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单晶硅纳米级磨削过程中磨粒磨损的分子动力学仿真
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摘要：建立了考虑磨粒磨损的三维分子动力学仿真模型，将固体物理学中的爱因斯坦模型引入到金刚石磨粒原子的温度

转换过程中，设计了分子动力学仿真程序．研究结果表明：在磨削的初期，磨粒有明显的磨损，但当磨损到一定阶段后，磨粒

不再磨损，磨削开始进入稳定的切削状态．金刚石磨粒的磨损主要发生在磨粒的最底部，这与表面效应有密切关系．由于表

面效应，磨粒底部表面原子配位不足，导致磨粒底部结构表面存在许多缺陷，使磨粒底部表面具有很高的活性，极不稳定，

根据最小能量原理，它将自发地向最低能量状态变化，也就是通过塑性变形、非晶相变等变化释放能量，使磨粒的表面能减

少，从而发生磨损．
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１　引言

超精密和纳米级磨削是近年来发展起来的最高加

工精度、最低表面粗糙度的砂轮磨削方法，也是加工钢、

铁材料和陶瓷、玻璃等硬脆材料的一种重要的理想的加

工方法．超精密和纳米级磨削过程具有特殊性，例如磨

床，一般磨削精度主要取决于磨床，不可能加工出比机

床精度更高的工件．另外，超精密和纳米级磨削是一种

极薄切削，其去除的余量可能与工件所要求的精度数量

级相当，甚至小于公差要求，因此在加工机理上与一般

的磨削加工是不同的．再者，超精密和纳米级磨削是一

个系统工程，影响磨削的因素很多，其中金刚石磨粒几

何形状的稳定性就是影响超精密和纳米级加工表面质

量的重要因素．从宏观尺度上讲加工表面是切削刃复印

的结果，刀具几何形状的改变必然引起切削力的波动和

表面几何形状的变化，并最终影响加工表面质量．磨粒

磨损是影响磨粒几何形状稳定的最主要的因素，在超精

密加工中一般认为，金刚石刀具要经过很长时间才能发

生磨损，但在纳米级加工中，由于磨粒微刃起主要的切

削作用，而且磨粒的钝圆半径只有数个纳米，在实际磨

削过程中是可能发生磨损的．但是由于影响超精密和纳

米级磨削过程的因素很多很复杂，并且各因素之间又相

互关联，因此要通过实验的方法来研究磨粒磨损对磨削

机理的影响是极其困难的，所以从理论方面开展磨粒磨

损对磨削机理的影响研究非常必要［１，２］．

本文将爱因斯坦模型引入到分子动力学仿真（犿狅

犾犲犮狌犾犪狉犱狔狀犪犿犻犮狊狊犻犿狌犾犪狋犻狅狀，犕犇犛）中，建立了考虑磨

粒磨损的三维单晶硅纳米级磨削过程的分子动力学模

型，从能量演化、磨削力和瞬间原子位置图等方面研究

了磨粒的磨损情况，解释了磨粒的磨损现象．

２　考虑磨粒磨损的分子动力学仿真模型

单晶硅纳米磨削过程的三维分子动力学模型如图

１所示．磨粒由金刚石原子组成，由于要考虑磨粒的受

力和变形，因此将磨粒原子都认为是牛顿原子，即磨粒

原子的运动轨迹按照经典牛顿力学二定律来计算．工件

图１　单晶硅纳米级磨削过程的分子动力学仿真模型　（犪）三维模型；

（犫）三维磨削截面效果图
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图２　原子比热值理论与实验对比
［４］
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由单晶硅原子组成，分为三层：牛顿层、恒温层和固定边

界层．牛顿层的原子运动由牛顿方程来描述；恒温层的

引入是为了使磨削过程中产生的热量及时传导出去，该

层原子速度需要被标度以保持该区域温度恒定；固定边

界层的原子始终保持不动，以减小边界效应和保证晶格

的对称性，可不参与计算．速度标度因子采用（１）式进行

计算：

β＝
犜（犖－１）

１６∑
犻

狏２［ ］
犻

（１）

式中　犜
，犖，狏犻 分别为系统期望温度、总粒子数、粒子

速度．

由于磨粒和工件材料都是金刚石型晶体结构，原子

间势能计算时应考虑多原子价键之间的相互影响因素，

故采用犜犲狉狊狅犳犳势函数对单晶犛犻—犛犻和金刚石犆—犆以

及犛犻—犆进行原子间势能的计算，具体公式和参数详见

参考文献［３］．

３　磨粒原子温度转换模型

在以往的分子动力学仿真计算中，一般认为磨粒是

刚性的，即在磨削过程中不会变形和磨损，而在实际的

磨削过程中，由于磨粒与工件的相互作用，磨削区的温

度会不断变化，温度变化必然引起磨粒和工件材料性质

的变化，因此要研究磨粒磨损就必须考虑磨粒原子在磨

削过程中的受力和变形等，其中建立金刚石磨粒的温度

与动能的转换模型就至关重要．目前主要有３种温度转

换模型：杜隆伯替模型、德拜模型和爱因斯坦模型．犛犻狀

狀狅狋狋通过对比实验证明（如图２所示）：在纳米级加工过

程中，德拜模型最适合于硅原子，而爱因斯坦模型适合

于金刚石原子［４］．因此本文应用德拜模型建立了单晶硅

原子的温度转换模型（具体公式请见参考文献［４］），应

用爱因斯坦模型建立了金刚石磨粒的温度转换模型．

用量子理论求比热容时，关键在于角频率的分布函

数ρ（ω）的确定，但对于具体的晶体，ρ（ω）的计算是非常

复杂的．爱因斯坦提出了简化的晶格振动模型，具体假

设是：

（１）晶体中的原子只能在点阵点上作简谐振动，热

容完全由振动能随温度的变化决定；（２）这些原子的振

动是独立的、互不相干的；（３）各原子的谐振频率相同，

图３　金刚石比热容理论曲线和实验数据的比较
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均为ω，称为爱因斯坦频率．

这样就可以将犖 个原子视为犖 个频率相同的独立

的三维谐振子，或３犖 个频率相同的单维谐振子．所有

原子都具有同一频率ω．这样，考虑到每个原子可以沿３

个方向振动，共有３犖 个频率为ω 的振动，由此可得到

热容公式：

犮犞 ＝
犈

犜
＝３犖犽犅

ω
犽犅（ ）犜

２
犲ω

／犽
犅
犜

（犲ω
／犽
犅
犜
－１）

２
（２）

　　在固体物理学中，常用爱因斯坦温度Θ犈 代替ω，其

定义为：

ω＝犽犅Θ犈 （３）

将（３）式代入（２）式，则得：

犮犞 ＝３犖犽犅
Θ犈（ ）犜

２
犲Θ犈

／犜

（犲Θ犈
／犜
－１）

２
（４）

　　爱因斯坦温度Θ犈 的确定，通常采用下述方法：在比

热容显著改变的较大温度范围内，选取合适的Θ犈 值，以

使得理论计算的结果和实验结果很好地符合．对于大多

数的固体而言，Θ犈 一般在１００～３００犓之间，但对于金刚

石来说Θ犈＝１３２０犓时，理论曲线和实验数据符合得很

好，如图３所示
［５，６］．

４　仿真条件

文中对单晶硅的磨削过程进行了三维分子动力学

仿真，具体的仿真条件见表１．表中犪是单晶硅的晶格

常数，为０５４３２狀犿．

５　磨粒磨损机理

通过分子动力学仿真，发现所得到的磨削力和硅原

表１　磨削过程仿真实验参数

犜犪犫犾犲１　犘犪狉犪犿犲狋犲狉狊狌狊犲犱犻狀犕犇狊犻犿狌犾犪狋犻狅狀狅犳狊犻犾犻犮狅狀狀犪狀狅犿犲狋

狉犻犮犵狉犻狀犱犻狀犵

仿真图形 ３犇图形显示

仿真温度 ２９３犓

磨削速度 １００犿／狊

时间步长 １０犳狊

磨削深度 １．０犪

积分算法 犞犲犾狅犮犻狋狔犞犲狉犾犲狋法

硅原子温度转换模型 犇犲犫狔犲模型

１８１１
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图４　磨削过程中磨削力和硅原子间势能的变化　（犪）磨削力；（犫）硅原

子间势能
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子间势能的变化（如图４所示）．从图４（犪），我们可以看

出磨削力一直往复波动，有些地方波动很剧烈，力的这

种波动与晶格的变形、晶格重构和非晶相变有密切关

系．当磨削力增大并超过原子之间结合力临界值且不足

以形成位错时，原子点阵被破坏，导致原子键断裂，成为

非晶态原子，此时磨削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磨削过程中不断重

复，因此可以认为这是由于非晶相变而产生的作用力波

动现象．晶格变形和重构也是压应力、剪切力和磨削力

波动的原因．波动现象产生的另一个主要原因是由于切

屑的产生，磨粒给切屑一个向上的力，使其脱离加工表

面．这种向上的力与磨粒给工件原子的磨削力反向，抵

消了一部分磨削力，也导致了磨削力的波动．图４（犫）表

明：随着磨削过程的进行，硅原子间的势能不断增加，增

加到一定值后开始稳定，这也是因为磨粒进入工件后磨

削过程逐渐趋于稳定，磨削的整个过程中硅原子间势能

伴有一定的往复波动．硅原子间势能的增加和波动的原

因与磨削力增加和波动的原因类似，这里不再赘述．

通过与不考虑磨粒磨损的磨削过程的磨削力和势

能对比，发现它们的变化势非常相似，说明考虑磨粒磨

损后对磨削过程的加工机理影响不大，具体请见参考文

献［７］．

图５为不同瞬间金刚石磨粒的位置图，由图可知在

磨削的初期，磨粒有明显的磨损，但当磨损到一定阶段

后，磨损停止，磨削进入稳定的切削状态．金刚石磨粒的

磨损主要发生在磨粒的最底部，这主要是由于磨粒底部

表面原子数相对其他部位多一些，即原子配位不足，这

必然导致磨粒底部结构表面存在许多缺陷，使磨粒底部

图５　磨粒磨损过程的三维分子动力学仿真结果　（犪）狋＝５狆狊；（犫）狋＝

１０狆狊；（犮）狋＝２０狆狊；（犱）狋＝４０狆狊

犉犻犵．５　３犇犕犇狊犻犿狌犾犪狋犻狅狀狉犲狊狌犾狋狊狅犳犪犫狉犪狊犻狏犲狑犲犪狉狆狉狅犮犲狊狊　（犪）

狋＝５狆狊；（犫）狋＝１０狆狊；（犮）狋＝２０狆狊；（犱）狋＝４０狆狊

表面具有很高的活性，极不稳定．根据最小能量原理，它

将自发地向最低能量状态变化，也就是通过塑性变形、

非晶相变等变化释放能量使磨粒的表面能减少，即是我

们所观察到的磨损现象．

６　结论

应用爱因斯坦模型建立了金刚石原子的温度转换

模型，借助于分子动力学三维仿真研究了单晶硅纳米级

磨削过程中金刚石磨粒的磨损情况．研究结果表明：在

磨削的初期，磨粒有明显的磨损，但当磨损到一定阶段
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