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摘要：铝提纯过程中高效去除Fe杂质存在困难，影响高纯度铝的进一步提纯。本试验研究了

稀土元素La、Ce、Y和Yb添加对工业纯铝熔体中Fe杂质的影响，并综合分析其影响因素和

机制。结果表明，稀土合金化可促进纯铝中杂质Fe的沉降以降低其含量，其中，Y和Yb效果

更优，使Fe杂质最高降低接近40%。稀土可与Fe反应生成Al-Fe-RE化合物，结合RE/Fe原子

比结果，利用第一性原理构建Al-Fe-RE化合物的稳定结构，分别为Al16Fe2La2、Al17FeCe2、

Al17FeY2和Al16Fe2Yb2，其密度大于铝熔体会沉淀在熔体的底部，有利于Fe杂质的去除。

Al17FeY2和Al16Fe2Yb2化合物的形成能更负，更易稳定生成，对Fe杂质的去除效果更佳。
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高纯铝（Al%>99.99%）具有优异的导电性和弱磁性，是半导体等先进制造领域

重要的原材料[1-2]。偏析法是制备高纯铝的主要方法，基本原理是在凝固过程中将偏

析系数k<1的元素逐渐排除以实现提纯，k值越小，越易去除，基于偏析的分步结晶

法是生产高纯铝的重要手段[3]。其中Fe是制约高纯铝提纯的主要杂质[4]。

稀土类元素在铝中的偏析系数极低，一般小于0.003，是极易通过偏析法去除的

元素。研究发现，将稀土对富Fe的铝熔体进行稀土合金化处理，利用稀土与Fe反应

生成金属间化合物与铝熔体之间的密度差异，可降低Fe杂质含量[5-7]。稀土La和Ce的

加入可以与铝合金中含Fe相反应生成稀土相起到去除Fe杂质的作用[8-10]。Y元素的

添加可以使铝合金中的β-Fe转变成α-Fe，形成Al-FeY合金相，促进Fe杂质的去

除[11-12]。Zou等发现ADC12铝中Yb元素的加入会导致α-Al和富铁相的细化，并可与

Fe相反应形成Al-Fe-Yb相来去除Fe杂质[13]。 
A00电解原铝是应用最广的纯铝原料，其Fe杂质含量一般在0.1%左右。本文以

A00纯铝为原料，选择La、Ce、Y和Yb四种稀土对其进行处理，对比分析Fe杂质去

除效果，并分析其机制，以期为稀土合金化与偏析协同制备5N高纯铝提供借鉴和参

考。

1　试样制备与方法
试验原料是纯度为99.8%（质量分数，下同）的工业纯铝，其中Fe杂质含量为

0.1%；稀土以Al-10RE中间合金的方式添加，添加量分别为0.2%和0.5%。在井式电阻

炉中熔炼，将纯铝放入高纯石墨坩埚中加热，温度设定为760 ℃，待铝熔体完全熔化

后加入Al-RE合金，随后利用梯度降低和保温处理，分别在720 ℃和680 ℃下保温

30 min，然后浇注得到圆柱状铸锭（Φ30 mm×90 mm）。

利用线切割对样品不同高度处取样，以样品底部记为高度0.1 cm（检测前底端车

掉0.1 cm），距离底部1 cm、3 cm和5 cm处分别记为高度1 cm、高度3 cm和高度

5 cm，使用直读光谱仪分析化学成分。制备金相试样，并用Keller试剂进行酸蚀，使

用Merlin型场发射扫描电子显微镜（SEM）表征试验试样的微观结构特征及元素组成
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分析。

2　试验结果与分析
2.1　Fe杂质含量变化

图1为工业纯铝熔体经稀土合金化后不同高度处Fe
杂质的成分。对工业纯铝熔体经稀土合金化后，不同

高度处Fe杂质的含量有较为明显的变化，Fe含量从低

到高呈梯度分布。与原料和未处理工业纯铝中的Fe杂

质成分相比，稀土元素的添加促进了Fe杂质沉积在底

部，在高度1~5 cm处Fe杂质含量较低，加入量越大，

降低效果越显著，其中Y和Yb促进Fe杂质沉降的效果

相对更好。0.5% Y和0.5% Yb在高度5 cm处使得Fe杂质

含量降低最多，0.5% Y添加后高度5 cm处Fe含量为606 
×10-6，0.5% Yb添加后高度5 cm处Fe含量为615×10-6。

本文以工业纯铝稀土合金化处理前后Fe杂质含量

之差与工业纯铝中Fe杂质含量之比定义为Fe杂质的去

除率。图2为工业纯铝熔体经稀土合金化后不同高度

处Fe杂质的去除率。可以看出，La、Ce、Y和Yb的添

加在高度0.1 cm处Fe杂质元素的含量均会增加。其中

0.5%Yb的添加使得高度0.1 cm处Fe杂质增加最多，Fe
杂质增加36%；其次是0.5%Y的添加使得高度0.1 cm处

Fe杂质增加26%。四种稀土元素的添加在高度5 cm处

Fe杂质元素的含量均会降低，Y和Yb的效果明显优于

La和Ce，其中0.5%Y的添加使得高度5 cm处Fe元素降

低39%，0.5 %Yb的添加使得高度5 cm处Fe元素降低

38%。

2.2　Fe杂质相的SEM观测与分析
对稀土合金化前后的工业纯铝进行SEM组织观测

与合金相能谱分析。图3是未处理工业纯铝的SEM组织

和合金相的能谱分析结果，未处理工业纯铝中晶界分

    （a）高度0.1 cm　　　　　　　　　　　　　　　　　     （b）高度1 cm

    （c）高度3 cm　　　　　　　　　　　　　　　　　     （d）高度5 cm

图1　工业纯铝熔体经稀土合金化后不同高度处Fe杂质的成分

Fig. 1 The composition of Fe impurities at different heights in industrial pure aluminum melt after rare earth pretreatment

图2　工业纯铝熔体经稀土合金化后不同高度处Fe杂质的去除率

Fig. 2 The removal ratio of Fe impurities at different heights in 
industrial pure aluminum melt after rare earth pretreatment 
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图3　未处理工业纯铝的SEM组织和合金相的能谱分析结果

Fig. 3 SEM microstructure and EDS analysis results of alloy phases in untreated industrial pure aluminum

图4　0.5% La处理工业纯铝的SEM组织和合金相的能谱分析结果

Fig. 4 SEM microstructure and EDS analysis results of alloy phases in 0.5% La-treated industrial pure aluminum

图5　0.5% Y处理工业纯铝的SEM组织和合金相的能谱分析结果

Fig. 5 SEM microstructure and EDS analysis results of alloy phases in 0.5% Y-treated industrial pure aluminum

布较多的合金相，主要呈现为针状。基于SEM能谱面

扫成分分布，Fe主要在晶界处富集，其他区域分布基

本均匀。经稀土合金化后，四种稀土均可生成富Fe和

稀土的合金相，本文仅给出经La和Y合金化后工业纯铝

的组织和合金相能谱，分别如图4和图5所示。

图4是0.5% La处理工业纯铝底部的SEM组织和合

金相的能谱分析结果，存在较多弥散分布的析出相，

主要呈现出鱼骨状。基于SEM能谱面扫成分分布，Fe
和La主要在晶界处富集，并且在晶界处Fe和La元素分

布的区域重合。通过A、B、C和D区域的EDS结果同

样表明晶界处的鱼骨状析出相由Al-La和Al-Fe-La相组

成。其中，Al-Fe-La相中La/Fe原子比约为1∶1。同样

地，经Y处理后工业纯铝底部晶界附近有较多弥散分布

的析出相，主要呈现出针状，如图5所示。基于SEM能

谱面扫成分分布，Fe和Y在晶界处分布较多，并且在晶

界处Fe和Y元素分布的区域重合。通过A、B、C和D区

域的EDS结果同样表明晶界处的针状析出相由Al-Fe-Y
相组成。其中，Al-Fe-Y相中Y/Fe原子比约为2∶1。
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别为Al16Fe2La2、Al17FeCe2、Al17FeY2和Al16Fe2Yb2三元

相，其晶体结构如图7所示，每个晶胞中共有20个原

子，含有2个RE原子，其余是Al和Fe原子。进一步计

算了四种Al-Fe-RE相的形成能、结合能和密度，结果

如图8所示。四种Al-Fe-RE相的形成能均为负值，均可

稳定生成。与Al16Fe2La2和Al17FeCe2相相比，Al17FeY2

和Al16Fe2Yb2相具有更好的结构稳定性。Al16Fe2La2、

Al17FeCe2、Al17FeY2和Al16Fe2Yb2三元相的密度分别为

3.76 g/cm3、3.78 g/cm3、3.36 g/cm3和4.38 g/cm3，而铝

熔体的密度为2.7 g/cm3，Al-Fe-RE相的密度大于铝熔

体，因此稀土元素的加入可与铝熔体中的Fe杂质生成

Al-Fe-RE三元相沉淀在熔体的底部，从而有利于Fe杂

质的去除。

3　分析与讨论
从稀土合金化后的工业纯铝Fe杂质含量变化可

知，稀土元素La、Ce、Y和Yb加入纯铝熔体后均促进

Fe杂质沉积在熔体底部。同时，稀土加入Al-Fe相后变

为含稀土的三元合金相在样品底部富集，其中Y和Yb
促进Fe杂质的去除效果更优。对每种合金SEM组织中

的Al-Fe-RE相进行EDS分析，检测数量不少于50组，并

对RE/Fe原子比进行统计分析。图6为RE/Fe原子比统计

分析结果。

由图6所示的RE/Fe原子比统计结果，发现Al-Fe-La
和Al-Fe-Yb相中的La/Fe和Yb/Fe原子比均约为1∶1，而

Al-Fe-Ce和Al-Fe-Y相中Ce/Fe和Y/Fe原子比约为2∶1，

且四种Al-Fe-RE相中RE原子百分比含量均约为10%。

但是，当前关于Al-Fe-RE三元体系的相结构及其基本

性质的研究仍缺乏系统性，PDF卡片缺失。本文通过第

一性原理计算方法，基于形成能越低，晶体结构越稳

定的原则确定Al-Fe-RE三元相的晶体结构。计算采用

VASP软件包进行，平面波截断能为400 eV，K点网格

采用5×5×4。当能量收敛到1×10-6 eV以及每个原子受

到的力小于0.01 eV时结构完全弛豫。基于Structures of 
Alloy Generation And Recognition（SAGAR）对纯Al进
行扩胞[14-15]，参照Fe/RE原子比分析结果，并使用原子

替换方式构建Al-Fe-RE的稳定晶体结构。

计算获得含La、Ce、Y和Yb的Al-Fe-RE合金相分

    （a）La/Fe　              　              　              　                   （b）Ce/Fe

    （c）Y/Fe　              　              　              　                   （d）Yb/Fe

图6　RE/Fe原子比统计分析结果

Fig. 6 Statistical analysis results of RE/Fe atomic ratio
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4　结论
（1）La、Ce、Y和Yb稀土合金化可促进工业纯铝

中杂质Fe的沉降以降低其含量，加入量越大，降低效

果越显著，其中Y和Yb促进Fe杂质沉降的效果相对更

好，Fe杂质最高降低接近40%。

（2）稀土La、Ce、Y和Yb可与Fe反应生成Al-Fe-
RE化合物，其中La/Fe和Yb/Fe原子比约为1∶1，而Ce/

Fe和Y/Fe原子比为2∶1，Al-Fe-RE化合物密度大于铝

熔体。

（3）利用第一性原理构建Al-Fe-RE化合物的稳

定结构，分别为Al16Fe2La2、Al17FeCe2、Al17FeY2和

Al16Fe2Yb2。与Al16Fe2La2和Al17FeCe2相比，Al17FeY2和

Al16Fe2Yb2化合物的形成能更负，更易稳定生成。
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Abstract:
The effective removal of Fe impurities during aluminum purification remains significant challenges, as it 
adversely affecting the further refinement of high-purity aluminum. This study systematically investigated 
the effects of rare earth elements (La, Ce, Y, and Yb)addition on Fe impurities in industrial pure aluminum 
melt, while comprehensively analyzing the influencing factors and underlying mechanisms. The results 
demonstrated that rare earth alloying promotes the sedimentation of Fe impurities in pure aluminum, thereby 
reducing their content. Notably, Y and Yb exhibited superior performance, achieving a maximum reduction 
in Fe impurities of nearly 40%. The rare earth elements reacted with Fe to form Al-Fe-RE intermetallic 
compounds. Based on the RE/Fe atomic ratio results, first-principles calculations were employed to determine 
the stable structures of these compounds, identified as Al16Fe2La2, Al17FeCe2, Al17FeY2, and Al16Fe2Yb2. 
Owing to their higher density than the aluminum melt, these compounds precipitate at the bottom of the 
melt, effectively facilitating the removal of Fe impurities. Among these compounds, Al17FeY2 and Al16Fe2Yb2 
exhibited more negative formation energies, indicating greater thermodynamic stability and easier formation, 
which contributed to their enhanced efficiency in Fe impurity removal.
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