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摘 要：随着电子器件不断向着微型化、集成化和多功能化方向快速发展，芯片封装的复杂性显著提升，封装密度不断增

加，焊点尺寸逐渐缩小，电子器件在服役过程中的工作环境愈加严苛，微互连焊点可靠性问题日益突出，焊点失效已成为限

制电子封装技术进一步发展的关键瓶颈之一。本文围绕微互连焊点的失效行为，梳理了电子封装中常见的几类可靠性问题，

根据选择的相场变量的不同，总结几种常见的相场模拟模型。针对几种常见的可靠性失效模式，如电迁移、硅通孔技术、界

面金属间化合物生长等，分析了相场方法在模拟这些失效过程中的应用与发展现状。最后，文章对相场模型在微观失效机制

研究中的潜力进行了展望，并探讨其在多物理场耦合、数据驱动建模与工程应用方面的发展趋势。本文旨在为研究微互连焊

点失效行为的理论分析和工程实践提供系统参考和方法支持。
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1　引 言

随着电子封装技术的不断发展，芯片、人工智能芯片

等器件功能逐渐提高，智能汽车、智能家居等产品得到普

及，电子产品不断向着轻薄化、微型化、多功能化的方向

发展，对封装技术的要求不断提高，因此封装问题已经成

为制约半导体产业发展的瓶颈问题之一[1]。为了满足更

高的性能要求，实现更小的尺寸和更高的集成度需求，相

应的电子封装产业也从传统 2D封装、3D封装逐渐转化

为 2.5D 封装、3.5D 封装[2]。2D 封装是在传统的封装领

域，在基板的表面水平安装所有芯片和无源器件的集成

方式。3D 封装[3]是指硅通孔技术（through-silicon via，

TSV）的集成，通过在垂直方向上堆叠多个芯片，以减小

封装面积，提高了封装集成度。3.5D封装是通过 3D封

装TSV技术将多块芯片堆叠，并使用混合键和技术实现

直接互连，取消了凸点的存在，进一步减小了界面互连间

距，提高了互连密度。图 1介绍了一种基于TSV和微凸

点（micro pin fin，MPF）三维堆叠技术的芯片封装方案，

它将处理器与内存垂直集成于单一硅中介层之上，并最

终集成于印刷电路板（printed circuit board，PCB）上，以

此实现系统性能的跨越式提升。

为达到当今电子器件产品高精度、高密度和高算力

的功能需求，封装面积逐渐减小，焊点尺寸也进一步减

小。而焊点尺寸的减小会造成相同工作环境下电流密度

的激增，易发生电迁移失效，严重影响电子器件的可靠

性[1]。其中材料的组织形貌对封装性能和器件可靠性具

有至关重要的影响。材料的微观结构，包括晶粒尺寸、相

分布、孔隙率、晶界特性等对其机械、热学、电学和化学性

能起到决定性作用。在高硅铝合金的微观组织中，Si相

的尺寸和分布对其力学性能和热物理性能有显著影响。

随着Si含量的增加，合金材料的密度、热导率、热膨胀系

数及伸长率降低，而刚度和硬度提高[4]。材料的组织形

貌还会影响材料的热膨胀系数、吸湿性等，进而影响封装

的可靠性。例如，湿气能够通过塑封料渗透，与金属材料

发生反应并形成副产物，进而诱发器件性能退化甚至失

效[5]。在现代电子封装中，随着封装密度不断提升、功能

多样化，在3D封装、高密度系统级封装、多尺度异质集成

微结构中多物理场耦合的可靠性问题更加明显。封装材

料的组织形貌不仅影响其自身的性能，还会影响封装结

构的整体性能和可靠性。封装材料的内应力、热膨胀系

数不匹配等问题可能导致封装结构的分层、空洞和芯片
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破裂等缺陷[6]。因此，优化材料的组织形貌是提高电子

封装性能和可靠性的关键。

多物理场作用会引发焊点中诸多故障模式，降低焊

点可靠性[7–8]，如金属间化合物（intermetallic compound，

IMC）的过度生长和空洞的聚集等，这些故障严重威胁焊

点的可靠性。深入理解这些故障机制及其演变规律是提

高焊点可靠性的关键所在。已有大量研究工作针对电迁

移过程中焊点可靠性问题展开，重点聚焦于 IMC生长及

Kirkendall空洞的聚集机制。例如，Madanipour等人[9]指

出焊点的电迁移行为受到两种微观组织成分因素的影

响，即 IMC和Kirkendall空洞，通过改变实验温度观察焊

点内部空洞聚集以及 IMC随着时间演化逐渐增厚，发现

在较低温度下，空洞聚集占主导地位，在较高温度下电诱

导的 IMC生长占主导地位。刘宝磊[10]在不同温度条件

下，通过对Cu/Sn/Cu三明治互连结构施加一定强度的低

电流密度载荷，探究温度、电流密度对焊点内部微观组织

演变规律，发现 IMC出现明显的非对称生长现象。Cai

等人[11]采用改进的应变退火的方法，定量地证明了去除

杂质及增大基板晶粒尺寸可降低焊点内Kirkendall空洞

密度。余春[12]设计电迁移加速实验和热老化实验，使用

有限元模拟及第一性原理方法，探究不同合金体系钎料

对器件抗电迁移性能的改善。

尽管实验研究取得了许多重要发现，但其局限性在

于实验条件严苛且难以动态观察 IMC生长的具体过程。

为克服这一不足，研究者逐步采用数值仿真方法。

Chiang等人[13]通过有限元软件建立三维模型，研究了不

同温度和电流密度条件下 Sn3.0Ag0.5Cu焊点的电迁移

行为，发现焦耳热对电迁移寿命的预测有显著影响。但

有限元法存在一定局限性，即无法观察到微观组织形貌

变化[14]。相比之下，相场方法作为一种先进的数值模拟

手段，特别适用于研究电子封装系统中多物理场条件下

的微观组织、成分和结构的演变问题，以其在描述材料微

观组织演变及界面动态行为方面的独特优势[15–16]，成为

近年来材料科学领域的研究热点之一。

本文全面探讨了相场模拟在电子封装领域中的适用

性及发展前景，系统地梳理了几种常见的可靠性问题，特

别关注焊点内微观组织演变、IMC生长过程、TSV中的微

观组织演化、相分离、Kirkendall空洞演化等现象，总结了

几种常见的相场模型，深入剖析了相场法在这些失效过

程中的应用场景及发展态势。相较于传统的实验方法和

有限元模拟方法，相场模拟能够更精准地捕捉焊点内部

复杂的微观结构变化，揭示材料在不同物理场作用下的

动态过程[17]。通过这一方法，不仅能够弥补实验手段的

局限性，还可以为优化焊点材料设计、改进封装结构提供

系统的理论支持和技术参考，从而提升电子封装的整体

可靠性，并为后续研究相场方法在更多复杂工程问题中

的应用提供重要的指导意义。

2　相场模拟基本理论

相场模拟是一种研究复杂系统相变、相分离的数值

模拟方法。材料的相变极大地影响了材料的组织结构，

进而影响材料性能[18]。相场模型是根据热力学与动力学

基本原理建立的一种用于预测微观组织演化的重要方

法。在相场模型中，通过一组连续的序参量描述相变的

本质，通过求解空间中不均匀的序参量场与时间关联的

相场动力学方程描述微结构的演化过程。相场模型已经

被广泛应用于各种扩散和非扩散相变的微结构演化研究

中[19–20]，使用相场模型可进行最终的热力学平衡态预

测[21]，考虑化学[22]、弹性[23]、电磁[24]和热因素[25]等情况的

热力学势函数及其动力学贡献，在包含晶格缺陷[26]的情

况下预测实际的微结构演化。

2.1　相场变量

相场模拟结果的准确性受相变过程公式化描述的影

响，构建清晰简略的动力学方程表达式是进行相场模拟

的核心环节。构建数学模型的第一步是确定界面模型和

相场变量。常用的界面模型有 2种，分别是尖锐界面模

型和扩散界面模型[27–28]。这2种模型都是用于描述金属

材料界面处相组织成分的，其区别在于尖锐界面模型相

场变量在两相界面处发生突变，为不连续变量，而扩散界

面模型的相场变量在界面处平滑连续过渡，且界面具有

一定厚度，二者差别如图 2[29]。目前扩散界面模型是一

种常用的使用随空间和时间连续变化的相场变量来描述
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图1  3D封装示意图

Fig.1  Schematic diagram of 3D packaging
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微观组织形貌演化的相场模型。在模拟过程中，通常使

用相场变量描述相变过程成分和微结构的变化。相场变

量主要包括2种，分别是守恒变量和非守恒变量，二者的

区别在于描述的相组织状态不同。其中常见的守恒变量

如浓度场通常与组分有关，可以用于描述微观组织形貌

分布[30]，常用的非守恒变量如序参量，可以用来描述相同

浓度条件下微观组织的不同状态[31]，通过定义不同晶粒

取向或原子排列方式，表征晶界形貌和缺陷分布等特

征[32]，有利于描述微观组织形貌的有序化演变。在相场

模拟中，两者的区别主要在于其演化过程中是否遵循守

恒定律。其中守恒变量满足连续性方程，其总量在系统

中保持不变，通常由Cahn-Hilliard方程描述，适用于扩散

主导的过程，如相分离或溶质再分配；而非守恒变量的总

量可以随时间变化，由Allen-Cahn方程控制，适用于界面

迁移、相变等非守恒过程，如晶粒生长或凝固过程中的固

相形成。在实际模拟过程中，相场变量的选择主要取决

于模拟的物理机制，对于需严格保持总量守恒问题中，应

采用守恒变量；若涉及界面动力学或相变问题，则采用非

守恒变量。两者也可联合使用，可以更全面地耦合扩散

与相变效应。图3为实验过程中界面金属间化合物生长

情况与模拟区域对比图[29]，图中使用保守变量 x描述不

同界面层的Sn原子浓度，用于表示界面处 IMC的种类，

使用非守恒变量 η区分界面层不同晶粒，用于观察不同

晶粒生长形貌变化。

2.2　自由能函数及动力学方程

相场与微结构演化驱动力源自于体自由能的降低、

界面能的降低、弹性能的降低以及外场的影响。一般地，

系统的自由能F[33]包括体自由能Fbulk、界面能Fint和弹性

应变能Fel，如式（1）。

F=Fbulk+Fint+Fel （1）

以相场变量为一种浓度场和一组序参量为例，由于

传统热力学问题假设整个系统是均匀的，在温度、压力和

摩尔体积不变且没有弹性场、磁场或电场时，系统的总自

由能表达式（2）如下：

F = Fbulk + F int

    = ∫
V

[ f (c,ηi ) + a (∇c )2 +∑
i

β i
jk

∂ηi∂ri

⋅ ∂ηj∂rk

] dV （2）

式中，第一项为均值系统中相场变量的自由能，其表达式

与相共存区域的平衡条件有关，对于守恒相场变量 c，其

自由能表达式需满足相共存区域的平衡条件，通过对应

平衡组分浓度的公切线条件确定；对非守恒变量η，其自

由能受到不同序参量对应的畴内能量最小值条件约

束[34]。式中第二项为界面自由能，a为界面梯度能系数。

式中第三项为扩散界面中非均质系统中的自由能密度，

其大小决定了界面厚度，其中β i
jk为非守恒变量对应的梯

度能系数，V代表系统体积，ri、rk为空间变量。金兹堡和
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图2  金属材料界面模型

Fig.2  Interface models of metal material[29]: (a) sharp interface model; (b) diffuse interface model
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图3  Cu/Sn互连界面图像

Fig.3  Images of Cu/Sn interconnect interface[29]: (a) experimental microstructural morphology of the interface; (b) phase-field variables 

describing the distribution of microstructural morphology
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朗道在相变的基础上，结合超导体的电动力学、量子力学

和热力学性质，提出一个描述超导现象的模型[35]，即金兹

堡-朗道方程。朗道理论[36]引入的序参量为平均参量，引

入的序参量密度函数描述序参量的涨落，使相场模型具

有描述不同区域的特异性。通过将相场变量转换为序参

量的空间分布最终描述相形态和分布。

相场动力学方程如式（3）和式（4）所示 ，包括      

Cahn-Hilliard 方程[37] 和 Allen-Cahn 方程[38] 两种，其中

Cahn-Hilliard方程是用于描述守恒变量的相场动力学方

程，Allen-Cahn方程是用于描述非守恒变量的相场动力

学方程：

∂c (r,t )
∂t = M∇2 ∂F

∂c (r,t )
（3）

∂η (r,t )
∂t = –L∇ ∂F

∂η (r,t )
（4）

其中M为原子迁移率，L是动力学系数，r为空间变量，t

为时间。

根据相场动力学方程中应用的相场变量不同，可对

模型进行分类，其中将只应用守恒变量的相场模型称为

守恒变量相场模型，将只应用非守恒变量的相场模型称

为非守恒变量相场模型，而两者都使用的相场模型称为

复杂相场模型。相场动力学的基本思想包括[39–40]：（1）金

兹堡-朗道理论引入序参量在空间上的不均匀分布，用于

描述组成相或微结构的形态与分布；（2）基于金兹堡-朗

道动力学方程数值求解序参量随时间的变化，模拟相变

或微观结构的演变过程；（3）选择扩散界面描述非均匀连

续体系，利用守恒和非守恒场变量的空间梯度描述各相

之间的扩散界面。

3　守恒变量相场模型

守恒变量相场模型在焊点失效领域的应用主要包括

空洞迁移演化模型和相分离模型。焊点在电场作用下易

发生电迁移，存在空洞的形成，且焊点内部由于热力学不稳

定性，钎料易出现相分离行为，极易导致失效行为发生。

3.1　空洞迁移演化模型

在相场方法中，微观结构的演化通常通过一组随时

间和空间变化的连续相场变量来表示。这些变量在界面

区域内表现出连续且快速的变化，隐式地捕获了界面几

何结构的变化。通常选择最简单的单一守恒变量模型来

描述Kirkendall空洞的迁移过程。建立如图 4所示的模

型图[29]，模型中守恒变量通常由浓度场 c来表示，其代表

模拟区域不同位置的相浓度变化，并构建扩散界面模型，

使浓度变量 c在相界面处平滑连续过渡，过渡区域即为

界面厚度。

梁水保[29]应用该模型对空洞迁移进行研究，根据热

力学方程构建自由能函数为：

F = ∫
V

[ f (c ) +
1
2

k |∇c |2 ] dV （5）

其中，f(c)是体自由能密度，k是梯度能系数，其表达式为 f

(c)=(1-c2)2/2，这是一个简单的双势阱函数，控制着两个

平衡相之间的能量势垒大小，该表达式控制的平衡浓度

为 c=0.0和 c=1.0。还有 2种其他的 f(c)表达式来描述体

自由能密度，表达式如下：

f (c ) =
1
4

A(1 - c2 ) 2
（6）

f (c ) = 4A(–
1
2

c2 +
1
4

c4 ) （7）

其中，A是一个常数参数，它控制着体自由能密度双阱势的

势垒高度。该表达式控制的平衡浓度为c=–1.0和c=1.0。

根据Cahn-Hilliard理论构建动力学方程，得到：

∂c
∂t = ∇D (2Ω∇ δF

δc ) （8）

其中，D为原子扩散系数，Ω为原子体积。在讨论具体问

题时还可在自由能函数中加入不同物理场作用项，如电

迁移驱动下原子迁移驱动力Felec，温度场作用下原子迁

移驱动力Fth等。模拟区域中电场和温度场满足如下分

布表达式：

∇ ⋅ [ ξV∇V ] = 0 （9）
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③
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y

x

图4  微空洞迁移示意图和相场模拟二维区域示意图

Fig.4  Schematic diagrams of microvoid migration (a) and two-dimensional region of phase field simulation (b)[29]
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∇ ⋅ [ λT∇T ] = 0 （10）

其中，ξV为电导率，λT为热导率。

梁水保[29]利用模型研究了焊点内部空洞电场作用下

的迁移和聚集过程，如图 5所示，其中 k为梯度能系数，τ

为无量纲化时间，lc为特征长度。在电场作用下，微空洞

向低电势侧迁移，低电场强度下迁移速度恒定，但高电场

强度会使圆形空洞失稳甚至扁平化，诱发裂纹。微互连

焊点中多空洞的存在使得电流密度和电势分布不均匀，

影响微空洞的演化和迁移，电场可加速多空洞的粗化，微

空洞的平均迁移速度随电场强度的增加而线性增大。

目前，有许多学者使用该模型对空洞的迁移和演化

过程进行模拟[41–42]。Li等人[43]研究了在辐照和温度场条

件下材料中空洞的迁移和生长动力学。该模型考虑了辐

照损伤相关的空位和间隙原子的生成、复合、扩散以及缺

陷的影响。结果表明，温度梯度会促使空洞向高温区域

迁移，但空洞迁移速度与空洞大小无关。空位浓度、生成

率和复合率对空洞迁移影响较小，却显著影响其生长动

力学。董聪聪等人[44]基于金属材料中微结构演化的基本

理论，建立了电迁移诱发各向异性界面扩散下导电夹杂

演化的相场模型，探究初始形态比对夹杂演化的影响，证

明了导电夹杂的演化模式对电迁移速度以及形态的影

响。Li等人[45]应用该模型对模拟材料在辐照条件下的空

洞演化和体积膨胀现象进行研究，发现空洞的临界形核

尺寸随温度升高而增加，随空位浓度增加而减小。观察

不同温度下空洞的形核和演化过程，发现低温下空洞尺

寸较小但密度较高，而高温下空洞尺寸较大但密度较低。

且空洞体积分数随温度变化的“准钟形”分布，即在     

560 K 时达到最大值，这与实验观察结果一致。Hu 等

人[46]对模型进行改进，研究了不同迁移率及温度梯度作

用下Kirkendall空洞位置、半径及迁移速率变化（图6，其

中 l0为特征长度）。他们发现空洞迁移速度与空洞半径

成反比，受空位迁移率（M）影响；温度梯度增加会加快空

洞迁移，而空洞浓度对其迁移速度影响有限。

Sadasiva等人[47]开发一种考虑扩散各向异性和接触

角的相场模型，对电迁移引起的空隙生长进行研究。结

果表明扩散的各向异性在电迁移失效过程中起主导作

用，接触角决定了空洞形状的演变且固相原子的表面扩

散和空洞界面处空位的聚集和合并有助于空洞的运动和

生长。Santoki等人[48]利用具有高度表面扩散各向异性

对称性的相场方法研究电迁移诱导的岛状结构的形态变

化，观察晶体中的{100}和{111}晶面体系，发现岛体动力

学行为与电导率差异和取向偏差角有关。

3.2　相分离模型

相分离[49]是指在一个多组分的系统中，由于热力学

不稳定性或动力学过程，系统自发地分成两个或多个具

有不同成分和性质的相的过程。这种现象通常发生在合

金、聚合物、溶液等体系中，当系统的自由能降低时，相分

离会发生，导致成分和结构的不均匀分布。由于相分离
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图5  不同电场参数下多空洞半径及迁移速率相场模拟

Fig.5  Phase-field simulation of multiple void radii and migration rates under different electric field parameters[29]: (a) evolution and migration of 

voids under different electric field intensities; (b) effect of electric field intensity (η) on void radius (r̄); (c) effect of electric field intensity 

on void migration rate
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过程在空间和时间上的尺度较小，仅通过实验难以全面

分析其微观机理，可采用相场模拟的方式进行研究[50]。

二元合金相分离过程可使用单一守恒变量进行分析，分

析合金在不同条件下微观组织演化过程及相分离组织形

成的差别。

Sn-Pb、Sn-Bi等二元共晶系列钎料在通电过程中还

会出现相分离的情况加剧焊点失效，针对这一现象， 

Ubachs等人[51]（图7）采用了基于Cahn-Hilliard模型，结合

强非局部变量和弹性存储能量作为扩散驱动力的相场模

型，模拟了Sn-Pb共晶钎料在热机械载荷下的相分离和

粗化过程，与实验观察到的粗化现象具备良好的定性拟

合，有效预测焊料微观结构演化及其对损伤起始和扩展

的影响，且计算效率较高。Tavakoli等人[52]同样模拟了

Sn-Pb合金中的组织粗化现象，并通过拟合实验与模拟

的界面周长演化数据，计算了界面迁移率等未知物理参

数，实现了对实验现象的校准和定量预测。

对于多元合金体系，应引入多个守恒变量表示不同

模拟区域的相组成，构建自由能函数为：

F = ∫
V

é

ë
ê
êê
ê ù

û
ú
úú
ú∑

i

W 2 (n )
2

||∇ci

2
+ fdw (ci ) dV （11）

其中，W(n)为扩散界面宽度，n通常表示界面的法线方向

（单位矢量），fdw (c )为双势阱函数，并根据Cahn-Hilliard

理论构建不同相的动力学方程：

∂ci (r,t )
∂t = Vm∇ é

ë

ê
êê
ê∑

j

Mi,j∇ δF
δcj (r,t )

ù

û

ú
úú
ú

+ ξ (r,t ) （12）

其中Vm为摩尔体积，i、j表示不同元素，M为原子迁移率，

F为体系总自由能，ξ (r,t )是随机噪声项。

Liang等人[53–54]对在温度梯度作用下球栅阵列（ball 

grid array，BGA）焊点内微观组织分布进行分析，探究了

在温度梯度作用下焊点内微观组织动态演化和热传输性

能的变化规律，着重分析了不均匀分布的微观组织对局

部热传输的影响，并分析了温度梯度下微焊点中微观组

织的粗化和迁移动力学。研究发现温度梯度作用会造成

原子的偏析聚集，造成热导率的显著下降，使焊点的传热

性能变差。程子浩[55]通过三维相场模型研究了Cu含量

和时效温度对Fe-Cr-Al-Cu合金中α'相的影响（图8）。研

究发现Cu元素在α/α'相界面聚集，形成Cr/Cu核壳结构，

而Al元素则偏聚于富Fe的 α相基体，且Cu含量增加会

导致Cu壳层增厚，阻碍Cr扩散，抑制了α'相的长大和粗

化过程。当时效温度升高时，相分离和粗化速率显著加

快。Ma 等人[56]通过微观相场法结合微弹性理论，以

Co8Al5V14合金为研究对象，在1173 K等温时效条件下探

究弹性应变能对该合金中有序相析出过程的影响。研究

发现，弹性应变能对合金析出序列影响较小，但能促进单

一取向的过渡相L10的形成、加速L12相析出并提高其体

积分数，提升合金有序度与原子聚集度。

t*=4000 t*=8000
0.01

0.02

0.03

0.03

0.03 0.05
0.02

c=0.01
1.00

t*=12 000 t*=16 000

t*=400 t*=800 t*=1200 t*=1600
0.01

0.02

0.03

0.03

0.03
0.05

0.02

c=0.01

1.00

t*=10 t*=50 t*=100 t*=200 0.03

0.02
0.02

0.03

0.03

0.05 0.05 0.05

c=0.03

1.00

a

M
=

0
M

=
10

M
=

10
0

0l0

20l0

40l0

60l0

80l0

100l0

P
os

it
io

n 
of

 V
oi

d 
C

en
te

r, 
y

0 4000 800012000 16000

0l0

20l0

40l0

60l0

80l0

P
os

it
io

n 
of

 V
oi

d 
C

en
te

r, 
y

0 500

0l0

20l0

40l0

60l0

80l0

P
os

it
io

n 
of

 V
oi

d 
C

en
te

r, 
y

1000 1500 2000

0 50 100 150 200
Time, t*

R
ad

iu
s 

of
 V

oi
d,

 R
/l

0
R

ad
iu

s 
of

 V
oi

d,
 R

/l
0

R
ad

iu
s 

of
 V

oi
d,

 R
/l

0

bR0=8l0

R0=12l0

R0=16l0

R0=20l0

R0=8l0

R0=12l0

R0=16l0

R0=20l0

R0=8l0

R0=12l0

R0=16l0

R0=20l0

R0=8l0

R0=12l0

R0=16l0

R0=20l0

R0=8l0

R0=12l0

R0=16l0

R0=20l0

R0=8l0

R0=12l0

R0=16l0

R0=20l0

0.010

0.015

0.020

0.025

0.030

0.035

0.040

V
el

oc
it

y,
 d

y/
dt

*

0.04 0.05 0.06 0.07 0.08 0.09

c

T2=915 K

T2=930 K

T2=945 K

d

c0=0.01

c0=0.02

c0=0.03

0.0220

0.0225

0.0230

0.0235

0.0240

V
el

oc
it

y,
 d

y/
dt

*

0.04 0.06 0.08 0.10 0.12
1/R

图6  不同空洞迁移率及温度梯度作用下空洞迁移相场模拟

Fig.6  Phase-field simulation of void migration under different void mobilities and temperature gradients[46]: morphological (a) and temporal (b) 

evolutions of position and radius of voids under different mobility conditions; (c) effect of temperature gradient (T2) on void mobility; (d) 

effect of initial void concentration (c0) on void migration rate 
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4　非守恒变量相场模型

非守恒变量相场模型主要应用于TSV中微观组织

演化和晶粒长大部分。TSV技术通过垂直互连，打破了

传统二维封装的限制，在性能、功耗和集成多样性方面带

来了显著提升。因此其可靠性问题变得至关重要，需对

其微观组织进行观察预测。晶粒长大会对焊点性质造成

影响，需对其进行合理控制，探究其对焊点可靠性的具体

影响。

4.1　TSV中微观组织演化

硅通孔技术是3D集成的重要互连方式，可实现多个

功能芯片的直接垂直互连。作为先进半导体封装的关键

aa11 aa22 bb11 bb22

cc11 cc22 dd11 dd22

ee11 ee22 ff11 ff22

gg11 gg22 hh11 hh22

ii11 ii22 jj11 jj22

图7  不同时间下Sn-Pb钎料组织粗化过程的实验与相场仿真

Fig.7  Experiment (a1–j1) and phase-field simulation (a2–j2) of microstructure coarsening in Sn-Pb solder at different time (dimension of each image is   

10 μm×10 μm)[51]: (a1, a2) 0 h; (b1, b2) 2 h; (c1, c2) 6 h; (d1, d2) 9 h; (e1, e2) 12 h; (f1, f2) 15 h; (g1, g2) 18 h; (h1, h2) 21 h; (i1, i2) 24 h; (j1, j2) 48 h
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图8  750 K下合金元素分布的时间演变三维图

Fig.8  Three-dimensional temporal evolution of alloying element distribution at 750 K[55]: (a–c) Cr; (d–f) Cu; (g–i) Al
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环节，TSV技术面临热应力引发的结构变形、电迁移导致

的失效以及晶粒结构对TSV突起的影响等难题，限制了

其在相关领域的广泛应用。

相场法凭借独特的理论架构和数值处理方式，在模

拟微结构演化方面具有显著优势，为解决TSV技术难题

提供了新思路和有效方案。通过构建精确的相场模型，

研究者能够模拟TSV在不同工艺条件和工作环境下的

微结构变化，深入剖析相关物理过程的内在机制，进而提

出针对性的优化策略，推动TSV技术发展。

对此类问题的研究通常需要构建由多个非守恒变量

组成的相场模型。每个序参量ϕi（i=1，2，...，N）对应一个

特定的晶粒取向或晶粒类型，其取值在空间上具有明确

的物理意义：在该晶粒的区域取值为1，在其他晶粒区域

则取 0，通过这种阶跃变化来清晰地表征晶界位置。这

种多种序参量方法可以有效地模拟TSV中微观组织演

化过程，构建自由能函数如式（13）：

F = ∫
V

é

ë
ê
êê
ê∑

i

N ki

2
|∇ϕi |

2
+ f ( )ϕ1,ϕ2,⋅ ⋅ ⋅,ϕN

ù

û
ú
úú
ú dV （13）

其中，第一项为梯度能项，ki为各序参量对应的梯度能系

数，这一项反映了由于序参量空间变化引起的能量增加，

本质上描述了晶界能的影响；第二项 f为体自由能密度函

数，其具体表达式为：

f (ϕ1,ϕ2,⋅ ⋅ ⋅,ϕN ) =∑
i

N ( )–
A
2
ϕi

2 +
B
4
ϕi

4

                         +∑
i

N∑
j ≠ i

N

ϕi
2ϕj

2

（14）

其中A和B为正常数，第一项多项式确保了每个序参量

在晶粒内部（ϕi=1）和晶界外（ϕi=0）的能量最小值状态，

第二项交叉耦合项则保证了不同序参量之间的相互排

斥，使得在空间任意点最多只有一个序参量取显著值，从

而清晰地划分不同晶粒区域。

根据自由能函数建立动力学方程。该模型选取的相

场变量为非守恒变量序参量，因此建立Allen-Cahn方程

如下：

∂ϕi∂t = –Li

δF
δϕi

, i = 1,2,...,N （15）

将自由能函数代入，得到如下自由能方程表达式：

∂ϕi∂t = –Li(–Aϕi + Bϕi
3 + 2ϕi∑

i ≠ j

N

ϕj
2

   -ki∇2ϕi ) , i = 1, 2,..., N

（16）

对于硅通孔、玻璃通孔技术（through-glass via，TGV）

等焊点在服役过程中的晶粒生长及应力分布问题，Zeng

等人[57]采用场法模拟了具有多晶结构的梯形Cu-TSV的

电迁移失效过程。观察到了由于晶界沟槽、界面扩散以

及空洞的迁移和变形导致的裂缝形成。而在TGV的力

学性能模拟与断裂形式预测方面，Gong等人[58]（图 9）提

出了一种考虑混合模式断裂的热机械耦合相场模型，以

研究互连结构的力学性能和断裂行为。通过模拟热循环

条件下单个焊点、多个焊点以及焊点界面的断裂模式，展

示了独特裂纹模式和复杂裂纹网络的形成，与实验中观

察到开裂行为相似。该方法为3D封装技术中TGV焊点

的可靠性预测提供了一种高效可靠的仿真方法。Liang

等人[59]采用上述相场模型，建立不同取向的晶粒并构建

相应Allen-Cahn方程，全面分析了不同晶粒形貌及尺寸

变化对TSV热-力行为及其它可靠性问题的影响。研究

表明TSV中铜柱内晶粒取向对Cu晶粒的杨氏模量、剪

切模量、泊松比等参数具有显著影响，且影响各晶粒发生

塑性变形的程度，且服役过程TSV中Cu晶粒力学性能

的各向异性会影响热应力的分布，进而驱使TSV中低杨

氏模量的晶粒优先生长，使铜柱中平均von Mises应力降

低。Nabiollahi等人[60]提出一种计算高效的三维相场模

型，研究TSV中晶粒生长形貌，并将得到的晶粒取向尺

寸等数据应用于具有各向异性弹性性能以及各向同性的

塑性性能的有限元变形模型中实现多尺度模拟。Zeng

等人[61]建立多晶结构的梯形 Cu-TSV 电磁诱导失效模

型，观察界面扩散以及空洞的迁移和变形。研究发现，增

加TSV中晶粒数量、减小晶粒尺寸以及空洞的产生聚集

会造成失效程度的加剧，并提出两种提高TSV互连抗电

磁干扰能力的方法，即增加晶粒尺寸和开发TSV底部和

顶部的无空洞填充。

4.2　晶粒长大

对晶粒长大的研究在电子封装领域具有重要意义。

晶粒长大可以改善材料的导电性能，在铜互连材料中，通

过退火处理促进晶粒长大，能够有效降低电阻率，从而提

高互连性能[62]。晶粒长大还会影响材料的力学性能、热

稳定性和介电性能[63–64]。因此，合理控制晶粒长大对于

优化电子封装材料的性能至关重要。

为研究不同晶体学取向的晶粒生长微观结构形貌，

构建多个非守恒变量的相场模型，探究晶粒结构演变对

材料物理性能和力学性能等的影响。Wu等人[65]应用该

模型研究纳米尺度下二维晶粒的生长，研究表明不同初

始取向差的晶粒面积随时间演变线性减小，但演变机制

不同，对于取向差较大的晶粒，其晶界发生滑动但并不旋

转；对于小取向差的晶粒发生旋转且取向差逐渐增大，其

旋转受到晶界的法向运动和相应晶粒的切向运动耦合控

制；当晶粒取向差适中时，在晶界处发生“刻面-消面转

变”（faceting-defaceting transition）；在多晶体系中，发现

在三重结处产生位错并影响晶粒生长形态，产生非平面

晶界。Miyoshi等人[66]通过在超级计算机上进行超大规

模相场模拟，如图 10所示，深入研究了理想晶粒生长现

象，并提供了可靠的统计数据，其中R为等效半径，<R>
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为平均半径。研究揭示了晶粒生长的真实统计行为，并

建立了全面的理论框架，准确量化了模拟中的生长行为。

结果显示，在稳态生长期间，晶粒尺寸分布几乎不随时间

变化，呈正态分布，晶粒生长动力学遵循抛物线定律。
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图9  TGV焊点断裂模式预测的相场模拟

Fig.9  Phase-field simulation for fracture mode prediction in TGV solder joints[58]: (a) schematic diagram of the TGV solder joint model;             

(b) prediction of interfacial crack propagation in solder joint; (c) prediction of fracture mode for a single TGV; (d) prediction of fracture 

modes for multiple TGVs
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图10  晶粒尺寸分布的相场法模拟

Fig.10  Phase-field simulation of grain size distribution[66]: (a) evolution of grain growth and grain size distributions at different time periods;      

(b) maximum difference (δmax) as a function of the average number of remaining grains (N) calculated from different domain sizes in three 

simulations
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Krill等人[67]使用相场模拟的方法对三维晶粒长大过程进

行研究。研究结果表明，模拟得到的晶粒长大动力学和

微观结构的拓扑特性与实验和其他模拟方法得到的结果

一致，验证了相场模型在三维晶粒长大模拟中的有效性。

探究了晶粒长大过程中晶粒尺寸分布和拓扑参数的演变

规律，发现不同方法在抑制晶粒合并的情况下能够得到

相似的动力学和拓扑特性，但在晶粒尺寸分布形状上与

实验结果仍存在一些差异。Moelans等人[68]研究了相场

模型中的模拟参数对各向异性的晶粒长大过程的影响。

结果表明，模型参数与晶界能和晶界迁移率之间有定量

关系，并开发一种生成模型参数的程序，能够准确地复现

材料的晶界能和迁移率，同时保证扩散界面宽度恒定，从

而在数值解中实现均匀的稳定性和准确性条件。

Mukherjee等人[69]使用相场模拟方法对金属互连线中裂

纹在表面和晶界同时扩散下产生和传播机制进行探究。

研究发现裂纹传播速度与电场强度成正比关系，较小尺

寸晶粒可延缓裂纹的传播，且裂纹的形成主要由晶界扩

散控制，整体失效时间由初始阶段决定。Vanherpe 等

人[70]通过三维相场模型研究球状颗粒对晶粒生长的影

响，发现颗粒分布的钉扎效应随体积分数的增加而增强，

随长径比的增加而增大，且晶界处颗粒的总比例与体积

分数和纵横比呈正比关系，并提出一个考虑颗粒长宽比

的广义Zener关系，以更准确地描述非球形颗粒的钉扎

效应，控制晶粒尺寸并提高材料性能。

5　复杂相场模型

复杂相场模型主要用于模拟界面和多元合金内部微

观组织演化模拟中，焊点界面和内部在电迁移、回流焊等

过程中易出现失效，需对界面 IMC的生长、焊点内组织

演化过程进行研究，分析造成失效原因。

5.1　界面微观组织演化

IMC的生长是影响电迁移可靠性的关键因素之一。

在电迁移过程中，金属原子从阴极向阳极定向迁移，导致

两极界面处的金属间化合物厚度及形态发生变化。在电

流作用下，阳极界面处金属原子的持续堆积会促进 IMC

的快速增厚；而阴极界面则由于金属原子的流失，不仅抑

制了 IMC的生长，还可能导致界面空洞的形成。这种生

长的极性效应会使得焊点的机械性能和可靠性降低，显

著改变焊点的微观结构：阳极侧过厚的 IMC层因其固有

的脆性容易成为裂纹萌生的位置，而阴极侧的空洞则会

减小有效导电面积，形成局部电流集聚，最终导致焊点早

期失效[71]。

为更好地探究焊点内 IMC 生长演化规律，Park 等

人[72]对给定相的多个晶粒的相变进行建模，将前两种相

场模型结合，将单一的相场方程扩展到多相场方程，通过

使用非保守的相场变量ϕi来区分不同晶粒，浓度场c表示每

一项的成分浓度，且满足∑i = 1

N ϕi = 1和c ( x,t ) =∑i = 1

N ϕici。

体系的自由能考虑体自由能、界面自由能以及电场作用，

可写成如下表达式：

f =∑
i

ϕi f i
chem (ci ) +∑

j > i
∑

i

é

ë

ê
êê
ê ù

û

ú
úú
ú

–
ε2

ij

2
∇ϕi·∇ϕj + wijϕiϕj

      +∑
i

ϕi f i
em (ci )

（17）

其中，第一项为相成分 c的体自由能密度，f i
chem (ci )是第 i

相的体化学自由能密度，第二项为界面自由能，其中 εij为

梯度能系数，wij为双势阱函数，第三项对应为电场作用

下的自由能函数变化项，其表达式满足如下：

f i
em = NAeψ∑

i

Z *
i ci （18）

其中，NA为阿伏伽德罗常数，e为电子核电荷数，ψ为电

势，Z *
i 为相组成为ci的相的有效电荷数。

根据自由能函数构建动力学方程，由于选择的相场

变量分别为守恒变量及非守恒变量，因此构建两种相应

的动力学方程如下：

∂c
∂t = ∇·

é

ë
êêêêD (ϕi )∑

i

ϕi∇ci -
D (ϕi )

kBT ∑i

ϕici ⋅ eZ *
i ∇ψù
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úúúú（19）
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式（19）中，kB为玻尔兹曼常数，T为体系温度，D (ϕi )为第

i相的扩散系数。式（20）中，当对应区域存在相应相时，

χi = 1，反之为零，Np表示计算区域共存相的数量，Mij表

示界面区域的迁移率。ϕi为第 i相的序参量，表示该相的

体积分数，ϕit为相场变量对时间的偏导数，表示该相的体

积分数变化率，Np为归一化因子，Xi为权重函数，f '为自

由能函数对浓度的导数。

该模型对焊点电迁移过程进行如下假设：并未考虑

焊点内空洞的形成及迁移；对 IMC层施加最大背应力，

并假设整个 IMC层的应力分布是线性的；忽略温度对组

分电阻率的影响，仅考虑组分和相变化引起的电阻率变

化[73–75]。这些假设在保证计算效率的同时也限定了其适

用范围：未考虑空洞形成与迁移的假设使得模型仅能准

确预测电迁移早期阶段的 IMC生长行为，而无法反映阴

极侧空洞演化导致的后期失效机制；采用最大背应力和线

性应力分布的简化处理会高估界面应力梯度为15%~20%，

这要求模型适用于 IMC层较薄且组织均匀的体系，对于

厚 IMC层或存在显著晶粒取向差异的情况需引入非线

性应力修正；忽略温度对电阻率的影响将使高温区域的

电流密度分布计算产生偏差，因此模型更适用于等温或

小温度梯度条件。这些假设共同决定了该模型最适合用
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于预测中等电流密度下、微观结构相对均匀的焊点在服

役初期的 IMC演化行为，若要扩展至完整电迁移寿命预

测或复杂工况，则需要逐步完善相关假设并引入多物理

场耦合[73–75]。

Park等人[76–77]（图11）开发了相场模型用于Cu/Cu/Sn

界面 IMC 在瞬态液相键合过程中的组织演变模拟，

Cu6Sn5在液相Sn存在时占主导生长，在Sn耗尽后Cu6Sn5

层晶粒相互碰撞并粗化，同时Cu3Sn层生长直至完全消

耗Cu6Sn5层停止，该模型为实验前合理预测焊点形态提

供了理论依据。该研究者还结合了CALPHAD热力学描

述和电化学贡献研究了电迁移条件下Cu/Sn焊料系统中

金属间化合物层的演变，分析了电流密度和极性对 IMC

生长的影响，发现由Cu和Sn扩散通量不平衡引起的非

平衡空位产生的背应力对 IMC层演变起关键作用，模拟

结果与实验现象在 IMC生长速率、晶粒形态和界面粗糙

度演变方面定性吻合良好。

Attari等人[78]建立多相场模拟，结合电荷连续性方程

及空位运输模型，探究电迁移作用下Cu/Sn/Cu三明治结

构中界面处金属间化合物的生长及空位的演化，观察不

同温度和电流密度的条件下界面 IMC的形核、扩展及合

并过程。研究发现阴极侧 IMC 溶解阳极侧迅速生长，

IMC层的演化受短程扩散通道、界面特性以及空位运输

影响，且Cu3Sn层中空位浓度随时间演化而不断增加，将

引起微空洞的聚集和失效。Haq等人[79]构建多物理场相

场模型，结合有限元方法对Sn基钎料在电迁移作用下金

属间化合物的演化过程进行探究，观察不同电流密度下

Sn的晶粒取向对 IMC生长的影响。结果表明，当晶粒取

向与电流方向一致时，晶界对原子的迁移起加速作用，并

造成 IMC层团簇化转变。Guo等人[80]还针对热-电-力条

件下Cu/Sn界面的粗糙度对 IMC的扩散行为及应力分布

影响进行了研究，揭示了界面粗糙度对 IMC演变的非单

调影响机制。Zhao等人[81]通过泰勒展开的方法推导了

自由能函数，并开展了多物理场耦合电迁移失效模拟研

究，提出了临界断裂韧性和电压偏差率的混合模型作为

失效判据来评估封装可靠性。Kunwar等人[82–83]通过机

器学习与相场法结合，并对体系施加温度场，观察界面处

Cu6Sn5晶粒在成分驱动力及温度梯度驱动力共同作用下

的形貌演化情况，探究有效电荷数及热迁移驱动力对焊

点电迁移程度的影响。Huh等[84]采用多相场模型，对焊

点在回流焊过程中形成的 IMC层微观组织和生长演变

进行模拟，提出了快速晶界扩散可以使 IMC 层增厚而

Gibbs-Thomson效应会导致界面面积减小，合理地解释

了 IMC层在晶界处的快速扩散、晶粒随 IMC层增厚而同

步粗化这一现象。Durga等[85]在该模型中考虑了材料的

弹塑性效应，探究其对 IMC生长的影响，发现外部载荷

的大小、加载条件及其相对于接头的加载方向均会对

IMC的生长造成影响。

5.2　多元多相合金微观组织模拟

在电子封装领域，多相多元合金微观组织较为复杂，

易引发可靠性问题。在锂金属电池中，枝晶的生长会破

坏固态电解质膜（solid electrolyte interface，SEI），导致电

池内部短路，引发安全隐患，同时还会产生“死锂”，造成

电池容量大幅衰减，库仑效率降低[86]。通过控制枝晶的

生长方向和形态，可以设计出具有特定结构的微纳材料，

用于改善电子器件的散热性能或增强其机械稳定性[87]。

此外，研究枝晶生长机制和抑制方法，有助于开发更安
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图11  瞬态液相键合界面 IMC生长的实验与相场模拟

Fig.11  Experiment and phase-field simulation of IMC growth at transient liquid phase bonding interface[76]: (a) schematic diagram of the IMC 

model; (b) evolution of grain growth, and (c) comparison between simulated and experimental IMC growth
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全、更高效的电子封装材料和技术[88]。

Seiz等人[89]通过相场法模拟了合金凝固过程中树枝

晶、共晶及树枝晶-共晶耦合生长的微观结构演变，开发

了一种可同时模拟这 3种结构的模型。研究发现，耦合

生长对单独生长的枝晶和共晶影响较小，但会使共晶层

间距减小、靠近树枝晶的共晶层厚度增加，且改变凝固速

度会导致微观结构的形态滞后现象。Han[90]等人对Al-Li

合金激光焊接过程熔池微观结构演变进行多物理场多尺

度模拟，首先构建宏观尺度传质传热模型，使用 Jmatpro

软件获取合金热物理性能；之后进行微观组织演化的相

场模拟，考虑形核及多晶凝固建立多组分的二维和三维

相场模型；最后建立加速实验模型，验证模拟结果。模拟

发现，随着形核率增加，柱状晶生长距离减小，晶粒由柱

状晶向等轴晶转变，且等轴晶从树枝晶结构变为无明显

树枝晶结构。Park等人[91]构建半定量的二维和三维相场

模型，研究了过共晶Al-Mn-Fe-Si合金在凝固过程中微观

结构的演变，重点关注Al6Mn相的析出行为和不同凝固

阶段形成的Al6(Mnx,Fe1-x)相中Mn与Fe的比例差异。研

究发现，由于Fe在α-Al相中溶解度有限，导致其在枝晶

间液相中富集，使得后期形成的析出相中Fe含量显著高

于早期主析出相。Kang等人[92]通过电子背散射衍射技

术（electron backscattered diffraction，EBSD）、透射电子显

微镜（transmission electron microscope，TEM）和相场法

（phase field，PF）研究了亚共晶Mg-Al合金在部分离异共

晶凝固过程中的微观结构演变。结果表明，α -Mg 和       

β-Mg17Al12相的离异共晶结构由 Al 含量和冷却速率决

定，随着Al含量增加，结构从完全离异向部分离异转变。

分析发现，β相和α相之间存在显著溶质浓度差异，生长

过程非交互式。相场模拟显示，β相先在α相枝晶间液相

中形核生长，随后触发 α相形核，形成部分离异共晶结

构。研究为理解离异共晶形成机制及优化合金性能提供

了理论依据。

有许多学者借助 MICRESS 软件成功实现了对      

Al-Si、Mg-Al等典型合金系统凝固过程中枝晶形貌、相分

布等微观组织演化的定量预测[93–95]。该软件通过与热力

学数据库的直接耦合，可自动获取精确的相平衡成分、吉

布斯自由能、界面能等关键热力学参数，通过输入合金成

分和温度条件，使用CALPHAD方法计算多元体系的热

力学平衡数据，并将这些参数整合到相场模型的自由能

函数中。

Xin等人[96]通过第一性原理和相场模拟的方法，并

结合实验对体心立方（bcc）结构的Mg-11Li-3Al（LA113）

合金在非等温失效过程中的相变行为和机制进行分析。

结果表明，该合金的相变在物理过程中发生了从Al富集

区到θ相最后变成AlLi相的转变。通过相场模拟获取了

旋节分解和 θ相到AlLi的相变过程，并分析了相变与力

学性能的关联，为新一代超轻Mg合金的成分设计与性

能优化提供理论支撑。Nomoto等[97]采用多相场模型与

计算相图方法相结合的方式，对Al-Ti-B和Al-Si-Ti-B系

合金在凝固过程中的晶粒细化现象展开模拟研究，为深

入探究这些合金体系中晶粒细化的机制提供了理论依

据，有助于优化相关合金的制备工艺。Fukumoto等[98]利

用该软件预测了 Fe-Cr-Ni-Mo-N合金凝固过程中 12 μm

区域内σ相、Mo及N的形成情况（图12）。这一研究成果

对于掌握 Fe-Cr-Ni-Mo-N合金的凝固行为、控制其最终

微观组织和性能提供了关键信息。Tian 等人[99]针对    

Cu-Al-Ni合金，通过单向冷轧、分离式霍普金森压杆变形

（split Hopkinson pressure bar，SHPB）及时效处理的热机

械处理工艺，实现了强度与延展性的协同提升。其核心

机制包括孪生/晶界优化和第二相优化，两者均与位错运

动相关且协同作用；通过相场晶体法模拟了孪晶与位错

的相互作用，最终提出高强高延铜合金的典型特征为小

晶粒尺寸、高孪生密度和稳定晶界。Ham等[100]提出一种

高效、快速且完全显式的自适应数值算法，用于求解二维

和三维空间中新型晶体生长相场模型。该算法采用自适

应窄带域方法和双尺寸网格技术，并结合显式欧拉法进

行数值求解，能有效消除新型相场模型中的人工曲率效

应，在保证计算精度的同时提高了计算效率，为晶体生长

模拟提供了有效手段。

6　晶体相场法

晶体相场法（phase-field crystal，PFC）是相场法的一

个分支，专注于晶体结构和原子尺度的模拟。它通过引

入原子密度分布作为相场变量，并结合晶体的自由能泛

函来描述系统的演化。其核心在于通过自由能泛函的简

化（如基于两点相关函数的多项式拟合）来捕捉晶体的微

观结构和原子运动过程，可以在扩散时间尺度上模拟原

子的动态行为，同时保持较高的计算效率。它特别适用

于研究晶体生长、枝晶形成、晶体相变以及多晶体系的微

观结构演化。

自 2002年起，Elder等人[101–102]基于 Swift-Hohenberg

自由能泛函和过阻尼保守场动力学方程建立了晶体相场

模型，并在2007年从经典密度泛函理论（classical density 

functional theory，CDFT）出发进一步完善了该模型的自

由能泛函，为其奠定了坚实的物理和数学基础[103]。

CDFT中自由能泛函的核心是两点相关函数C2，其可通

过晶格常数、晶体体积模量和液相等温压缩率 3个参数

表征。PFC模型的自由能泛函展开式是C2第一个峰的

四次拟合多项式，这种简化极大提高了计算效率，使其能

够描述扩散时间尺度上的原子运动过程。此后，研究者

们受到这种“简化”思路的启发，提出了多种不同形式的

PFC自由能泛函，如八阶单模PFC模型、双模PFC模型以
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及三模近似PFC模型等，以描述不同的晶体结构。此外，

Greenwood等人[104]采用可叠加的高斯函数拟合C2，建立

了多模PFC模型，能够很好地描述晶体结构相变过程，并

可扩展到多元体系中。除了改变拟合相关函数的数学模

型外，研究者们还通过耦合其他物理场或添加罚函数来

构建特定系统的 PFC模型，如合金 PFC模型、液晶 PFC

模型、空位相场晶体模型（vacancy phase field crystal，

VPFC）、多组分晶体相场模型（multi-component phase 

field crystal，M-PFC）、描述缺陷电迁移的 PFC模型以及

描述铁磁相变的PFC模型等，极大地拓展了该模型的应

用范围。

晶体相场法在模拟材料微观组织演化的理论与实践

中均取得显著进展，在组织凝固、固态相变、晶粒生长、显

微组织分析以及裂纹扩展等方面得到广泛应用[105]。随

着该领域研究不断深入，一系列创新性成果涌现，对理论

发展和实际应用起到重要推动作用。

6.1　Kirkendall空洞的演化和生长

马文婧等[106]运用晶体相场法模拟Sn/Cu互连体系中

Kirkendall空洞的演化和生长动力学，构建二元合金晶体

相场模型，研究空洞的形成、形貌演化及长大过程，分析

界面Cu₃Sn层厚度和杂质含量对空洞形貌及数量尺寸的

影响（图13）。研究表明，Kirkendall空洞的数量和尺寸随

Cu3Sn层厚度增加而增大，但厚度对其形核位置和生长

规律影响不明显，空洞数量随时间呈先增后减的规律。

杂质含量增加时，空洞数量、尺寸和生长速率均增大，但

对形核位置和生长规律影响不明显，数量变化规律仍为

先增后减。

6.2　TSV热膨出

当TSV结构进行热加工时，由于普通填充材料Cu

与Si之间的热膨胀系数不匹配会导致突起[107]从而造成

后端线层的损坏，导致3D封装失效，因此进行原子尺度

的结构可控模拟是重点研究手段。通常使用晶体相场模

型对Cu突起进行模拟，可实现原子尺度和扩散时间尺度

分辨率的材料微观结构演化模拟[108–110]。

Liu[111]等人采用晶体相场模型，对TSV结构中Cu热

膨出现象进行研究，结果表明温度越高TSV突起越大，

当温度低于300 ℃时，位错运动引起的变形占主导地位，

当温度高于 300 ℃时，扩散的位错蠕变同时发生。当

TSV晶粒结构不同时，会产生不同的突起轮廓：当TSV

顶端有单一晶粒时，会产生突起和侵入现象；当顶端含有

多个晶粒时，会造成两端突出现象。对TSV结构施加载

荷可以发现，在对称载荷作用下，晶粒的合并发生在靠近

顶端区域，通过应变分布的计算可对TSV热膨出现象进

行有效预测。

7　未来发展方向

本文基于两种不同的相场变量对相场模型进行总

结，探究相场模拟在电子封装领域的应用，关注其对互连

器件可靠性问题的研究，分析几种常见的可靠性失效模
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图12  合金中α相形成及Mo和N的微观偏析在不同时间的模拟结果

Fig.12  Simulation results of α phase formation (a), microsegregation of Mo (b) and N (c) of alloy at different time
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式并对其进行机理分析，总结导致电子元件失效问题的

原因。这些模型从不同的角度分析了常见的可靠性失效

模式，但目前的研究仍存在一定的局限性。在此基础上，

本文提出进一步的研究工作。

7.1　多尺度多物理场耦合模型

随着电子封装结构的日益复杂，相场模拟将更多地

结合热、力、电等多物理场耦合效应，以更全面地研究封

装结构的力学性能和可靠性。更加注重通过相场模拟建

立微观组织形貌与宏观性能之间的定量关系，例如焊点

内微观组织演变、IMC生长过程等，从而为优化封装材料

和结构提供理论支持。将微观相场模拟与宏观有限元分

析结合实现多尺度模拟，可以在不同尺度上分析封装结

构的性能，从而更准确地预测封装的可靠性和失效行为。

7.2　构建三维相场模型模拟真实焊点失效过程

当前的相场模型主要基于二维空间进行研究，这使

得无法全面捕捉到三维焊点中微观组织形貌演化过程。

因此，未来的研究可以着手扩展现有模型，采用三维相场

模拟来更真实地研究电子元件焊点内相关组织演化规

律。三维模型将有助于更精细地描绘电迁移过程中焊点

内部的微观结构变化，提升预测精度，并为电子封装的设

计和可靠性优化提供更具实用价值的数据支持。

7.3　材料体系的扩展

焊点材料的选择和其微观结构对电迁移失效过程具

有重要影响，不同材料体系使用的相场模型可能不同。

因此，未来的研究可以探索不同焊点材料以及其微观结

构特征对电迁移失效模式的影响。焊点材料和工艺不断

发展，如何将不同材料体系的特点纳入相场模型中，成为

未来的研究重点。

7.4　与机器学习相结合

相场模拟与机器学习（ML）的结合，并通过相场模拟

生成微观结构演化数据集构建神经网络，可高效预测材

料性能，利用长短期记忆网络（long short-term memory， 

LSTM）等算法建立快速替代模型，将模拟速度提升 3个

数量级[112]；同时ML能优化相场模拟关键参数，而相场模

拟为ML提供物理约束，避免数据驱动的过拟合。这种

融合策略既可实现正向预测，又能通过高通量相场模拟

与ML协同逆向设计最优材料参数，但需解决数据规模、

模型可解释性等挑战。该交叉方法显著降低了多尺度模

拟成本，建立了工艺-结构-性能的定量关联，推动了材料

研发从经验探索向精准设计的转变。

8　结 语

本文围绕电子封装中微互连焊点的可靠性问题，系

统梳理了相场模拟在该领域的应用与发展，明确了相场

模拟作为研究微观组织演化及界面动态行为的有效工具

的重要性。文章介绍了相场模拟的基本理论，分类总结

了不同相场模型的应用：守恒变量模型用于模拟空洞迁

移演化、相分离等过程；非守恒变量模型聚焦于TSV微

观组织演化、晶粒长大等现象；复杂相场模型结合两类变

量，深入探究了界面 IMC生长、枝晶生长等复杂失效机

制；晶体相场法则模拟了Kirkendall空洞演化、TSV热膨

出及多元合金凝固等问题。
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图13  Sn/Cu界面 IMC层厚度与杂质含量对空洞形成影响的晶体相场法研究［106］

Fig.13  Crystal phase-field study on influences of IMC layer thickness (a1–a9, b–c) and impurity content (d1–d9, e–f) on void formation in Sn/Cu 

interface: (a1–a9) simulated morphologies of Kirkendall voids at the Cu/Cu3Sn interface with thickness ratios of Cu3Sn layer to Cu layer 

being 1:1 (a1–a3), 9:10 (a4–a6) and 4:5 (a7–a9) at t=0.6×105 (a1, a4, a7), t=1×105 (a2, a5, a8) and t=7×105 (a3, a6, a9); (b, e) evolution of void 

number; (c, f) evolution of void size; (d1 – d9) simulated morphologies of Kirkendall voids at the Cu/Cu3Sn interfaces with impurity 

concentrations of 12.98% (d1–d3), 22.26% (d4–d6) and 35.56% (d7–d9) at t=0.6×105 (d1, d4, d7), t=1×105 (d2, d5, d8) and t=7×105 (d3, d6, d9)
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Application of Phase Field Simulation in Reliability of Electronic Packaging

Dong Shuhan1, Wu Peng1,3, Zhou Songchao1, Li Haozhe1, Sun Gehui2, Lin Pengrong2, 

Feng Jiayun1,3, Wang Shang1,3, Tian Yanhong1,3

(1. State Key Laboratory of Precision Welding & Joining of Materials and Structures, Harbin Institute of Technology, Harbin 150001, China)

(2. Beijing Microelectronics Technology Institute, Beijing 100076, China)

(3. Zhengzhou Advanced Research Institute, Harbin Institute of Technology, Zhengzhou 450018, China)

Abstract: With the rapid advancement of electronic devices towards miniaturization, high integration, and multifunctionality, the complexity of 

chip packaging has increased significantly. As packaging density continues to rise and solder joint size decreases, the operating conditions of 

electronic components in service become increasingly demanding. Consequently, the reliability of micro-interconnect solder joints has become a 

critical concern, with solder joint failure emerging as one of the key bottlenecks hindering the further development of electronic packaging 

techniques. This paper focuses on the failure behavior of micro-interconnect solder joints and reviews several common reliability issues in 

electronic packaging. Based on the selection of different phase-field variables, several typical phase-field modeling approaches are summarized. 

Furthermore, the paper analyzes the application and current progress of phase-field methods in simulating several representative failure modes, 

such as electromigration, through-silicon vias (TSVs), and interfacial intermetallic compound (IMC) growth. Finally, the potential of phase-field 

modeling in studying micro-scale failure mechanisms is discussed, along with its future development trends in multi-physics coupling, data-driven 

modeling, and engineering applications. This work aims to provide systematic references and methodological support for both theoretical analysis 

and practical engineering studies on the failure behavior of micro-interconnect solder joints.
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