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金属晶体间微观滑动摩擦特性的分子动力学模拟
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摘　要：根据独立振子模型的能量耗散机理，以光滑干摩擦接触平面为对象，利用金属晶体的强体积效应特征，构造了

简化计算的界面势能模型，分析了在界面摩擦状态下能量非连续耗散过程，建立了简化计算滑动摩擦力与摩擦因数模

型。从瞬间原子位置图和系统能量方面，进行计算模拟和试验对比验证，结果表明：当接触界面势能处在某个谷底时，

滑块受静摩擦力，界面间发生相对运动，滑块变为受滑动摩擦力作用；摩擦力按基本不变的斜率增加到某一值后突然降

低，而后变化呈现一定的周期性；随着滑动的逐渐进行，运动体与基体表面的温度逐渐增加而后趋于稳定，两表面存在

温度差；滑动后界面平均接触压力明显下降，而后趋于平缓。
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０　引　言

　　关于界面摩擦的起源存在不同的理论解释，

如独立振子模型，鹅卵石模型和断裂力学模型

等，Ｔｏｍｌｉｎｓｏｎ
［１］模型认为，表明相对运动中的范

德华作用使界面原子发生位移而偏移其初始位

置，但仍处于热力学的平衡状态（准稳态）；界面

原子的应变能随着位移量增加而积累，同时其平

衡态的稳定性逐渐下降并最终达到一个失稳临界

状态，此时原子由原来的平衡态跳向另一个能量

更低的准稳态，积累的应变能突然释放，并伴随着

剧烈的原子或晶格振动，振动的能量通过声子发

射最终转化为热能。Ｊ．Ｎ．Ｉｓｒａｅｌａｃｈｖｉｌｉ
［２］把摩擦中

界面原子的行为比喻为一辆小车在铺满鹅卵石的

地上滚动，车轮在爬上鹅卵石顶部时做功，而从顶

部下行时由于不可避免地碰撞而发生能量耗散。

Ｈｏｍｏｌａ
［３］等将界面分子膜构建成鹅卵石模型进行

摩擦研究，然后通过表面能来计算摩擦力。

文中以光滑干摩擦接触平面为对象，根据

Ｔｏｍｌｉｎｓｏｎ
［１］独立振子模型的能量耗散机理，构

造了滑动摩擦力的界面势能模型，分析了在界面

摩擦状态下能量非连续耗散过程，建立了简化条



　第６期 肖 乾等：金属晶体间微观滑动摩擦特性的分子动力学模拟

件下滑动摩擦力计算模型，对丰富摩擦学的理论

知识，在原子分子尺度上研究金属晶体间的力学

行为和界面金属分子层的摩擦将起到借鉴和引

导作用。

１　计算滑动摩擦力的原理

两个接触的物体并不是完全重合接触，微观

中只有表面间凸起部分才相互接触，真实接触面

积只占表观接触面积（即测定的试样面积）很小的

一部分。摩擦力的数值为实际接触面积的正比函

数，理论上实际接触面积与表面受到的法向载荷

成正比，因此摩擦力数值与法向载荷成正比。

文中根据Ｔｏｍｌｉｎｓｏｎ提出的独立振子模型，

进行能量耗散机理计算。在该模型中，由于光滑

干摩擦接触，界面原子会在局部势能最高点处失

稳跳跃激发震荡，界面势能不可逆的转化为耗散

能（热能），缓慢滑动中，假设系统势能变化全部

转化为分子热运动（即分子动能）。因此由计算

滑动过程中摩擦系统势能变化来计算摩擦力和

摩擦因数。为简化分析，在模型建立中，一方面

不考虑系统的边界条件，并假设摩擦系统为理想

绝热系统，另一方面只考虑摩擦界面原子在周期

势场作用下因受迫振动导致的能态变化，忽略相

邻原子之间相互作用及原子的自激振荡对能量

耗散的影响［４］。

利用分子动力学原理计算微观摩擦系统势

能的变化，摩擦系统中的弹性形变能相对于界面

分子势能小得多，在计算公式中可以忽略不计，

所以简化计算时只考虑摩擦界面中分子势能的

变化，即文中接触界面势能变化。计算滑动时接

触界面势能变化是根据鹅卵石模型来分析滑动

过程界面间距的变化，然后利用界面粘附能量函

数，由势能变化计算得到摩擦力。

２　分子动力学模拟

２．１　模型建立

从微观角度来看，摩擦力实际包含力和能量

两个方面的作用。文中以光滑干摩擦接触平面

为研究对象，研究两相同金属表面的微观滑动摩

擦行为，并且以铝单晶组成的摩擦副为例来计算

模拟，因为同种金属构成的摩擦副表面特性具有

相对性，金属晶体具有很强的体积依赖特性，表

面驰豫程度较小，可以将其看作密集堆积的刚性

小球［５］。

由图１可知，金属晶体间滑动摩擦模型由基

体和滑块组成。光滑接触面由三种原子类型组

成：牛顿层原子，恒温层原子和周期性边界层原

子。牛顿层原子运动可通过牛顿力学方程来解

释；恒温层的设置起到及时将摩擦过程中产生的

热量传导出去的作用，为保持该区域温度恒定需

要将该层原子标度；周期性边界层的设置是假定

系统周围被相同的镜像系统所包围，将一个有限

的原子系统向周围做周期性扩展。

图１三维分子动力学模型示意图

Ｆｉｇ．１Ｔｈｅｓｋｅｔｃｈｍａｐｏｆｔｈｒｅｅｄｉｍｅｎｓｉｏｎａｌｍｏｌｅｃｕｌａｒｄｙ

ｎａｍｉｃｓｍｏｄｅｌ

恒温层和牛顿层原子的运动遵守牛顿运动

定律。初始温度为２９３Ｋ，每隔一定分子动力学

步数，调整恒温层原子速度，使恒温层平均温度

保持在２９３Ｋ。由于固定边界不仅有分子间的相

互作用，还引入了壁面的作用，可对粒子系统的

空间大小和边界位置进行约束，所以边界层设置

为周期性边界，并沿基体Ｚ向施加周期边界条

件，模拟条件各参数见表１。

表１分子动力学模拟计算参数

Ｔａｂｌｅ１Ｍｏｌｅｃｕｌａｒｄｙｎａｍｉｃｓｓｉｍｕｌａｔｉｏｎｐａｒａｍｅｔｅｒｓ

基体、滑块

材料
步数

系统初始

温度／Ｋ

晶向和摩

擦方向

计算

步长

ＦＣＣ（铝） ５００００ 　２９３
（００１）晶面

（０１０）晶向
０．０４

势函数 滑块尺寸 基体尺寸
滑块速度／

（ｍ·ｓ－１）
系统

ＥＡＭ（原子

嵌入势）

３０ｎｍ×３０

ｎｍ×１５ｎｍ

１０ｎｍ×１０

ｎｍ×３ｎｍ
３０ ＮＶＴ

９７
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２．２　势函数

ＤｉｖｅｓｈＢｈａｔｔ等
［５］运用ＥＡＭ 势函数计算模

拟获得与试验数据吻合良好的铝单晶气液共存

曲线。ＭｉｎｋｙｕＹｅｏ等
［６］也在ＥＡＭ 势函数的基

础上用分子动力学模拟铝纳米粒子的滑动。

Ｚｈａｎｇ、Ｌｉ等
［７］使用嵌入原子势（ＥＡＭ）模型对

单纯的铝金属之间和 Ａｌ２Ｏ３ 之间的摩擦行为进

行了研究。文中铝单晶滑动摩擦的分子动力学

研究采用ＥＡＭ势函数。

ＥＡＭ理论认为由Ｎ个同种原子组成的纯金

属，若忽略表面效应可以认为每个原子的能量相

同，晶体的总能量如式（１）所示。

犈＝犖×犈ｉ （１）

　　其中犈ｉ表示第ｉ个原子对总能量的贡献，可

以进一步表示为：

犈＝犉（ρ）＋
１

２∑ｍ
犖ｍφ（狉ｍ） （２）

　　其中ρ＝∑
ｍ

犖ｍ犳（狉ｍ）；犈为每个原子的能

量；犖ｍ 为某一原子的第ｍ近邻的原子数；狉ｍ 为

某一原子与第ｍ近邻原子间的距离；犳（狉ｍ）为位

于第ｍ近邻的一个原子在某一原子处所产生的

电子密度，φ（狉ｍ）反映了原子间的排斥作用，犉（ρ）

为依赖于电子云密度的镶嵌能。

势函数确定以后，原子ｉ，狔之间的作用力就

可以通过势函数对狉ｉｊ求导得出，如式（３）所示。

犉ｉｊ＝－
犱犈（狉ｉｊ）

犱狉ｉｊ
（３）

　　犈（狉ｉｊ）为原子ｉ与原子ｊ之间的势函数。作

用在第ｉ原子上的总原子力等于其周围所有原子

对该原子作用力的合力，如式（４）所示。

犉ｉ＝∑
ｊ

犉ｉｊ＝∑
ｊ

－
犱犈（狉ｉｊ）

犱狉ｉｊ
（４）

２．３　求解运动方程数值算法

分子动力学模拟中主要包括：速度，初始化

位置，计算作用于所有原子上的力，解牛顿运动

方程（速度、位置更新），原子势能的计算，每个原

子的相邻原子数的计算等［８］。

分子动力学模拟中要对运动方程进行数万

至数十万步数值积分，计算的积累误差会使粒子

的相空间轨迹逐渐偏离其真实解。Ｖｅｒｌｅｔ算法

是一种高精确度的收敛算法，可以在长时间的运

算中防止能量耗散，而且在仿真中每一个时间步

长内只计算一次力，计算效率相对较高［９］，这种

算法的描述如式（５）所示。

狉（狋＋Δ狋）＝狉（狋）＋狏（狋）Δ狋＋
Δ狋

２

２
犉（狋）

狏（狋＋
Δ狋
２
）＝狏（狋）＋

Δ狋
２

犉（狋）

犿

犉（狋＋Δ狋）＝－
犈（狉（狋＋Δ狋））

狉（狋＋Δ狋）

（５）

３　摩擦力与系统势能的关系

得到金属晶体间摩擦力在于先得到微观摩

擦系统势能的变化，摩擦系统总势能由摩擦副的

界面分子势能和弹性变形能组成，摩擦副的弹性

变形能由摩擦副的受力、变形状况及材料性能、

边界条件等确定，界面分子势能由材料的微观结

构和界面分子的相对位置确定，如图２建立界面

分子接触模型。在金属晶体中摩擦系统中的弹

性变形能相对于界面分子势能小得多，计算中忽

略不计，所以简化计算时只考虑摩擦界面中分子

势能的变化，即文中接触界面势能变化。

图２界面分子接触模型

Ｆｉｇ．２Ｔｈｅｉｎｔｅｒｆａｃｅｍｏｌｅｃｕｌａｒｃｏｎｔａｃｔｍｏｄｅｌ

采用文献［１０１１］提出的通用粘附能量函数进

行计算，对于摩擦副为同种金属的情况，可以近

似认为界面自由能为零，滑块与光滑接触面的表

面自由能（犈表）相等，当两表面发生接触时，界面

势能即粘附能犈０ ＝２犈表，滑动摩擦力如式（６）所

示。

犉＝
犈
犪０

（６）

　　式中犪０是材料的晶格常数，犈是沿水平方向

每移动距离犪０时界面能量变化值，如式（７）所示。
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犈＝犛真犈０×［犈
（犪）－１］ （７）

　　在界面能量变化值的计算公式中，犛真 是真

实接触面积，表面间距犪 （经比例调整）可以根

据金属晶体的结构算出，如式（８）所示。

犈（犪）＝－（１＋犪）犲－
犪


（８）

　　又因为犪
 ＝（ｙ 犪ｍｉｎ）／犾，ｙ为纵坐标值，犪



是经比例参数犾调整后的表面间距。犪ｍｉｎ是最小

表面间距接触界面法向距离的变化如式（９）所

示。

犇＝犪ｍａｘ－犪ｍｉｎ＝
槡２
２
犪０－

犪０
２
＝０．２０７犪０

　　　　　犪

＝
０．２０７犪０
犾

（９）

　　将公式（７）（８）（９）带入公式（６），可得相同材

料接触界面下滑动摩擦力计算公式（１０）。

犉滑动 ＝２
犈真犛真

犪０
［１－（１＋

０．２０７犪０
犾

）犲
－
０．２０７犪

０

犾 ］

（１０）

　　根据库伦摩擦定律，摩擦因数μ如式（１１）所

示。

μ＝
犉滑动

犘
＝２
犈表犛真

犪０犘
［１－（１＋

０．２０７犪０
犾

）犲
－０．２０７犪０
犾 ］

（１１）

　　其中犘为法向载荷。

４　计算结果与讨论

随着运动体的滑动，基体最外层原子与运动

体原子间的相互作用力由引力转变为斥力，它们

同时又受到内部其他原子的作用力，摩擦过程分

为静摩擦与滑动摩擦两个过程。静摩擦力过程：

初始位置时，界面原子间距最小，界面接触势能

也最小，系统总势能处于整个过程最低的稳定状

态，随后界面原子发生相对移动，逐渐偏离初始

的位置，总势能逐渐增加，当界面间距最大时，系

统的总势能到达最大值。滑动摩擦过程：当界面

原子越过临界状态（静摩擦变为滑动摩擦），界面

原子将自发从相对能量高的位置跳跃至下一个

能量局部最小的位置，所以静摩擦转化滑动摩擦

的过程中发生了不可逆的能量耗散过程。在滑

动过程，界面原子之间的间距变化使得界面接触

势能变化由最小值到最大值，再由最大值到最小

值循环变化，保持相对稳定。

可以将计算模拟得出曲线（见图３）与通过表

面摩擦力测试仪所测得摩擦力曲线进行对比，归

纳得出：滑动摩擦力按基本不变的斜率增加到一

定程度后突然降低，且滑动摩擦力的这种变化呈

现一定的周期性。显然，滑动摩擦力的这种周期

性变化不是由于测量误差所致，而是滑动摩擦力

的某种内在本质的反映。摩擦力周期性变化的

原因，与摩擦过程中的非平衡热力学过程密切相

关，所以图３势能随步数按一定规律先增加后降

低，然后呈现周期性波动是合理的。

图３势能与时间步数关系曲线

Ｆｉｇ．３Ｐｏｔｅｎｔｉａｌｅｎｅｒｇｙｃｕｒｖｅｗｉｔｈｔｈｅｔｉｍｅｓｔｅｐｓ

图４中两表面温度随滑动时间步数的曲线

中可以分析得出：随着时间步数的继续，基体 Ａ

和运动体Ｂ滑动在步数为７０００后表面温度逐渐

趋于稳定，而基体Ａ的表面温度高于运动体Ｂ的

表面温度，表明在微观中紧密接触的两物体表面

各自温度并不相同，微观滑动摩擦过程较宏观滑

动摩擦过程更加激烈。

图４温度与时间步数关系曲线

Ｆｉｇ．４Ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｃｕｒｖｅｓｗｉｔｈｔｈｅｔｉｍｅｓｔｅｐｓ

在整个运动体滑动的过程中，随着滑动的进

行，摩擦界面接触压力开始发生变化。运动体滑
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动时间步数从８０００以后，由于滑动距离较长，运

动体与基体接触的上下表面温度逐渐趋于稳定，

界面接触的压力分布也逐渐趋于一致。

图５平均接触压力与时间步数关系曲线

Ｆｉｇ．５Ｔｈｅａｖｅｒａｇｅｉｎｔｅｒｆａｃｅｃｏｎｔａｃｔｐｒｅｓｓｕｒｅｃｕｒｖｅｗｉｔｈ

ｔｈｅｔｉｍｅｓｔｅｐｓ

从图５平均接触压力与时间步数关系曲线

中看出，运动体刚开始滑动时平均接触压力明显

呈现下降趋势，然后逐渐趋于平缓，结合图４的

温度曲线可知，平均接触压力明显呈现下降趋势

的时间段正是接触表面温度上升较快的时间段，

这是因为：相应单元的热应变增大导致接触面积

增大，所以接触面的平均接触压力会逐渐减少。

运动体滑动时间步数从８０００以后，界面平均接

触压力开始逐渐趋于稳定，这也是由于运动体与

基体接触上下表面温度值达到了稳定。

５　结　论

（１）摩擦力按基本不变的斜率增加到一定程

度后突然降低，且摩擦力的这种变化呈现一定的

周期性，可以得知静摩擦因数大于滑动摩擦因

数，静摩擦因数逐渐增加到某一值，然后减少到

某一稳定值，即滑动摩擦因数，滑动摩擦因数在

此值范围内上下波动。

（２）随着滑动的逐渐进行，滑块与基体表面

的温度逐渐增加，基体和运动体滑动一定距离后

表面温度逐渐趋于稳定，基体Ａ的表面温度高于

运动体Ｂ的表面温度，表明在微观中紧密接触的

两物体上下表面存在温度差。

（３）滑动后不久界面平均接触压力明显下

降，这是由于接触界面温度升高较快时，相应单

元的热应变增大导致接触面积增大，所以整个接

触面上的平均接触压力会逐渐减小，而后慢慢趋

于平缓。
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