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基于分子动力学仿真的纳米胶体射流抛光材料去除机理
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摘    要: 利用分子动力学模拟了纳米SiO2颗粒与单晶硅(100)表面的碰撞过程，以此来分析纳米胶体射流抛光的材料去

除机理。仿真结果显示：粒径为7 nm的SiO2颗粒其速度在50 m/s时，与单晶硅工件表面的碰撞作用不会引起工件表面

的原子排布的变化；而若要使碰撞对单晶硅工件表面原子排布产生影响，纳米SiO2颗粒的速度需大于250 m/s。以单晶

硅工件为加工对象进行了纳米胶体射流抛光加工试验。利用激光拉曼光谱对加工前后单晶硅工件表面原子排布状况

进行了比较，其结果与分子动力学仿真结果吻合。利用X射线光电子能谱，研究了加工前后纳米SiO2颗粒与单晶硅工

件表面原子之间化学键的变化。通过仿真和试验得出：纳米胶体射流抛光中，纳米颗粒碰撞所产生的机械作用不能

直接去除工件材料，材料的去除是纳米颗粒与工件表面之间机械作用和化学作用的共同结果。
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Material Removal Mechanism of Nanoparticle Colloid Jet Polishing Based on
Molecular Dynamics Simulation

WANG Xing1, ZHANG Yong2, XU Qin1, CUI Zhong-ming1, ZHANG Fei-hu2

(1. School of Mechanical & Electrical Engineering, Henan University of Technology, Zhengzhou 450001;  2. School of
Mechatronic Engineering, Harbin Institute of Technology, Harbin 150001)

Abstract: The material removal mechanism of the nanoparticle colloid jet polishing was investigated by the molecular
dynamics simulation of the collision between the SiO2 nanoparticle and single crystal silicon workpiece (100). The simulation
results show that the collision between the 7 nm nanoparticle with velocity of 50 m/s and the single crystal silicon workpiece
cannot change the atom arrangement of the workpiece. When the velocity of the nanoparticle is higher than 250 m/s, the atom
arrangement of the single crystal silicon workpiece can be changed. The machining of the nanoparticle colloid jet polishing
process on the single crystal silicon workpiece was experimentally investigated. The atom arrangement of the single crystal
silicon workpiece before and after machining was characterized by laser Raman spectroscopes. The results is in good
agreement with that of the molecular dynamics simulation. The chemical bonds between the SiO2 nanoparticle and the single
crystal silicon atoms were also been studied by X-ray photoelectron spectroscopy. Both the simulated and experimental results
show that the mechanical effects of nanoparticles during the nanoparticle colloid jet polishing process cannot remove the
workpiece material directly. The removal of the material is the combined influence of the mechanical effect and chemical
effect between the nanoparticles and the workpiece.
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0    引　言

纳米胶体射流抛光是一种新颖的超精密加工

方法，与传统的磨料射流抛光相比，纳米胶体射

流抛光利用纳米胶体作为工作介质，在兼顾传统

磨料射流抛光优点的同时，更有利于超光滑表面

的加工和形成。目前，对于纳米胶体射流抛光的

材料去除机理还未达成共识，但由于低压下纯水

射流不能对工件材料产生去除[1]，纳米胶体中纳米

颗粒的作用被公认为是材料去除的关键。针对纳

米胶体中纳米颗粒的作用，已有部分学者进行了

研究。Hoshino通过对使用粒度小于50 nm纳米胶

体抛光液的机械化学抛光过程的研究，得到工件

材料的去除是由于纳米颗粒打破了工件材料表面

原子之间的化学键，最终造成了工件表面原子脱

落的结论[2]。Mori和Yamamura采用第一性原理研

究了弹性发射加工过程中纳米SiO2颗粒和单晶硅

工件表面的界面化学反应，得到工件表面材料的

去除是由于纳米颗粒吸附工件表面原子继而通过

拖拽造成被吸附工件原子的脱落这一结论[3-5]。这

一理论还被宋孝宗用来解释纳米胶体射流抛光的

材料去除机理：整个材料去除过程分为3个步骤：

羟基在纳米颗粒和工件表面上的吸附，纳米颗粒

与工件表面之间的键合以及纳米颗粒对工件表面

原子的拖拽，并通过相关模拟和试验予以验

证[6-8]。郭丹针对抛光过程中纳米颗粒的摩擦力及

离子浓度的影响进行了研究，为纳米颗粒化学键

合作用提供了相关的理论依据[9-10]。

以上研究侧重纳米颗粒与工件表面之间的化

学作用，还有一些学者着重关注纳米颗粒的机械

作用。Tomozawa研究了化学机械抛光过程中工件

表面水合物氧化层的去除过程，认为纳米颗粒的

摩擦作用是其主要因素[11]。类似的还有Wang在玻

璃抛光加工中的研究，也将材料的去除归因于纳

米颗粒的机械作用[12]。段芳莉和骆建斌利用分子

动力学对纳米颗粒和单晶硅表面的碰撞过程进行

了研究，仿真结果显示，纳米颗粒以3 000 m/s的
碰撞会使单晶硅表面产生明显的相变[13-15]。

基于以上分析可以看出，对于超精密加工中

纳米颗粒对工件表面的作用机理的研究，目前主

要集中在两个方面，纳米颗粒的化学作用和纳米

颗粒的机械作用，然而究竟是哪种作用起主导作

用，目前还无定论。纳米胶体射流抛光作为一种

使用纳米颗粒胶体的新兴的超精密加工方法，同

样也存在这样的困惑。所以文中基于分子动力学

仿真，构建了纳米胶体射流抛光加工中纳米颗粒

与工件表面的碰撞模型，进而模拟纳米颗粒与工

件表面相互作用，以期对纳米胶体射流抛光的材

料去除机理进行说明。

1    分子动力学仿真

在纳米胶体射流抛光加工中，纳米胶体溶液

被系统加压并以较高的速度喷射在工件表面，在

这个过程中，纳米胶体溶液中的纳米颗粒与工件

表面发生碰撞。为了了解此碰撞过程，此部分基

于纳米胶体射流抛光的加工条件，构建分子动力

学模型，并对整个机械碰撞过程进行仿真。

1.1    模型的建立

分子动力学模型分为两个部分：纳米颗粒和

工件。纳米颗粒设定为纳米SiO2球体，其直径设

定为7 nm，整个纳米颗粒由11 725个原子组成。

模拟条件设置见表1。纳米颗粒被设定一初始速

度，使其与工件模型发生接触碰撞，初始速度大

小参照文中试验设备的额定压力计算得出，将其

设定为50 m/s。与之配套的工件材质为单晶硅，其

大小设定为25 nm×25 nm×7 nm，总共由206 942个
原子构成。工件与纳米颗粒接触碰撞的表面为

(100)晶面。工件模型的原子分为3个部分，底部和

侧面的最外层原子为固定原子层，中间为恒温原

子层，内部原子为牛顿原子层。为了模拟工件表

面的不同结构，建立了两种工件表面模型：工件

平面模型(如图1(a)所示)和工件“峰结构”模型(如
图1(b)所示)。工件“峰结构”模型是在平面模型基

础上以四棱锥凸起模拟粗糙表面的尖峰结构。

表 1    分子动力学模拟条件设置

Table 1    Conditions setup of molecular dynamic simulation

Factor Parameter

Potential function

Nano-particles tersoff

Monocrystal silicon tersoff
Between nano-particle and

monocrystal silicon L-J

Initial temperature 300 K

Ensemble (NVE)

Boundary condition x, y: periodic; z: nonperiodic

Time step 0.5 fs
Crystal orientation of

workpiece (100)
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1.2    工件平面模型仿真结果

图2所示为单晶硅工件平面模型与SiO2纳米颗

粒碰撞过程的分子动力学模拟(箭头所示为纳米颗

粒运动方向，其入射角度与水平线呈30°夹角)。纳

米颗粒在初始阶段倾斜向工件表面运动(图2(a))，

在t=150 ps时刻与工件表面发生接触碰撞(图2(b))，
随即纳米颗粒便被弹起，离开工件表面(图2(c))。
在对图2各图中工件表面碰撞接触区域原子状况和

纳米颗粒形态的比较中可以看出，工件表面碰撞

接触区域原子排列没有明显变化。结果说明，在

纳米胶体射流抛光冲击下，纳米颗粒的动能较

小，不能在工件平面模型的接触碰撞区域造成明

显的晶格变化和相变。

1.3    工件“峰结构”模型仿真结果

对纳米SiO2颗粒与单晶硅工件“峰结构”模型

的分子动力学模拟结果如图3所示(箭头所示为纳

米颗粒运动方向，其入射角度与水平线呈30°夹

角)。纳米颗粒在t=66 ps时刻与工件“峰结构”发生

接触碰撞(图3(b))，随即纳米颗粒运动方向改变，

向斜上方飞离工件(图3(c))。

关注图3中“峰结构”的原子位置，发现有个

别原子的位置发生了移动。如图3(c)所示，碰撞

后，有两个原子出现在原本是空间的位置上，而

其它原子的位置未发生明显变化。

图4所示为工件“峰结构”部位碰撞前后立体

结构的变化。从图中也可以看出，工件“峰结构”

部位原子位置在碰撞前后有小幅度变化，碰撞前

处在“峰结构”最尖端的原子和尖端斜下方一原子

的位置发生了变化，这两个原子的位置都处在“峰

 
图 1   纳米颗粒和工件模型

Fig.1   Model of nanoparticle and workpiece

 
图 2   纳米颗粒和工件平面模型碰撞前后原子位置排布

Fig.2   Atom position during the collision between nanoparticle and flat surface

 
图 3   纳米颗粒和工件峰结构模型碰撞前后原子位置排布

Fig.3   Atom position during the collision between nanoparticle and peak structure
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结构”表层，如图4(a)所示。其它原子位置基本无

变化，其“峰结构”基本形状碰撞前后均为明显的

四棱锥结构。

通过对模型的观察，能够直观的发现表层原

子的位置变化，但基体内部原子受到观察条件的

限制，容易出现观测误差。为了精确的确定发生

位置变化的原子数目，还可通过比较碰撞接触前

后工件“峰结构”配位数发生变化的原子数目，得

到发生原子排布结构的精确信息。

原子的配位数是与某一中心原子相配位的周

边原子的数目，与晶体结构或晶胞类型有关。原

子的配位数发生变化，说明这个原子或者其周边

的原子受到作用而发生了位置的变化，造成了晶

格的畸变。正常情况下，单晶硅材料原子配位数

为4。在文中模拟过程中，其“峰结构”表层和尖

端原子周边由于缺少相邻的原子，因此这部分原

子的配位数小于4，如果单晶硅材料受到机械作用

发生原子排布结构的变化，则原子的配位数必然

发生变化，造成配位数的升高。

碰撞接触前后原子配位数的统计结果如图5所
示。统计结果显示，“峰结构”原子的配位数在碰

撞接触前后变化很小。配位数为1的原子的数目在

碰撞后减小2，配位数为3的原子的数目在碰撞后

升高2。说明有两个碰撞前配位数为1的原子发生

了位置变化，结合对模型原子位置的观察结果，

可以推出这两个配位数为1的原子位于“峰结构”表
层，其内部原子位置没有发生变化。然而，对于

配位数为1的硅原子，由于仅仅只有一个与之配位

的原子，与正常硅原子相比，缺少3个与之配位的

原子，因而其所受到的其它原子的约束很小，极

易发生位置的变化。另外，从成键方面考虑，配

位数为1的硅原子仅形成了一个共价键，而有3个
位置是空键，不饱和键的存在使得原子具有很高

的化学活性，极有可能与其它原子重新形成新的

共价键。所以，在实际情况中，配位数为1的原子

很少存在。配位数为2和4的原子数量没有变化，

配位数大于4的原子数目为0。说明“峰结构”内部

原子都没有因受纳米颗粒的作用而发生位置变

化。由此可以推出，在文中模拟条件下，纳米颗

粒对工件“峰结构”的影响程度是十分微小且可以

忽略的。

通过对50 m/s速度下粒径7 nm SiO2纳米颗粒

与单晶硅工件表面的碰撞过程的分子动力学仿真

可以看出，无论是平面模型还是“峰结构”模型，

纳米颗粒碰撞所产生的机械作用均不会对碰撞区

域的原子排布造成明显影响。

1.4    不同速度下纳米颗粒与工件表面的碰撞

为了明确纳米颗粒以多高速度与工件表面进

行碰撞时会使工件表面原子位置发生变化，对不

同速度下纳米颗粒与工件表面的碰撞进行分子动

力学模拟。相对于平面结构，“峰结构”所受到的

作用相对集中，更容易发生变形，因此碰撞的工

件模型采用“峰结构”模型。设定直径7 nm的纳米

S i O 2 颗粒入射速度分别为 2 0 0、 2 5 0、 3 0 0和

400 m/s，其它模拟参数与先前分子动力学模拟参

数保持相同，所得到的不同速度下纳米颗粒与单

晶硅工件“峰结构”模型碰撞的分子动力学模拟结

果如图6所示(箭头所示为纳米颗粒运动方向，其

入射角度设定为与水平线呈30°夹角)。
由不同速度下纳米颗粒与单晶硅工件“峰结

构”模型碰撞的分子动力学模拟结果可以看出，随

着纳米颗粒速度的提升，工件模型的“峰结构”因

碰撞而产生的变形逐渐变得明显。在纳米颗粒速

 
图 4   碰撞前后“峰结构”状态

Fig.4   Peak structure before and after collision  
图 5   工件“峰结构”模型与纳米颗粒碰撞前后配位数

Fig.5   Coordination number before and after collision between
nanoparticle and peak model
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度为200 m/s时，纳米颗粒的碰撞还不能使工件模

型的“峰结构”发生明显变化。当纳米颗粒速度为

250 m/s时，纳米颗粒的碰撞已经能够使“峰结构”

发生轻微的变化，碰撞中峰结构顶部原子受到纳

米颗粒挤压而变得倾斜，碰撞结束后，“峰结构”

尖端部分原子位置发生改变。当纳米颗粒速度为

300 m/s时，“峰结构”在碰撞过程中的变形已经变

得较为明显，碰撞中“峰结构”尖端接触区域倾

斜，碰撞结束后，“峰结构”尖端保持倾斜的状

态。当纳米颗粒速度为400 m/s时，纳米颗粒的碰

撞使“峰结构”的变形进一步明显，碰撞结束后

“峰结构”的尖端基本被削平。

如图7所示为不同速度下纳米颗粒与工件碰撞

后“峰结构”原子配位数统计。从统计结果可以看

出，纳米颗粒以200 m/s与工件“峰结构”发生碰撞

时，其配位数发生变化的原子数目还较少，配位

数大于4的原子数目为0，说明纳米颗粒的作用无

法使“峰结构”内部原子发生位置变化。随着纳米

颗粒速度的增加，配位数发生变化的原子数目逐

渐增多，当纳米颗粒速度为250 m/s时，峰结构内

部原子已有原子的位置发生变化。且变形程度随

着纳米颗粒速度的提升不断增大。

通过对不同速度下粒径7 nm的SiO2纳米颗粒

与单晶硅工件表面碰撞过程的分子动力学仿真可

以看出，若纳米颗粒碰撞所产生的机械作用造成

单晶硅材料的塑性去除，则纳米颗粒的速度需大

于250 m/s。

2    试　验

为了对仿真结果进行验证，进一步明确纳米

胶体射流抛光的材料去除机理，此部分基于纳米

胶体射流抛光的加工过程，进行相关试验。

2.1    试样的制备

制备试样使用自制的纳米胶体射流抛光系

统，如图8所示纳米胶体射流加工系统示意图。纳

米胶体射流抛光系统工作压力一般为0.25~5 MPa，
可以在较小的工作压力下实现工件表面的微量去

除，是一种低耗能的绿色加工方法。加工可以选

 
图 6   不同速度下纳米颗粒与单晶硅工件模型的碰撞

Fig.6   Collision of nanoparticle and workpiece model under
different velocity

 
图 7   不同速度下纳米颗粒与工件模型碰撞后“峰结构”原子

配位数统计

Fig.7   Atom coordination number of peak structure after the
collision between workpiece and nanoparticle with different
velocity

 
图 8   纳米胶体射流抛光系统示意图

Fig.8   Schematic diagram of nanoparticle colloid jet polishing
system
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择不同粒径、不同种类的抛光液作为工作介质，一

般选择纳米SiO2或CeO2抛光液。经过不同加工参

数的加工试验可知[16]，使用10 nm的纳米SiO2抛光

液在2 MPa工作压力下可以以较高的加工效率得到

较好的加工表面质量，因此对于文中加工试验，

各项加工参数条件设定为：抛光液采用平均粒度

为10 nm的纳米SiO2胶体溶液，加工系统压力设定

为2 MPa，喷口直径0.5 mm，喷口距工件表面1 mm
(此加工条件下所产生的射流速度约为50 m/s)。采

用定点加工，加工时间1 h。加工结束后，按不同

测试要求对工件表面进行清洗。使用表面轮廓仪

对加工区域进行检测，可以发现加工区域有明显

的材料去除，其加工区域横截面轮廓线呈现出

“W”的形状[17]。

2.2    试验检测设备

加工完成的试样计划对其加工区域进行激光

拉曼光谱检测试验和X射线光电子能谱仪(XPS)检
测试验。

激光拉曼光谱设备使用法国HORIBA JOBIN
YVON公司的JY HR-800型激光拉曼光谱仪，激光

光源使用Ar+激光，激光波长设定为458 nm，功率

选择20 mw，采样时间设定为1 min。
使用美国赛墨飞世尔科技有限公司型号为

THERMO的X射线光电子能谱仪，检测区域设定

长轴为400 μm的一个椭圆区域，X射线源为Al
Kα源，功率为210 W，采样时间设定为1 min。

2.3    激光拉曼光谱检测

首先对纳米胶体射流抛光加工前后单晶硅工

件表面进行激光拉曼光谱检测，通过对加工前后

单晶硅工件表面的激光拉曼光谱谱峰分析比较，

判断加工中单晶硅材料是否发生相变，进而验证

分子动力学仿真结果，明确纳米颗粒碰撞所产生

的机械作用的影响。

对于试验所使用的单晶硅工件，如果在加工

中工件受到明显的机械作用而产生材料的去除，

则在工件的机械作用区域周边，其原子必然受到

很大的机械作用力，使得这些原子的排布从单晶

硅本来的排布结构：金刚石结构(Si-I相)转变为金

属相(Si-II相)结构，并最终形成非晶态结构[18]。基

于此，如果在对被加工过的单晶硅工件表面进行

检测时，发现其表面存在非晶态结构，则说明纳

米颗粒的碰撞会产生原子排布结构的变化，并可

能产生工件材料的去除，而如果加工之后工件表

面未出现非晶态结构，则说明纳米颗粒的碰撞不

会产生原子排布的变化，这也验证了分子动力学

模拟的正确性。

单晶硅和非晶态硅是可以通过激光拉曼光谱

检测出来的：单晶硅的激光拉曼光谱谱峰位于

512 cm−1处，非晶态硅的激光拉曼光谱谱峰位置位

于470 cm−1处，通过观察两个位置的激光拉曼光谱

谱峰情况，可说明工件是否有非晶态硅存在。

由于激光拉曼光谱检测对象为单晶硅工件基

体，需将抛光液中残留在工件表面的纳米SiO2颗

粒清理干净。按照电子行业所使用的硅片清洗流

程，用去离子水和HF溶液进行多道工序的清洗，

以去除加工过程中粘附在工件表面的纳米SiO2颗

粒以及其它污染物。纳米胶体射流抛光加工前和

加工后的工件的激光拉曼光谱如图9所示。

比较加工前和加工后的工件谱图，发现二者

基本无区别。加工前，工件的激光拉曼光谱中只

 
图 9   纳米胶体射流抛光前后单晶硅工件表面激光拉曼光谱

Fig.9   Laser Raman spectra of the monocrystal silicon surface
before and after nanoparticle colloid jet polishing
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有一个谱峰，这个谱峰位于512 cm−1处，说明所使

用的单晶硅工件是标准的单晶态结构。加工后工

件的激光拉曼光谱中同样是只有一个单晶硅的谱

峰，没有出现非晶态硅的谱峰。说明纳米胶体射

流加工后，工件表面并没有形成硅的非晶态结构。

通过对纳米胶体射流加工前后工件的激光拉

曼光谱比对，可以推出文中加工条件下，纳米胶

体射流抛光加工不会使单晶硅工件表面产生相

变。由此可以进一步推出，纳米颗粒在速度为

50 m/s的射流带动下与工件表面发生接触碰撞，其

机械作用不会对工件表面原子结构造成明显的影

响。这也从一定程度上证明了纳米颗粒与工件表

面接触碰撞的分子动力学模拟结果。

2.4    X射线光电子能谱仪(XPS)检测

对纳米胶体射流抛光加工后的单晶硅工件表

面进行XPS检测，并将检测结果与浸泡在纳米胶

体抛光液中的工件表面的XPS检测结果相比较，

判断加工中纳米SiO2颗粒与工件表面之间是否结

合形成新的化学键，说明纳米胶体射流抛光加工

的材料去除过程。

日本学者Mori，Yamamura以及哈工大宋孝宗

在对纳米颗粒去除工件材料过程机理的研究

中[3-4, 6]，均认为纳米颗粒对工件表面产生如下作

用：纳米颗粒通过与工件表面通过吸附在其表面

的羟基为桥梁相互结合，发生如下反应：

Si − OH + Si − OH⇔ Si − O − Si + H2O (1)

而后又在流体的拖拽作用下，纳米颗粒和与

之结合的工件表层原子一起被带离工件表面。整

个过程中，纳米颗粒与工件表层原子的结合是关

键。如果采用XPS检测能够检测到纳米颗粒与工

件表层原子之间形成新的化学键，通过纳米颗粒

的拖拽去除工件表面原子则成为可能。

为了能够较好的识别纳米颗粒与工件表面原

子之间形成的化学键，试验采用对比的方法。将

纳米胶体射流加工后的工件的检测结果与浸泡在

纳米胶体中未经过射流加工的工件的检测结果相

对比，考察二者结果的差异。由于纳米颗粒与工

件表面之间的结合是需要吸收一定的能量才能发

生的，在纳米胶体射流加工中，纳米颗粒的动能

为键合的发生提供能量。而在静止的纳米胶体溶

液中，纳米颗粒只有无规则的布朗运动，难以提

供足够的动能，也就不会发生纳米颗粒与工件表

面之间的键合。由此可以推测，如果经过纳米胶

体射流抛光加工后工件表面的XPS检测结果与未

经过加工的浸泡工件表面有差异，则差异反映的

就是纳米颗粒与工件表面之间的键合。

由于XPS的检测对象为纳米颗粒与工件表层

原子之间的键合，所以附着在工件表面的纳米颗

粒应予以保留，因此仅对加工工件和未加工工件

使用去离子水进行清洗。

如图10所示为所检测的加工工件和未加工浸

泡工件的扫描电子显微镜图像，从图中可以看

出，无论是经过加工的工件还是浸泡的工件，表

面明显附着了纳米SiO2颗粒。如图11所示为加工

工件和未加工浸泡工件的XPS检测图谱。

 
图 10   加工工件与浸泡工件表面SEM形貌

Fig.10   SEM images of polished workpiece and soaked workpiece

 
图 11   加工工件和未加工浸泡工件的XPS图谱

Fig.11   XPS spectra for polished workpiece and soaked workpiece

22 中  国  表  面  工  程 2017 年



由于Si 2p谱峰区域为相关区域，对于这一区

域进行重点分析。为了更好的说明加工工件和浸

泡工件XPS检测图谱的差异，分别对两工件Si 2p
谱峰曲线进行拟合。在加工工件和浸泡工件的表

面，Si单质，SiO2纳米颗粒，单晶硅表面氧化层

是确定存在的物质，可以先将这3个因素的分峰位

置确定下来，再根据拟合过程中的需要，加入新

的分峰，最终完成谱峰曲线的拟合。这样完成的

Si 2p谱峰拟合曲线中，新加入的分峰所包含的信

息就剔除了Si单质，SiO2纳米颗粒，单晶硅表面

氧化层因素的影响，成为与SiO2纳米颗粒与工件

表面原子键合信息相关性更强的分峰。

谱线拟合过程参照前人对单晶硅基底表面及

过渡层的研究。首先，SiO2纳米颗粒的分峰位

置，参照XPS结合能对照表中数据，将其定位在

103 eV位置处。在L. Martin等人以及F. J. Himpsel
等人的研究中，将过渡区Si1+、Si2+、Si3+等价态的

Si原子依次定位在99.6、100.7和101.8 eV[19-20]。完

成拟合的Si 2p和Si氧化物区的XPS检测图谱拟合

曲线分别如图12和图13所示。

在加工工件和未加工浸泡工件XPS谱图中，

拟合后新加入的分峰位置位于Si3+谱峰位置左侧，

接近于SiO2谱峰位置。由此可以推测，这个新谱

峰的出现与纳米颗粒有关。加工工件的新谱峰位

置与浸泡工件相比具有一定的位移，说明两个工

件新谱峰所包含的的化学信息不完全相同。由于

加工工件和未加工浸泡工件其它初始条件相同，

且新谱峰包含信息已经剔除了Si单质、SiO2纳米颗

粒及单晶硅表面氧化层的影响，所以这个差异必

然来源于由于纳米颗粒碰撞而形成的纳米颗粒和

工件表面之间的结合。这也是加工工件中存在纳

米颗粒和工件表层原子之间键合的一个印证。

通过对纳米胶体射流加工工件和未加工浸泡

工件的XPS检测结果的比对，可以推出，纳米胶

体射流抛光加工中，纳米颗粒在射流带动下与工

件表面发生接触碰撞，引起纳米颗粒和工件表层

原子之间形成新的化学键。

3    分析与讨论

通过模拟和试验，结合其它学者已有的研究

 
图 12   Si 2p区XPS检测谱图和拟合曲线

Fig.12   XPS spectra and fitting curves of Si 2p

 
图 13   Si氧化物区的XPS检测谱图和拟合曲线

Fig.13   XPS spectra and fitting curves for oxidation Si
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成果，可以对纳米胶体射流抛光加工的材料去除

机理进行分析。由于低速水流的冲击不能去除工

件表面材料，因此，纳米颗粒的作用是纳米胶体

射流抛光的关键。在加工中，纳米颗粒在射流带

动下，与工件表面发生接触碰撞，产生一系列的

机械作用和化学作用。

针对纳米颗粒碰撞所产生的机械作用，利用

分子动力学模拟，可以得出：直径7 nm的纳米

SiO2颗粒以50 m/s(纳米胶体射流加工系统工作压

力为2 MPa时所产生的射流速度)的速度碰撞所产

生的机械作用不会对单晶硅工件碰撞区域的原子

排布结构造成影响。只有当纳米颗粒速度达到

250~300 m/s时，单晶硅工件模型的原子排布结构

开始在纳米颗粒的机械作用下出现变形。然而，

在纳米胶体射流加工中，若要使射流的速度达到

250~300  m/s，则系统的压力需要提升至50~
75 MPa。而目前纳米胶体射流抛光加工中所使用

的系统压力均在5 MPa以下，其射流速度无法带动

纳米颗粒影响工件表面原子排布结构。这个结论

也得到了纳米胶体射流抛光加工后的工件表面激

光拉曼光谱检测试验的证实。因此，纳米胶体射

流抛光中，纳米颗粒碰撞所产生的机械作用无法

直接去除工件材料。

机械作用无法直接去除工件材料，那么工件

材料的去除只能与纳米颗粒与工件表面之间的化

学作用有关，即：纳米颗粒通过与工件表面通过

吸附在其表面的羟基为桥梁相互结合形成新的化

学键，而后通过新形成的化学键，纳米颗粒将与

之发生键合的工件表面原子拖离工件表面。这个

过程的关键是：纳米颗粒与工件表面之间能否形

成新的化学键。然而，纳米颗粒与工件表面原子

之间的新化学键的形成需要一定的能量支持才能

发生，这个能量来自于纳米颗粒与工件表面的机

械碰撞。通过加工工件表面和只浸泡未加工工件

表面的XPS检测结果的差异，文中验证了纳米颗

粒在射流的带动下，与工件表面发生碰撞，继而

与工件表面之间发生原子键合的过程。由此推

出，纳米胶体射流抛光中，借助于纳米颗粒与工

件表面之间碰撞所产生的机械作用，纳米颗粒与

工件表面原子形成新的化学键，通过这一新形成

的化学键，纳米颗粒将工件表面原子拖离工件表

面。因此，站在此角度上，纳米胶体射流抛光的

材料去除依靠机械和化学的共同作用。

4    结　论

通过对纳米胶体射流抛光过程中纳米颗粒与

工件表面的碰撞过程所进行的分子动力学仿真及

相关试验，主要得到了以下结论：

(1) 通过分子动力学模拟和试验验证得出，粒

径7 nm的SiO2颗粒以50 m/s的速度与单晶硅工件表

面发生碰撞时，工件表面碰撞区域原子排布不会

发生改变。

(2) 通过分子动力学模拟得出，若要使单晶硅

工件碰撞区域发生材料的塑性去除，粒径7 nm的

SiO2颗粒速度需大于250 m/s。
(3) 纳米胶体射流抛光在文中加工条件下，其

纳米颗粒碰撞所产生的机械作用不能直接对工件

材料产生去除，材料的去除依靠纳米颗粒与工件

表层原子之间的机械和化学的共同作用。
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