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纳米切削加工工艺的分子动力学模拟研究进展
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`

(清华大学机械工程系
,

北京 1000 8 4)

[摘 要 ] 介绍 了国外分子动力学在纳米切削加工 研究方面 的进展
,

阐述 了纳米切削加 工 分子动

力学模拟的基本原理
、

分子运动方程的建立和求解算法
,

分子间作用力
、

温度 的计算以及周期边界

条件
、

宏观特性统计和控制技术等
。

最后列举 了一 些在纳米切削加 工 中应用分子动力学模拟的实

例
。

【关键词 1 纳米切削
,

分子动力学
,

计算机模拟

20 世纪 60 年代以来
,

微电子技术 已经渗透到

机械工程的各个领域
,

机 电一体化 已成为现代机械

的重要特征
,

并推动机械装备 向微小型化发展
。

此

外
,

现代科学技术进步对机械的工作精度提出了更

高的要求
,

对光盘
、

光学镜头
、

精密镜面等光学产品

以及计算机硬盘
、

集成 电路等电子产品的加工精度

要求越来越高
。

为 了得到符合要求的精度
、

表 面光

洁度
、

表面完整性等
,

必须改善机械加工的机床和工

艺技术
,

超精密切削技术就是为了适应上述要求而

提出来 的 L’ {
。

目前
,

超精 密切 削 的精 度 可 以 达到

0
.

1一 10()
n m

。

在机械加工 中
,

要 达到 1 n m 的加工

精度
,

加工的最小单位必然在亚微米级
。

由于原子

间的距离为 0
.

1一 0
.

3 n m
,

纳米级的加工实际上已到

了加」
_

二精度的极限
。

纳米级加工 中试件表面的一个

原子或分子将成为直接的加工对象
,

因此纳米级加

工的物理实质就是要切断原子键的结合
,

实现原子

或分子的去除
。

各种物质是以共价键
、

金属键
、

离子

键或分子结构的形式结合而组成
,

要切断原子或分

子的结合
,

必然要求超过该物质的原子间结合能
,

需

要的能量密度是很大的
,

所以要研究材料原子键的

能量密度
、

切断原子间结合所需的能量
。

而传统的

切削加工消耗的能量密度较小
,

实际上是利用原子
、

分子或晶体间连接处的缺陷而进行加工的
。

用传统

切削加工方法进行纳米级加工
,

要切断原子间的结

合就相 当困难 了
。

纳米级加工要求达 到极 高的精

度
,

在使用基本能子进行加工时
,

如何进行有效地控

制以达到原 子级 的去除
,

是实 现原 子及加 工 的关

键 [`
,

2 ]
。

在现代超精密制造技术 中
,

典型的微切 削工艺

是采用 金 刚石单 晶刀具
,

切 削速 度通 常在 1一 100

而
s 之间

,

它能够实现几十纳米尺度切削加 工
。

最

近己有报道可以生产 1 n m 的切屑
,

但是人们对于纳

米切削过程中材料变形和剥离机理
、

表面与亚表面

层材料性能以及切削刀 具与工件之间的相互作用等

方面缺乏深人的理解 〔3」。

通过实验来研究纳米切削

中切屑成形 的机理
、

加工表面 的质量
,

需 要一些精

密
、

昂贵的检测和加工设备
。

当切削深度到达几个

原子厚度时
,

实验上 比较 困难
,

要花费大量的时间和

精力来研究切削机理和表面破坏等
。

为了研究刀具

形状
、

加工条件对切削质量的影响
,

必需使用昂贵的

单晶金刚石刀 具
。

而在理论分析方面
,

传统 的基于

连续介质力学的分析方法己 经不能满足要求 了
,

因

为 1 n m 的长度仅相当于几个原子的长度
,

材料不能

看作是连续的
。

这样
,

另一 种计算机模拟技术—分子动力学 ( M ol ce u l ar D y an 而 cs )模 拟就被应用到该

领域 中
,

将加工材料 和刀具看作是具有相互作用的

原子排列组合的晶体 〔2
,

3〕。

1 国外纳米切削的分子动力学模拟进展

最早将 分子动力学方法用于材料研究 中的是

19 98 年度闲家杰出青年科学基金获得者
.

本文于 2( x) 1 年 3 月 21 日收到
.
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i v neya记 在 19 60 年探讨材料辐射损伤的动力学规律

时
,

模拟结果给出了原子轨迹
,

这一工作使得过去对

热力学性能的定性估计转人到相对微观过程 的定量

研究
。

19 6 4 年 Ra h m a n 用 M D 方法模拟液态氢
,

同时

加人了周期性边界条件
,

结果他惊奇地发现可以用

很少的粒子 ( 864 个 )来 反映真 实系 统的热 力学 性

质
。

自此
,

凝聚态物质的 M D 模拟成为可能
,

许多研

究者纷纷投人这一研究工作中〔4一“ 1
。

从 M D 的整个发展过程以 及它在化学
、

物理以

及材料科学中的应用情况来看
,

它 已经是一 门成熟

的技术 了
。

但是 M D 在机械加工方面的应用历史并

不 长
,

20 世纪 80 年代末至 90 年代初
,

美 国 肠w er cn e

且 ve ~
er 国家实验室的一个研究小组开始进行纳米

切 削 的 M D 模 拟 v[, s]
。

他们模 拟 的 切 削 速 度 在

100 一 500 耐
S ,

利用不 同角度 的切削刀具
、

不 同切 削

深度的铜
、

铝和硅等加工材料 的纳米级切 削加工过

程
。

他们试图找出纳米切削工艺与用单晶金刚石刀

具进行铝和铜超精密切削的关系
。

这些工作引起了

很多研究者的注意
,

激发了他们的兴趣
,

在最近几年

中
,

纳米加工 中的 M D 模拟技术研究方兴未艾
。

美

国
、

日本的许多学者都利用 M D 模拟 了纳米切削工

艺
。

日本的 Iak w a
等人在 90 年代初模拟了金刚石刀

具对铜 的纳米切削工艺〔9
,

` “ 〕 ,

他们研究 了两个切削

方向 (即 < 1 10 >
,

< 121 > 方向 )上刀锋 圆角半径和

最小切削深度对切屑成形过程
、

亚表面变形 和特定

的切削能的影 响
。

Ian m u ar 研究了准静态条件下 的

M D 模拟仁’ `
,

` “ 〕 ,

在模拟 中仅改变 了最小 能量位置
,

这

些位置是振动原子 的平均位置
。

遗憾 的是
,

由于所

模拟的原子数太少
,

对结果的分析很 困难
,

不像其他

M D 模拟那样明显
。

Ian m u ar 还提出了一种从原子模

型 (纳米切削 )到平衡连续体模型 (有限元方法 )的变

换方法 L` , 3
,

试 图通过 M D 对纳米切削 的模拟
,

来找

出常规切 削的一些规 律
。

R en tcs h 等人还利 用 M D

技术研 究 了研磨 工艺 t ` 4」,

从 位错 生成
,

表面 粗糙

度
、

残余应力和裂纹萌生等角度来研究铜和硅等加

工材料 的表 面完 整性
。

K o m an du ir 等人利 用 M D 模

拟纳 米切 削 中刀 具 的几 何形 状 对 切 削质 量 的影

响〔` , 〕 ,

他还与 c han d ar s e ak ar 。
等人为提 高纳米 切削

M D 模拟的计算效率做 了一些研究工作 [` 6 〕 ,

提 出一

些新的方法
,

提高了计算速度
、

减少 了内存用量等
。

nI a m u ar 等人还通过 M D 模 拟研 究了脆性 材料加工

过程 中的脆塑转变现象 l6[ 〕
。

2 分子动力学模拟的基本原理

分子动力学方法是一种描述微观现象的有效方

法
,

它是从统计物理学 中衍生出来的一种计算机模

拟技术
。

M D 模拟 的基本原理是
:

建立一个粒子 系

统来模拟所研究 的微观现象
,

系统中各粒子之间的

相互作用根据量子力学来确定
。

对于符合经典牛顿

力学规律的大量粒子系统
,

建立粒子动力学方程组
,

通过数值求解得到在各个时刻每个原子的坐标和速

度
,

并把它们存储下来
。

这些坐标和速度数据给定

了系统在各个特定时刻的微观状态
。

根据需要将这

些数据取 出来作适 当的平 均便可求得各种宏 观性

质
。

由于 M D 模拟具有沟通宏观特性与微观结构的

作用
,

对于许多在理论分析中和实验观察上都难 以

了解 的现象可以做出一定 的微观解释
,

因此 它在物

理学
、

化学
、

生物学和材料科学等许多领域得到了广

泛应用
。

M D 模拟 的关键技术有
:
分子或原子 的运

动方程描述和求解 ;分子或原子间作用力模型的描

述和计算 ; 温度 以及压力的计算 ;周期边界条件及最

小镜像准则 ;宏观特性统计与控制等
。

M D 模拟的基本点在于把连续介 质看成一个 由

N 个粒子组成 的系统
。

如果不考虑量子效应
,

则系

统 中粒子的运动将遵循 牛顿定律
。

M D 运动方程的

求解算法通常有两种
: 即 eG

a :

预测修正算法和 V er
-

le t算法
。

这两种算法在每一个时间步 中只需要对

分子受力计算一次
。

G ae r
算法经常是在一个特定的

时间步中存储大量的原子坐标以及它对时间的导数

(速度 )
。

它的基本要点是先用泰勒展开
,

然后计算

力
,

再修正坐标
、

速度 以及加速度
。

与 G ae
r

预测修

正算法不 同的是
,

V elr et 算法利用 当前步和前一时间

步的信息来推出原子位置
。

在 V elr et 算法基础上出

现了一种 方法就是蛙跳式 (晚ap
一

for g )算法
,

另一种

就是所谓 的
,
el co ivt v e d et 算法

,

这样就会得到很好

的能量守恒
,

因为动能是直接从 速度计 算而来 的
。

然而
,

与 标准 的 V e d et 算法 相 比
,

它 的表 达式更 复

杂
,

所 以计算上要花费更多的时间和存储空间
。

原子间作用力的计算较为复杂
,

可以采用两种

方法
。

第一种方法就是根据量子力学知识
,

计算任

何一种原子排列构型的总能量
,

需要求解该构型下

多电子体 系的薛 定愕方程
,

也称为 A b iin iot 方法
。

但是由于量子力学 的计算 规模非常大
,

而且需要一

些近似
,

对于一般的复杂 系统
,

这几乎是不 可能 的
。

为解决这一问题
,

一些学者提出对偶势
,

如 玩nn 耐
-

oJ ne s 势 函数
,

M o sr e 势函数和多体势等势函数形式
。

在多体势基础 上
,

还分为原子嵌 人法 E M A ( E nbr de
-

d
e d A to m M e th o d )

、

胶合模型 ( G l u e M o d e l ) 以及 F i n n is
-

is cn ial r
势

。

这些方法 中势 函数 的一些参数 需要根
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据对应材料的物理性质而确定
。

M D方法能够有效地模拟原子受力和变形 的传

递
,

因为原子的位移 和力 的计算可 以直接通过它与

周围原子相互作用的势能而得到
。

对于大多数纳米

切削模拟来说
,

可以将热 状况考虑进去
。

在 M D 模

拟中
,

当势能 自动地转换为动能时
,

在理论上能够模

拟出生成的热
,

这种 热是通过位错移动引起的晶格

振动能来体现的
。

共价固体 ( Cvo 巍 nt S o l i d )中
,

热的

转换是通过晶格振动来实现的
,

但金属 中的热传导

主要是由电子的移动来 实现的
。

一般来讲
,

实际金

属都具有很高的热传导率
,

这样
,

与用 晶格振动方式

计算温度的 M D 模拟相 比
,

在金 属温度场中也就有

了比较小的温度梯度
。

分析微切削的温度 场时
,

就

要对温度梯度进行 比例变换或调整
,

使得它与连续

热传导理论一致
。

在计算机模拟中
,

边界条件 的选择取决于实际

问题的边界要求
。

但是计算机 的运 算能力是 有 限

的
,

模拟计算系统的粒子数要 比实际系统的粒子数

少得多
,

这就产生 了所谓 的
“

尺寸效应
”

问题
。

为 了

使得从十分有限的粒子数模拟得到的结果更好地应

用于粒子数很 多的实际系统
,

在 M D 模拟 中经常采

用周期边界条件
。

在求解出模拟系统中
n
个粒子在相空间的轨迹

后
,

还要应用统计物理原理计算该系统的宏观 物理

特性和结构特点
,

从而完成分析动力学模拟的全过

程
。

的势能被改变
,

并导致硅原子动能的突然增加
,

这就

打破 了原子的排列
,

引起局域晶格结构 向无序状态

的相变
,

这种无序状态位于刀尖前部的下面
,

随着切

削方向发展
,

在它的前部形成空穴
。

这一过程是靠

刀尖处高应变能提供的能量驱动的
。

当应变能转变

为动能 时
,

空 穴扩展
,

最 后发 展成清 晰 的裂纹 (图

b2 )
。

空气与晶体的化学反应能又增加了原子的动

能
,

原子运动加剧
,

拉长 了原子 间的距离
,

使得裂纹

扩展
。

图 1 铜微切 削的分子动力学模拟

3 分子动力学模拟在纳米切削中的应用实

例

图 1是对铜微切削过程的 M D 模拟 的例子
,

在

模拟 中
,

使用了 6 07 6 个原子
,

切削速度为 2X() 耐
, ,

切屑厚度为 1 n m
,

切削距离只设为 35 n m (这与实际

不符
,

只是为 了减少计算时间 )
,

整个模拟用 了 170

h
。

在模拟过程 中
,

原子之间的作用力模型采用 的是

M o sr e
势函数

。

文献【17」中的作者提 出了重整化分 子动力 学

( Re n o
mr al i Z e d M ol e e u l ar D y l l

丽
。 )模拟方法

,

并利用这

种方法模拟了纳米与微米范围内的无缺陷脆性材料

切削加工中的脆塑转换现象
。

据断裂力学原理
,

加

工脆性材料时存在着脆塑转变
,

裂纹扩展是因为 晶

体 内部存在着缺陷
。

通过对 内部无缺陷的单晶硅的

切削过程模拟
,

发现这样 的材料在切削过程 中同样

会发生脆塑转变 (图 2 )
,

空气 在这一 现象中起 着很

重要的作用
。

由于刀尖 的切人
,

工件 中刀尖处原子

图 2 脆塑转变现象分子动力学模拟

在脆性材料的超精密机械加工或研磨加工中
,

当切削深度很小时
,

所用 的大部分刀具都采用相对

于切削深度很大的棱角半径和很大的负前角
,

例如
,

在对硅 的单刃切削 中
,

前角将会达到
一 3 00 或更大

。

正是这种大的负前角产生 了必要 的压力
,

才使得刀

锋下的工件材料产生塑性变形
。

这种塑性变形与传

统机械加工中的负前角刀具前工件材料 的塑性变形

不同
。

脆性材料在带有较大负前角刀 具作用下的塑

性变形
,

相对一般的负前角刀具加工
,

是一种能量集

中而且对材料的剥离是无效 的
。

在模拟 中
,

发现刀

具负前角过大时
,

产生了无效的材料切除
,

通过模拟

看到
,

由于刀具前面压凹效果
,

在刀具下面材料产生

了剧烈的塑性变形 (图 3 )
。

如果使用 的是正前角刀
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具或很尖的刀锋
,

即棱角半径相对切除深度很小
,

就

不会产生足够 的压力 以产生塑性变形和弹性变形
,

结果会产生裂 纹
,

导致脆性微断裂 的发生
。

只有合

理的刀 具形状才能够产生合理的切削或磨 削过程
。

因为制造这样 的原子尺度的尖锐刀具是不可能的
,

所 以以上假说的验证很 困难
。

但通过 M D 的模拟
,

可以检验以上的假说
。

在文献「巧」中作者研究 了刀

具形状对纳米切削加工质量的影响
。

M at e
等人第一次用扫描探针显微镜 ( S PM )观察的粘

滑 ( s t i e k
一 s li p )现象 [ 25 〕。

图 4 纳米切削的三维分子动力学模型

图 3 负前角刀具纳米切 削的分子动力学模拟

目前
,

纳米切削的模拟大都采用二维 M D 模拟
,

这样可以大大节约计算时间
。

但是为了深入研究那

睁赢 . 翻
I呀j p s 3 0洲

. 勘今巍
些刀具或工件形状都 比较复杂 的纳米切削工艺

,

用 : 。 、

二维模拟显然是不够的
。

日本 的 I s on 。 和 aT
n ak a 用 图 5

4 0体

探针 ( p in t

ool )对单晶铜 的加工过程

三维 M D 模拟分析了金属镍 的纳米切削和压痕 ( I n
-

d e n t a t i o n )的温度场
,

可切削性 ( M a e hi n 曲i l i ty )和原子

间作 用 力皿 ,23 〕等
。

台 湾 成 功 大 学 机 械 工 程 系

hC en g
一

1 Wen g 教授的研究小组对金属铜 的纳米切削

进行了三维 M D模拟 〔川
。

他们用 M D模拟 了用扫描

探针显微镜 ( SP M )的探针 ( iP n) 来制做纳米器件时的

工艺过程
,

研究了切削抗力 ( e u t t i n g er s i s t a n e e )的影响

因素以及探针形状对成形效果 的影响
。

在文献「24 〕

的模拟 中
,

采用金刚石探针 ( id a

mo
n d p in too l) 切削单

晶铜 (图 4 )
,

一共用了 4 00 0 个原子
。

模型中的横向

(
x

方 向 )采用 了周期性边 界条件
,

而左侧和下 面的

三层原子被 固定
。

C u 一

C u 原子和 C u 一

C 原 子 间作用

力的模型采用 M o sr e 势
。

切削速度为 100 而
s 。

图 5

显示的是切削过程中间隔 or p s 时的工件变形情况
。

模拟结果表明
,

原子尺度 ( tA o而 c 一 s c al e )切削 与微 观

尺度 ( M ic or
一

sc al e )的切削 中的切削抗力 系数是相似

的
。

原子尺度切削中
,

在切削速度相同的情况下
,

探

针锥角和切削深度 的增加都会引起切削力 的增加
。

探针前方 的位错聚集和堆积引起的加工硬化
,

会使

切削力增大
。

该 文中还提到
,

利用 M D 模拟 验证了
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