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　　【摘要】　为研究纳米尺度接触过程力学行为，以刚性半球体接触压入单晶硅表面为分析对象，建立分子动力

学模型并求解仿真，得到纳米尺度接触过程中微观接触区域的状态变化和接触作用力变化规律。由于粘附力作

用，两表面尚未完全接触时，基体原子发生纳米尺度接触所特有的“突跳”现象。随着接触深度增加，基体原子位错

和滑移带相继出现，接触区域的硅材料由初期弹性变形转向后期塑性变形。在脱离接触过程中，基体材料有部分

弹性恢复，接触完全脱离时，球面仍粘附着部分硅原子。然后利用原子力显微镜，对应分子动力学模拟时的参数条

件和接触过程，进行实验对比分析，实验结果表明：分子动力学模拟不但对纳米尺度接触过程力学行为的分析是可

行和有效的，而且可以观察到实验无法反映的微观细节。
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　　引言

与宏观接触行为相比，在微纳机械中，接触力学

行为的研究更为重要，直接关系到微纳机械系统的

设计、制造、使用寿命及能量供给等诸多方面
［１］
。

当接触尺度由毫米级减小到微米甚至纳米量级时，

表面接触作用发生在微小区域，可能产生新的物理

现象。如微尺度效应、表面效应等，微纳尺度接触力

学行为表现出一些不同于宏观接触的新特性。因

此，研究揭示微纳机械表面接触相互的力学作用规

律和机制，对于深刻揭示微纳机械基础及应用问题

具有重大意义，是解决微纳机械可靠性与运行寿命的

重要保障，也是当前微纳机械亟待解决的重要课题。

分子动力学方法是一种描述微观现象的有效方

法
［２］
。采用分子动力学方法来分析微纳尺度表面

接触行为，可从原子尺度进行定量分析，不仅能得到

被分析系统总的特性和某些值得关注的行为，而且

还能像做试验一样进行观察与显示。特别是许多在

试验中无法获得的微观和原子尺度上的细节，通过

分子动力学方法都可以方便地观察到。把分子动力

学方法应用于微纳机械基础理论的研究，目前主要

研究了纳米压痕和纳米切削问题
［３～５］

，虽然纳米尺

度接触问题与纳米压痕及切削问题有类似特点，但

采用分子动力学方法针对纳米尺度接触过程力学行

为和接触区域状态变化的研究还很少。因此，本文

采用分子动力学方法研究纳米尺度接触过程力学行

为，以刚性球形表面接触压入单晶硅表面为分析对

象，建立分子动力学模型，进行求解与仿真，得到原

子在每一时刻的轨迹，观察接触过程中微观接触区

域的状态变化和接触作用力变化规律。

１　分子动力学模拟

１１　模型建立
分子动力学三维模型如图１ａ所示，刚性球形接

触表面采用金刚石半圆球体，球体半径 Ｒ＝２ｎｍ，模
型中将金刚石半球体定义为刚性。另一接触表面为

单晶硅基体表面，单晶硅基体 Ｘ、Ｙ和 Ｚ方向的晶相
指数分别为［１００］、［０１０］和［００１］，其尺寸分别为
２０ａ×２０ａ×１５ａ（ａ为单晶硅晶格常数，ａ＝０５４３１ｎｍ），
整个系统共 ５１８３２个原子。参考 Ｂｅｌａｋ和 Ｓｔｏｗｅｒｓ
分子动力学建模的边界条件

［６～８］
，本分子动力学模

型将基体分成 ３个区域，如图 １ｂ所示。固定边界
层：基体底部２个晶胞原子层，模拟过程中不发生位
移；热影响区（恒温层）：与固定边界区相邻的 ４个
晶胞原子层，使系统温度保持恒定，模拟中采用速度

修正法将其温度控制在 ２９３Ｋ；牛顿层：热影响区之
上的基体原子为自由原子，其运动由牛顿方程加以

描述。

图 １　分子动力学模型

Ｆｉｇ．１　Ｍｏｌｅｃｕｌａｒｄｙｎａｍｉｃｓｍｏｄｅｌ
（ａ）三维模型　（ｂ）二维模型

　
１２　边界条件及势函数

为了减少模拟中因粒子数小于真实系统中粒子

数而带来的尺寸效应，在 Ｘ和 Ｙ方向上采用周期性
边界条件，在 Ｚ方向上采用自由边界条件。

分子动力学模拟中，势函数的选择至关重要，它

决定着模拟仿真的成败，根据文献［９］，对于单晶硅
的金刚石型立方晶格，可以通过 Ｔｅｒｓｏｆｆ势函数描述
Ｓｉ Ｓｉ之间的相互作用，其描述公式为
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ｉ
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ζｉｊ＝∑
ｋ≠ｉ，ｊ
ｆＣ（ｒｉｋ）ｇ（θｉｊｋ） （７）

ｇ（θｉｊｋ）＝
１＋ｃ２

（ｄ２－ｃ２）［ｄ２＋（ｈ－ｃｏｓθｉｊｋ）
２
］
（８）

式中　Ｅ———总势能　　Ｅｉ———原子 ｉ势能
ｉ、ｊ、ｋ———系统中的原子序号
ｒｉｊ———原子 ｉ和 ｊ的距离
Ｖｉｊ———原子 ｉ和 ｊ的键能
Ａ———吸引项对偶结合能
Ｂ———排斥项对偶结合能
λ———吸引项对偶势曲线梯度系数
μ———排斥项对偶势曲线梯度系数
ｃ、ｄ、ｈ———弹性常数
Ｒ———原子间距离　　Ｓ———截断长度
ｆＲ———排斥项函数　　ｆＡ———吸引项函数
ｆＣ———截断函数　　ｂｉｊ———吸引项系数

ζｉｊ———角势能

θｉｊｋ———键 ｒｉｊ和 ｒｉｋ之间的键角
β———键级系数

式中的具体参数见表１所示［９］
。

表 １　Ｓｉ的 Ｔｅｒｓｏｆｆ势参数

Ｔａｂ．１　Ｔｅｒｓｏｆｆｐｏｔｅｎｔｉａｌｐａｒａｍｅｔｅｒｓｆｏｒｓｉｌｉｃｏｎ

参数 数值

Ａ／ｅＶ １．８３０８×１０３

Ｂ／ｅＶ ４．７１１８×１０３

λ／ｎｍ－１ ２４．７９９

μ／ｎｍ－１ １７．３２２

β １．１０００×１０－６

ｎ ０．７８７３４

ｃ １．００３９×１０５

ｄ １６．２１７

ｈ －０．５９８２５

Ｒ／ｎｍ ０．２７

Ｓ／ｎｍ ０．３０

　　由于本模型中金刚石半球体设置成刚性，所以
Ｃ—Ｃ原子之间相互作用可以忽略［１０］

。金刚石 Ｃ和
单晶硅 Ｓｉ原子之间的相互作用势采用 Ｍｏｒｓｅ势［１１］

，

其公式为

（ｒｉｊ）＝Ｄ［ｅ
－２α（ｒｉｊ－ｒ０）－２ｅ－α（ｒｉｊ－ｒ０）］ （９）

式中　Ｄ———结合能系数
α———势能曲线梯度系数
ｒ０———分子间作用力为零时的原子间距（平

衡态的原子间距）

式中各参数为 Ｄ＝０４３５ｅＶ，α＝４６４８７ｎｍ－１
，

ｒ０＝０１９４７５ｎｍ。由式（９）及参数可以得出原子间

距相隔０２０ｎｍ时，原子之间几乎没有力的相互作
用，所以本文中Ｍｏｒｓｅ势函数截断半径ｒｃ＝０２５ｎｍ。
１３　运动方程数值求解算法

采用基于 Ｔａｙｌｏｒ展开 Ｖｅｌｏｃｉｔｙｖｅｒｌｅｔ算法［１２］
对

牛顿运动方程进行时间积分求解，其公式为

ｒ（ｔ＋Δｔ）＝ｒ（ｔ）＋ｖ（ｔ）Δｔ＋１２
ａ（ｔ）Δｔ２ （１０）

(ｖｔ＋Δｔ)２ ＝ｖ（ｔ）＋１
２
ａ（ｔ）Δｔ （１１）

ａ（ｔ＋Δｔ）＝－

ΔΔ

（ｒ（ｔ＋Δｔ））１ｍ
（１２）

ｖ（ｔ＋Δｔ）＝ (ｖｔ＋Δｔ)２ ＋１
２
ａ（ｔ＋Δｔ）Δｔ（１３）

式中　ｒ（ｔ）、ｒ（ｔ＋Δｔ）———ｔ、ｔ＋Δｔ时刻粒子位置

ｖ（ｔ）、 (ｖｔ＋Δｔ)２ ———ｔ、ｔ＋Δｔ
２
时刻粒子速度

ａ（ｔ）、ａ（ｔ＋Δｔ）———ｔ、ｔ＋Δｔ时刻粒子加速度
ｍ———粒子质量

模拟仿真积分步长选择 Δｔ＝０００１ｐｓ，初始化
模型各参数，使模型自行弛豫 ５０００步达到能量趋
于稳定值，使刚性半圆球体以 １５０ｍ／ｓ的速度下移，
开始计算第 ｎ步的原子位置和速度，然后通过速度
标度法

［１３］
调节恒温层温度，再计算第 ｎ＋１步的原

子位置和速度，重复上述过程，使刚性半圆球体下移

１５ｎｍ（其中０３ｎｍ为刚性半球体接触表面顶端与
单晶硅基体接触表面的距离，１２ｎｍ为刚性半球体
压入单晶硅基体接触表面的深度），最后半圆球体

以２００ｍ／ｓ的速度脱离单晶硅基体，半圆球体停留
在距离基体表面０８ｎｍ处。

２　模拟结果与分析

２１　纳米尺度接触区域状态变化分析
当刚性半球体接触表面顶端下降到距离单

晶硅基体接触表面 ０１８ｎｍ时，球体上的 Ｃ原子
开始与基体表面上的 Ｓｉ原子有力的相互作用，如
图 ２ａ所示，可以看到基体表面有原子被吸附，这
主要是由表面粘附力引起的；随着半球体向下趋

近，更多的基体原子被拉出表面，如图 ２ｂ所示，
在粘着力的作用，接触表面原子之间发生了“突

跳”现象，这是纳米尺度接触所特有的现象；球体

和基体接触后，由于 Ｃ和 Ｓｉ原子斥力的作用，与
球面发生接触作用的基体原子晶格结构开始被

破坏，当晶格被破坏到一定程度，基体晶格产生

位错，这时候 Ｓｉ材料主要发生弹性变形。伴随着
球体进一步下降，位错现象更加严重，出现滑移

带，滑移带最先出现在与半圆球面接触基体的两

侧，如图 ２ｃ所示；当接触深度达到 １２ｎｍ时，此
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时球体与单晶硅接触作用深度最大，如图 ２ｄ所
示，可以看到有大量的位错堆积，此时 Ｓｉ材料产
生了塑性变形。

刚性半球体移出单晶硅基体接触表面相互脱离

过程中，刚开始基体的位错有些调整，这主要是由于

材料有一定的弹性恢复，如图 ３ａ所示；当球体上移
到距离基体表面０７ｎｍ左右，球体和基体原子吸引
力开始占主导地位，在球体完全与基体脱离接触时，

半圆球体接触表面上仍有一些 Ｓｉ原子粘附在上面，
如图３ｂ所示。

图 ２　接触过程中基体原子的变化

Ｆｉｇ．２　Ｖａｒｉａｔｉｏｎｏｆｓｕｂｓｔｒａｔｅａｔｏｍｓｆｏｒｃｏｎｔａｃｔｐｒｏｃｅｓｓ
（ａ）球面与单晶硅基体表面相距０１８ｎｍ开始有粘附力　（ｂ）球体与基体表面接触　（ｃ）位错和滑移带产生　（ｄ）位错堆积，产生塑性变形
　

图 ３　脱离过程中基体原子的变化

Ｆｉｇ．３　Ｃｈａｎｇｉｎｇｏｆｓｕｂｓｔｒａｔｅａｔｏｍｓｆｏｒｄｉｓｅｎｇａｇｅｍｅｎｔ
（ａ）接触脱离时，位错调整，部分弹性恢复

（ｂ）球体完全脱离基体
　

２２　纳米尺度接触过程作用力分析
通过求半圆球体所有原子在 Ｚ方向上的作用

力之和就可得到接触作用力 Ｐ，相应地求出不同位
移 δ下（对应时间）的作用力 Ｐ，就可以得到接触作
用过程中作用力 位移（Ｐ δ）曲线如图 ４所示，规
定半球体向下的压力为正，向上的拉力为负。

图 ４　作用力 位移模拟曲线

Ｆｉｇ．４　ＳｉｍｕｌａｔｉｏｎｃｕｒｖｅｓｏｆＰ δ
　
２２１　接触压入阶段

半球体从０３ｎｍ（球体顶端与基体表面距离）
的位置下降到 Ａ处时间内，Ｃ和 Ｓｉ原子没有力的相
互作用，当球体下降到 Ａ处（球体距离基体表面
０１８ｎｍ），开始有粘附力产生，对应图 ２ａ所示；ＡＢ
段主要是粘附力的作用，球体吸引基体原子，故存在

向上的拉力。ＡＢ段之间也有正的压力，主要是因为
模拟中采用半球体形状，当球体的最顶端几个原子

靠近基体表面，吸引力占主要地位，出现引力峰值。

随着球体的下降，球体最下面的几个原子和基体原

子由引力转成斥力，而远离基体的球体 Ｃ原子和 Ｓｉ
原子的引力比较微弱，所以就产生了一个正的压力

峰值。ＢＤ段为球体接触压入基体，接触作用越深，
接触压力越大。

２２２　接触脱离阶段
ＤＥ段，球体和基体的原子主要还是接触压力，

此过程中滑移带有所减少，有部分弹性恢复，对应

图３ａ，到 Ｅ点（０７ｎｍ左右）时接触作用力 Ｐ＝０，随
后球体和基体原子吸引力开始占主导地位，当球体

移到位移为０处（Ｆ点）时，仍有引力的作用，直到球
体脱离基体距离基体表面０２５ｎｍ时（Ｇ点）引力才
完全消失。

残余位移 ｌＢＥ不仅与材料的塑性变形有关，也与
球体原子吸引基体 Ｓｉ原子有关；另外曲线上出现许
多锯齿状（ｐｏｐｉｎ现象），这与晶格重构、相变及位错
的产生密切相关，每当接触作用力增大并超过 Ｓｉ原
子之间的结合键力的临界值而使其运动时，导致晶

体变形，原子点阵出现滑移，此时作用力会出现陡降

至一个较低水平的波动，而且这种作用力的波动在

整个接触过程中不断重复出现。

３　实验对比分析

针对纳米尺度刚性球形表面与单晶硅表面接触

力学行为的分子动力学模拟分析结果，进行实验验

证对比分析。

实验仪器采用原子力显微镜，原子力显微镜除

了用于原子级形貌检测之外，由于它在测量中对力
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极为敏感，还可以测量表面纳米尺度范围内的力学

性质，例如微弹塑性变形、微硬度、接触面积，以及探

针与试样间的作用力等。利用原子力显微镜探针与

试件之间形成球面 平面的接触形式，以不同的法向

位移进行接触过程实验，测试作用力，对分子动力学

模拟进行验证。

实验在昆明理工大学材料科学与工程学院实验

中心进行，采用岛津 ＳＰＭ９５００原子力显微镜。对应
分子动力学模拟时的参数条件和接触过程，确定的

实验方案为：ＡＦＭ探针选择超尖探针，针尖曲率半
径为２ｎｍ，弹性系数４２Ｎ／ｍ，共振频率３２０ｋＨｚ；基
体试件选择单晶硅片，单面抛光，选择（００１）面，即
一面较亮，一面较暗，选择对亮面进行实验。原子力

显微镜工作模式为力曲线模式，垂直下移探针，针尖

移到距离基体表面附近处，出现吸引力即开始记录，

然后使探针针尖压入样品表面 １５ｎｍ，如果压入深
度不易精确控制，可适当多压入一定深度，然后提取

±１５ｎｍ段的数据作分析，随着针尖与样品表面距
离的变化，ＡＦＭ在力曲线模式下，得到检测电压差
和探针位移关系的力 位移曲线，经转化，把电压参

数转化为针尖与样品间作用力，得到力 位移关系曲

线。图５为作用力 位移实验曲线。

图 ５　作用力 位移实验曲线

Ｆｉｇ．５　ＥｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｌｃｕｒｖｅｓｏｆＰ δ
　

从实验曲线中可看出，当探针针尖球面与试件

表面接近但尚未接触时，此时，两表面之间的作用力

为引力，在两表面距离为 １１３４８ｎｍ时球面受到向
下的引力为 ３０３３ｎＮ，随着距离的不断减小，有斥
力产生，引力与斥力的合力仍表现为引力，只是随之

变小，在两表面距离为 ０２７３７ｎｍ时为 ４２５ｎＮ，两
表面距离为００５８５ｎｍ时作用力为０。随着接触的
发生，探针针尖球面压入试件表面，产生了接触压

力，随着接触深度的增加，接触压力增大，当两表面接

触深度为０３７２１ｎｍ时，接触作用力为６１２５ｎＮ，当两
表面接触深度为 ０８０２６ｎｍ时，接触作用力为
１６２２２ｎＮ，当两表面接触深度为 １２３３１ｎｍ时，接
触作用力为２７７５０ｎＮ。

脱离接触时，随着接触深度的不断减小，接触压

力也随之减小，受试件表面接触区的弹性变形、塑性

变形的影响。例如，当两表面接触深度减小为

１２３３１ｎｍ时，接触作用力为 ２３５１１ｎＮ，当两表面
接触深度减小为 ０８０２６ｎｍ时，接触作用力为
９３２８ｎＮ，当两表面接触深度减小为０３７２１ｎｍ时，
由于试件表面接触区的塑性变形，此时，两表面已脱

离接触，接触压力作用消失，作用力表现为吸引力，

大小为１７２３ｎＮ。
为方便对比模拟结果和实验结果，提取模拟数

据和实验数据，分别作出在接触压入和脱离接触两

个阶段模拟和实验的作用力 位移曲线对比图，如

图６与图７所示，从图中可看出，模拟与实验所反映
的纳米尺度接触过程力学行为变化的规律和趋势是

一致的，接触表面处于非常接近但又尚未接触时，表

面之间的作用力表现为引力，随着接近距离的不断

减小，有斥力产生，引力与斥力的合力仍表现为引

力，只是大小随之变小，随着接触的发生，探针针尖

球面压入试件表面，产生了接触压力，随着接触深度

的增加，接触压力增大。脱离接触时，随着接触深度

的不断减小，接触压力也随之减小，但由于塑性变形

的影响，产生了不可恢复的变形，接触压力的变化规

律与接触压入阶段不同。实验表明，虽然因实验条

件和环境以及模拟中参数的选择等各方面的因素影

响，模拟和实验曲线存在误差，但实验和模拟的作用

力 位移曲线变化规律趋势一致，因此分子动力学模

拟对纳米尺度接触过程力学行为的分析是可行和有

图 ６　接触压入模拟和实验作用力 位移曲线

Ｆｉｇ．６　Ｃｏｎｔｒａｓｔｃｕｒｖｅｓｏｆｃｏｎｔａｃｔ
　

图 ７　脱离接触模拟和实验作用力 位移曲线

Ｆｉｇ．７　Ｃｏｎｔｒａｓｔｃｕｒｖｅｏｆｄｉｓｅｎｇａｇｅｍｅｎｔ
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效的，而且，分子动力学模拟可以观察到实验无法反

映的微观细节。

４　结论

（１）当刚性半圆球体接触表面趋近单晶硅基体
表面时，球体上的 Ｃ原子与基体表面上的 Ｓｉ原子有
粘附力作用。随着接触作用深度的进一步增加，在

粘附力的作用下，基体原子发生纳米尺度接触所特

有的“突跳”现象。

（２）在球体与基体的接触过程中，接触作用力
随着球体接触深度增加而增大，随着接触深度的不

断增加，基体相继出现位错和滑移带，滑移带最先出

现在与半圆球体接触基体的两侧。接触初期主要是

弹性变形，有变形晶格及位错现象产生；后期主要是

塑性变形，有大量晶格破坏及位错堆积。

（３）脱离接触过程中，随着接触深度的不断减
小，接触压力也随之减小，滑移带也相应减少，由于

塑性变形的影响，接触压力的变化规律与接触压入

阶段不同，当接触深度为 ０７ｎｍ左右，接触作用力
Ｐ＝０，随后球体和基体原子吸引力开始占主导地
位。直到球体脱离基体表面０２５ｎｍ左右（Ｇ点）引
力完全消失，作用力变为零。
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