渣表面张

力计算模型，模型计算结果与实验测量值吻合较好。 
2) 含 B2O3二元体系中，熔渣表面张力随 B2O3含

量的增加而降低，作为表面活性物质，B2O3组元能显

著降低熔渣表面张力。纯氧化物表面张力值与形成氧

化物的阳离子静电势及氧化物中离子键分数有关。 
3) 含B2O3三元体系熔渣表面张力随着B2O3含量

的增加而显著降低；随着 SiO2含量、Al2O3含量、MgO
含量和 CaO 含量的增加，熔渣表面张力逐渐增大。 

4) MgO-B2O3-SiO2-CaO-Al2O3体系熔渣表面张力

随着 MgO 和 SiO2质量比的增加而增大，但变化的幅

度逐渐降低；B2O3组元能够显著降低熔渣表面张力；

熔渣表面张力随 CaO 含量和 Al2O3含量的增加而逐渐

增大，且两者对表面张力的影响基本相当。 
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Calculation of surface tension for 
MgO-B2O3-SiO2-CaO-Al2O3 molten boron-rich slag system 

 
XU Ji-fang1, LI Jian-chao2, 3, WENG Wen-ping1, SHENG Min-qi1, CHEN Dong1, ZHANG Jie-yu2, CHEN Yao1 

 
(1. School of Iron and Steel, Soochow University, Suzhou 215021, China; 

2. State Key Laboratory of Advanced Special Steel, Shanghai University, Shanghai 200072, China; 

3. Department of Materials Engineering, Hebei Institute of Vocational and Technique, Shijiazhuang 050091, China) 

 
Abstract: Based on the coexistence theory of ions and molecules of molten melt structure and Butler’s equation, a 

thermodynamic model was developed to establish the surface tension of MgO-B2O3-SiO2-CaO-Al2O3 system and its 

sub-system. The relationship between the composition and surface tension was investigated, which provided reference for 

the regulation and comprehensive utilization of boron-rich slag. The results indicate that the calculated value of surface 

tension agrees well with the literature data, and the average error is about 9.03%. The surface tension of molten slag 

decreases with increasing the B2O3 component significantly in binary system. The surface tension value of pure oxide is 

related to the electrostatic potential of cations and the ion bond percentage in oxide. The surface tension in 

multi-component system increases with increasing the mass ratios of MgO to SiO2, the CaO content and Al2O3 content, 

and the effect of CaO on surface tension is the same as that of Al2O content. 

Key words: MgO-B2O3-SiO2-CaO-Al2O3 molten slag; surface tension; component content; coexistence theory; 

calculating model 
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