
·中国学者海外论文摘要·

类金刚石碳薄膜摩擦机理研究取得新进展

类金刚石碳(DLC)薄膜因其集高硬度和低摩擦

因数于一身而成为固体润滑领域研究的热点。滑

动界面钝化理论可以较好地解释环境气氛对

DLC薄膜摩擦行为的影响规律。然而，对于无氢

DLC薄膜在氧气气氛下的摩擦因数处于0.2~0.4中
等范围的现象，钝化理论未能给出相应解释。为

此，中科院宁波材料技术与工程研究所、兰州空

间技术物理研究所和中科院兰州化学物理研究所

等单位的研究者采用第一性原理模拟的方法解释

了该现象。文章发表在《Carbon》2016年第100卷。

作者以金刚石(001)和(111)晶面通过镜像对称

构建界面，并在其间夹入氧分子(原子)的模型来模

拟无氢DLC薄膜在氧气气氛下的摩擦界面。作者

首先考察了氧原子的界面覆盖度对金刚石界面几

何结构的影响。结果表明：当氧的界面覆盖度不

高于50%时，在几何优化过程中表面碳原子会与

氧原子形成跨界面的C−O−C键而将两金刚石表

面连接在一起。该状态下界面滑动需要打断

C−O键，因此对应于高摩擦因数。当氧的界面覆

盖度高于50%时，在几何优化过程中氧原子会化

学吸附在两金刚石表面，形成氧对氧的分离界面

结构。该状态下界面滑动仅需克服分子间范德华

作用，因此对应于(超)低摩擦因数。图1给出了几

种代表性的最稳定界面结构。

为理解几何优化背后的电子机制，作者研究

了几何优化过程中界面电荷的分布状况。作者发

现当氧的界面覆盖度不高于50%时，两表面在靠

近过程中，电负性大的氧原子会吸引对面碳原子

的电子，引起电子的跨界面转移而进一步增强表

面间的静电相互作用，进而促进两表面靠近直至

结合在一起，如图2所示。而当氧的界面覆盖度高

于50%时，两表面因其上的化学吸附氧原子带有

同性(负)电荷而相互排斥，如图3所示。

作者指出即使在氧供应充足的情况下，氧在

金刚石表面化学吸附的覆盖度也远远不能达到1。
这是因为氧原子的范德华直径较金刚石表面活性

碳原子的最小间距大，已吸附的氧原子会屏蔽邻

近吸附位点。据文献报道，氧在金刚石(001)面的

化学吸附覆盖度约为1/2，在金刚石(111)面的化学

吸附覆盖度约为1/3。因此，在氧气气氛下无氢

DLC薄膜的摩擦界面应同时存在高摩擦位点(跨界

面C−O−C键)和低摩擦位点(氧-氧互斥)，而导致

摩擦系数处于中等范围。该研究在原子和电子尺

度上揭示了金刚石、无氢DLC等碳材料在氧气、

干燥空气、原子氧等气氛下的摩擦机理，完善了

DLC摩擦的钝化理论。
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图 1    几种最稳定的界面结构：(a, b)氧覆盖度不高于50%，(c, d)
氧覆盖度高于50%

图 2    氧覆盖度50%金刚石表面靠近过程的差分电荷密度和界

面原子净电量变化

图 3    氧覆盖度高于50%的稳定界面的分电荷密度图和界面原

子净电量
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