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    摘要：研究分子动力学模拟的基本原理，建立摩擦副的分子动力学模型。通过计算对磨材料原子与被磨面材料原
子之间作用力，建立运动方程，通过数值方法求解运动方程，模拟出不同时刻原子运动轨迹，根据运动轨迹和原子间作

用力分析摩擦磨损过程。对 Fe/Fe和Fe/Cu 2种摩擦副的抗磨减摩性能进行模拟计算，分析磨损量与模拟时间和载荷曲
线的变化趋势。结果表明有中间纳米Cu润滑层的Fe/Cu摩擦副具有良好的摩擦性能。
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    Abstract：111e principle of molecular dynamics simulation was studied.molecular dynamics model of friction surfaces

was established.The force between two friction surfaces was calculated，movement equation was established and solved by

numerical value methods，and the atom movement track of different time was simulated.According to the atom movement

track and force between atoms，the process of friction and wear was analyzed.The tribological characteristics of the Fe/Fe

and Fe/Cu friction surfaces were simulated.The results of molecular dynamic simulation show that the tribological charac-
teristics of Fe/Cufriction surface are better than those of Fe/Fe friction surface.
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    磨损是指摩擦副的对偶表面产生相对运动时工作    相空间轨迹，进而研究系统的平衡热力学、结构动力

表面物质不断损失、表面质量与尺寸变化的一种复杂    学和非平衡性等性质 ，首先要建立粒子系统的几何模

物理化学现象。目前有关纳米材料摩擦磨损微观机制    型 ，通过描述原子间相互作用的势函数，根据给定的

的研究还主要是通过金相显微镜 和扫描电子显微镜    边界和初始条件求出系统中每一时刻单个粒子或原子

（SEM）  等检测分析手段推测磨损过程中发生的原子    的能量和所受的力 ，用牛顿动力学方程组求解原子的

微观变化，因而其分析结果尚缺乏有力 的理论支撑。    位置和速度，获得系统在相空间的运动轨迹。对足够

分子动力学方法可通过原子运动的演变过程深刻地揭    大数量的粒子在足够长时间的结果进行统计平均，就

示纳米结构的变形及内在机制 ，在纳米尺度下材料力    可以得到类似于宏观意义上的物理量和力学量。

学行为数值模拟的研究中得到广泛应用⋯。本文作者    对于粒子数为 n的物理系统，其力学描述的哈密

应用分子动力学方法，构建了 Fe/Cu、Fe/Fe摩擦副    顿形式‘2l  可以写为：

摩擦模型，通过研究分析纳米材料在摩擦过程中的微    . a日
    V I ‘     ， ’    .  ^     、    ， 1 、

观运动机制以及耐磨机制 ，获得了其在不同载荷条件    qt 2 ap    L‘  =l  ，z，⋯，n）    （  1）

下的磨损规律。    aH  ，.，. 、 ，，、
1  分子动力学的基本原理    pt i—c五gj'  L‘  =1  ，z，⋯，nJ    （2）
    分子动力学模拟过程中，要确定系统中各粒子的 Pi —
    -    日 =∑ ÷L +U    （3）
.---，_____________________________________________________________________________________.______-.____________‘.._______— ‘  一 叫̈
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    该系统力学描述的牛顿形式则为 ：     两个固体表面相互接触实际上仅仅是粗糙表面的

    ..  ，；（ri） ，. ，. 、 —     微小凸起部分接触。为了减少这种摩擦和磨损，需要

    .rf 2—m；—    （￡  =1  ，z，⋯，n J    （4）    在接触面间加入润滑剂 ，使其形成一层极薄的润滑油

    ，。=  一F；U（r.）     （5）     膜将两表面隔开。纳米材料具有比表面积大、高扩散

  式中：E 为第 i  个粒子的合力 ；  rf为第 i  个粒子的位    性 、易烧结性、熔点低和硬度大等特点，一些研究结

  置坐标；E为算子。     果表明口“1  ，纳米粒子可在磨斑表面上形成新的易剪

    以此建立线性微分方程组，给定初始位置 和速    切沉积薄膜，不仅阻止了摩擦表面之间的直接接触，

  度 ，由于方程是封闭的，可得到任意时刻系统中所有    而且有很高的承载能力 ，使得由剪切应力引起的弹性

  原子的位置 r；（￡）  和速度 秽.（t）  。    变形和塑性变形局限于润滑薄膜区域，具可有效地抑

    若采用对势函数 u。（r。）   ，即     制摩擦表面微凸体的黏着磨损和接触疲劳，降低摩擦

    U（  r；）  =∑“。（r。）    （6）  因数。
    则式 （5）。的力计算公式变为     建立的 Fe/Cu摩擦模型分为 3部分，最上层为纯
    ，：，一   ，     r，、     铁层，在其上施加 [001]  方 向的载荷和 [010]  方向

    F.：y F f，..、     （8）     的作用力，中间层为纳米铜润滑层，即润滑薄膜，下
    ’ 。. ， 、    层为铁基体层。而 Fe/Fe摩擦副模型上下 2部分均为

    F；，=一以=.”“’：“、i9    （9）    铁基体组成，没有中间层 （第三体）存在。

    薹鬻 缓 黧 7lF；南了粒子7竺 i爨 缴 赫 黧 蕊
    157”.，：， ：：    均采用 Morse势o

    i鲁二=÷∑F。（r.F）    （lo）    Morse势常用来描述金属，其形式为：

  式中：   m为粒子的质量。     u（～）   =AL e—州1“’   一2e1̈ -1“l    （   17）

    牛顿运动方程组求解通过数值方法实现，对式    式中：A为结合能；a为调节作用范围的参数；ro为

  （  10）的二阶微分算符使用离散化格式，即    平衡间距 ；  r“为原。亏i、！间的距离。

  r（2’  （￡）  =危一2  [r（￡  +∞ 一2r（f）  +，（￡  一̂ ）  ]+o（̂：）  （  1  1） LennardIJones势。.：数的形式为：
  、 ’  ‘ 、 ’ 1 7 、 ’ . 、 7 、 7    . — l 2 ， ， . 6 .

  得到显式中心差分方法     u（r。，）   =4占l f卫 l —f卫 l I，o≤r c    （   18）

  ，̂2[  rt（t  + ）̂  一2ri（f）  +rt（￡  一” ]=。三t （￡）  （12）    式 中 ：  s和 r。分别 为能量参数 和长度参数 ；  r。为截 断

  由式 （  12）  ，根据粒子在前两步即 ￡和 f一^时刻    半径；  rrF为原子 i、J间的距离。

  的位主芨 。爵翔晶话鬲另 ：面藉蔷蕾 ；在’。  +̂ 时i翁 — .势函挚确定后，  .如果仅考虑摩擦磨损过程中被磨

  位置，对 ￡  +‘̂爵劾’的矗孚位釜蒹 z解g..  葛 — ‘    材料原子与对磨材料原子之间相互作用力，则可通过

    一i；（f++ ）̂  ：2，.（t）二，；（t  一 ）̂+4F..（￡）危z/m  （13）    式 （9）  求 出原子 间作 用力 。而作用 在第 i  个原子 上

    铆毒 ’2，7.一ri：‘n、'.，，.̂？/m ij￡̂、.二 ：。.4， 器薯瓣 搿 黧 = = 篡
    ■  = Z r f — r f  + ， i凡 / m    【 l4 ） 二 二 斗 1 F 斗 ，

    从位置‰和r。出发，随后的所有位置都可由式 — “7。。    。
  （  14）  决定。按照近似格式 ，可计算速度    F。r 二丕F。ttF+  丕F。。tF=

  掣 =21̂[r（t  +̂ ）   一r（t  一 ）̂1  +o（̂2）   （-5） 薹（一警 } ）+篙（一警 } ）     （.9）

  醒=（r？“一ri“）   /2̂     （16）    式中：Ⅳ.为对磨材料原子数；Ⅳ。为被磨材料原子数；

  式 （  14）  和式 （  16）  式连 同初始位置就构成了    F。.。：，为第 i  个被磨材料原子与第J个对磨材料原子间的

  分子动力学模拟算法。     作用力；F。。。j为第 i  个被磨材料原子与第二f个被磨材

  2  计算模型与方法     料原子间的作用力；   r。。为第 i  个被磨材料原子与第jf

  2.1  模型建立     个对磨材料原子间的距离；   r。。。为第 i  个被磨材料原



  子与第Jf个被磨材料原子间的距离。    Fe/Fe摩擦副的磨损量远高于Fe/Cu摩擦副的磨损
    同理 ，第 i  个对磨材料原子所受的总原子力 凡为    量，并且从 8.0 ps开始，纯铁摩擦副的接触表面发

凡瓤 +缸 =薹（一瓮}）+黑（一au'r i’-） 嚣鬻 精蒜 落 筹 篙裟 燃
    （20）    损阶段 ，证明中间层纳米 Cu薄膜的存在起到了很好

  式中：F。为第 i  个对磨材料原子与第j个被磨材料原    的减磨作用。

  子间的作用力 ；，.。为第 i  个对磨材料原子与第j个对    图2为不同载荷下，通过模拟得到的 Fe/Fe摩擦

  磨材料原子间的作用力；  ‰ 为第 i  个对磨材料原子与    副与 Fe/Cu摩擦副磨损量曲线图。可见 ，Fe/Fe摩擦

  第二f个被磨材料原子间的距离；  r.。为第 i  个对磨材料    副的磨损量远大于 Fe/Cu摩擦副的磨损量，并且两

  原子与第jf个对磨材料原子间的距离。    者的曲线斜率相差较大，Fe/Cu摩擦副的磨损量曲线
    被磨材料原子运动方程的表达式为    斜率随着载荷的增大先减小后略有增加，最后再减
    d2r.（t）    小。而纯铁摩擦副的磨损量与载荷近似呈线性增大，
    mm—dtz— =，耐【7州 ，7州J    L‘  =1  ，z，⋯，Ⅳw，    说明2种摩擦副的磨损量与载荷表现出不同的关系，

    （2】、    这一现象主要是受对磨材料的物理性能影响。

  式中：  m。为被磨材料原子质量；  k为被磨材料原子

  位置。 ≤12sr=F。，c。——了—1
    磨粒原子运动方程的表达式为 ：    芰24 j—=—F。，F。 /    l
    九r？I r.    ∞1'J /    l

. 弧 .，.：二=凡（～，r.。，，）  （i  =1，2，⋯，Ⅳw）  （22）    量12j ./ I
    d' 7 '    1 1sj r l7二—— —— / “
  式中：‘m。为对磨材料原子质量 ；  r。为对磨材料原子位    i ：七二2￡ — . 1
  詈    主 ”畜 ‘ ； ’ ； ‘ l互 ’ 16
    — .    Load，（×1016N）
  2.3  求 解 运 动 方程 数 值 算 法 、 ’

    具体步骤为：    图2  磨损量随载荷变化曲线
    （1）  确定被磨材料原子和磨粒原子初始位置 k、    Fig 2 Varia'ion o'  wear o‘  two diferent  surfac8s wi'h load
    r.一

    “。 c 2，  规定被磨材料原子和磨粒原子初始速度 ‰、  磨材窑瓮 嚣 票 曼要苗未 星≯ 桨 冀鬟星 &嘉茎嚣

    。.一。5，.鋈 +.，一-L..‘塑 料F：子槠 蒌戮 黼 裂 鬟 慧 薹
    （5）  尊 苎 篓 n + 1  时 间 步 上 的 力 F ： 1  、 E _+1  。    化 。 这 就 解 释 了 Fe/cu 摩 擦 副 磨 损 量 曲 线 斜 率 先 减

    （6）  计算第 n+1  时间步上的被磨材料原子和磨    小后增大的现象，但随后磨损量相对稳定 ，主要是由

  粒原子的速度诺‘  、t，：+1  。    于表面形成保护膜的原因，说明其磨损量受载荷的影
  3  计算结果和分析    响较小，具有更好的摩擦稳定性。
    4 Z=1V

    ；”14j— ————_：习·    根据分子动力学模拟的基本原理，建立了2种摩
    墓翻 /rr’：=：。I    擦副分子动力学模型。通过计算对磨材料原子与被磨
    量 3j 厂 ———Fe，Fe I    面材料原子之间作用力，建立运动方程。然后通过数

    善：j t/，+++’—+—◆_1    值方法求解运动方程，最后模拟出不同时刻原子运动
    i 2{/    l    轨迹，根据运动轨迹和原子间作用力分析摩擦磨损过
    ≥  ”：—T—了——F—广 lo    程。采用分子动力学理论，对Fe/Fe和Fe/Cu 2种摩
    “98    擦副的抗磨减摩性能进行了计算模拟，对计算得到的
    图1  磨损量随模拟时间变化曲线    磨损量与模拟时间和载荷曲线 的变化趋势进行了分

    Fig l Variation of wear of two di岱erent surfaces with time    析，表明存在有中间纳米 Cu润滑层的 Fe/Cu摩擦副

    图 l  为磨损量 随模拟 时间变化 曲线 图。可见 ，    表现出很好的摩擦学性能 。    （  下转第 6l  页）
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