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磨粒磨损中微观切削过程分子动力学模拟

杨晓京 陈子辰 樊瑜瑾 李浙昆

【摘要】 针对磨粒磨损中微观切削过程，研究了分子动力学模拟的基本原理、磨粒微观切削过程的分子动力

学模拟模型和数值模拟算法。为研究摩擦表面上的微观动态行为与变化，认识磨粒磨损机理，提供了一种基于微观

数值模拟的途径和方法。
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引言

由外界硬颗粒或者摩擦副表面上的硬突起物引

起的磨粒磨损是最普遍的磨损形式之一。磨粒对被

磨材料表面的切削是磨粒磨损的主要作用机制。对

磨粒磨损切削过程的研究由宏观尺度进入微观尺度

有两个方面的意义：摩擦副的磨粒磨损发生在摩擦

表面的微观局部，研究摩擦表面上的微观动态行为

与变化是认识磨粒磨损机理的重要途径；随着微机

电系统技术的迅速发展，特征尺寸在纳米级（１ｎｍ～

１μｍ）、微米级（１μｍ～１ｍｍ）或毫米级（１～１０ｍｍ）

范围的这类微型机械系统中，有必要研究微构件之

间的接触面或运动副间微小微粒造成的磨粒磨损。

因此，对磨粒微观切削过程中的现象和切削机

理的研究是十分必要的。然而，在对磨粒切削过程的

研究中，大多数通过简单公式计算磨损量或通过磨

损实验对表面进行观察分析，难以反映出变化过程

和变化状态。而且，对微观切削过程采用建立在传统

连续介质力学基础上的切削理论来解释具有局限

性。微观切削发生在微小区域，该区域只包含数个或

数百个原子层。切削已转为切断原子键的结合，将可

能产生新的物理现象，如微尺度效应。在微尺度下，

机械的、力学的、热的特性有可能发生变化
［１］
。因此，

需要寻求新的研究方法。

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。分子动力学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

都难以理解的现象可以作出一定的微观解释。因此，
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利用分子动力学模拟方法从微观分析的角度研究磨



粒的微观切削过程，从微细尺度的角度来揭示磨粒

磨损的过程与机理。

 分子动力学模拟的基本原理

分子动力学模拟的基本原理是：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

的相互作用一般可根据经典牛顿力学规律来研究，

必要时可结合量子力学知识。对该粒子系统，建立粒

子动力学方程组，通过数值求解得到在各个时刻每

个粒子的坐标和速度，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［２］
。

对于粒子数为 牕的物理系统，其力学描述的哈

密顿形式可以写为

牚
·

牏＝
爣
牘牏

（牏＝１，２，…，牕） （１）

牘牏＝－
爣
牚牏

（牏＝１，２，…，牕） （２）

其中 爣＝∑
牏

牘
２
牏

２牔牏
＋爺 （３）

式中 爣——哈密顿函数 爺——系统总势能

牚牏——第 牏个粒子的广义坐标

牘牏——第 牏个粒子的广义动量

牔牏——第 牏个粒子的质量

该系统力学描述的牛顿形式则为

牜
燈燈

牏＝
爡牏（牜牏）

牔牏
（牏＝１，２，…，牕） （４）

爡牏＝－牏爺（牜牏） （５）

式中 爡牏——第 牏个粒子所受的合力

牜牏——第 牏个粒子的位置坐标

牏——算子

可以看出，分子动力学模拟的关键问题是粒子

间作用力的计算，即粒子间作用势的确定，而核心问

题是求解牛顿运动方程组。

对于粒子间作用势的确定，理论的方法是根据

量子力学知识，精确求解薛定鄂方程。对于一般复杂

系统，求解是非常困难的。因此通常通过实验拟合或

半经验法得到粒子间作用势，根据对粒子间作用势

不同的简化处理方法，分子动力学模拟方法有多体

分子动力学、可变电荷分子动力学、紧束分子动力

学、密度泛函分子动力学以及混合分子动力学等。

若采用对势函数 牣牏牐（牜牏牐），即

爺（牜牏）＝∑
牏≠牐

牣牏牐（牜牏牐） （６）

则式（５）的力计算公式变为

牜牏牐＝牜牐－牜牏 （７）

爡牏＝∑
牐

爡牏（牜牏牐） （８）

爡牏牐＝－爡牐牏＝
牣牏牐（牜牏牐）

牜牏牐
（９）

式中 爡牏牐——粒子 牐对粒子 牏的作用力

牜牏牐——粒子 牐和粒子 牏之间的距离

假设各个粒子质量相等，式（４）的牛顿运动方程

形式变为

ｄ
２
牜牏（牠）

ｄ牠
２ ＝

１

牔∑牐
爡牏（牜牏牐） （１０）

式中 牔——粒子的质量

牛顿运动方程组的求解通过数值方法实现，对

式（１０）的二阶微分算符使用离散化格式，即

牜
（２）
（牠）＝牎

－２
［牜（牠＋牎）－２牜（牠）＋牜（牠－牎）］＋牗（牎

２
）

（１１）

得到显式中心差分方法

１

牎
２［牜牏（牠＋牎）－２牜牏（牠）＋牜牏（牠－牎）］＝

１

牔
爡牏（牠） （１２）

式（１２）提供了一个方法，根据粒子在前两步即

牠和 牠－牎时刻的位置及 牠时刻的作用力，得出粒子

在 牠＋牎时刻的位置，对 牠＋牎时刻的粒子位置求解，

得

牜牏（牠＋牎）＝２牜牏（牠）－牜牏（牠－牎）＋爡牏（牠）牎
２
燉牔 （１３）

令 牠牕＝牕牎，牜
牕
牏＝牜牏（牠牕），爡

牕
牏＝爡牏（牠牕），式（１３）可改写成一

个更能显示算法的形式

牜
牕＋１
牏 ＝２牜

牕
牏－牜

牕－１
牏 ＋爡

牕
牏牎
２
燉牔 （１４）

从位置 牜牏０和 牜牏１出发，随后的所有位置都由

式（１４）这个递推关系决定。换句话说，牕＋１时刻的

粒子位置由此时刻之前的 ２个时刻的位置外推或预

报出来。

按照近似格式，可计算速度

ｄ牜（牠）

ｄ牠
＝
１

２牎
［牜（牠＋牎）－牜（牠－牎）］＋牗（牎

２
） （１５）

牤
牕
牏＝（牜

牕＋１
牏 －牜

牕－１
牏 ）燉（２牎） （１６）

式（１４）、（１６）连同初始位置就构成了分子动力

学模拟算法［３］
。

 磨粒微观切削过程分子动力学模拟

根据分子动力学模拟的基本原理，磨粒微观切

削过程的分子动力学模拟方法是：①建立磨粒微观

切削的分子动力学模型。②计算磨粒原子与被磨面

材料原子之间的作用力。③建立运动方程。④通过

数值求解运动方程即可得到磨粒原子相对被磨面材

料原子的位移和速度。⑤模拟出不同时刻原子的运

动轨迹，根据运动轨迹和原子间作用力可分析磨粒

的滑动过程、应力与应变的关系等，对磨粒微观切削

机理作出合理解释。
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 模型建立

以一定数量的被磨材料原子与磨粒原子，建立

微切削的分子动力学模型，模型由边界原子、牛顿原

子和外围原子组成，如图 １所示。边界原子保持固

定，牛顿原子在切削过程中由牛顿运动方程组描述

其状态，外围原子也是由牛顿运动方程组计算，但在

计算时需要进行修正。

图 １ 磨粒微切削的分子动力学模拟模型

Ｆｉｇ．１ Ｍｏｌｅｃｕｌａｒｄｙｎａｍｉｃｓｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ

ｍｏｄｅｌｏｆｍｉｃｒｏｃｕｔｔｉｎｇ

 分子间作用力的计算

如前所述，分子间作用力的计算是分子动力学

模拟的关键，实际应用中多采用经验势求导方法计

算得出。在金属原子的模拟中，Ｍｏｒｓｅ势函数是较常

用的势函数，其表达式为

牣（牜牏牐）＝

爟［ｅｘｐ（燏－２牃（牜牏牐－牜０）燏）－２ｅｘｐ（燏－牃（牜牏牐－牜０）燏）］

（１７）

式中 牣——势能 爟——结合能系数

牃——势能曲线梯度系数

牜０——分子间作用力为零时的原子间距

势函数确定后，如果仅考虑切削过程中磨粒原

子与被磨材料原子之间相互作用力，则可以通过

式（９）求出原子间作用力。而作用在第牏个原子上的

总原子力等于其周围所有其他原子对该原子作用力

的合力，即按式（８）求出。

对于微观切削，第 牏个被磨材料原子所受的总

原子力 爡牥牏为

爡牥牏＝∑
爫牠

牐≠牏

爡牥牠牏牐＋ ∑
爫牥

牐≠牏

爡牥牥牏牐＝

∑
爫牠

槏
牐≠牏

－
牣（牜牥牠牏牐）

牜 槕牥牠牏牐
＋∑

爫牥

槏牐≠牏
－
牣（牜牥牥牏牐）

牜 槕牥牥牏牐
（１８）

式中 爫牠——磨粒原子数

爫牥——被磨材料原子数

爡牥牠牏牐——第 牏个被磨材料原子与第 牐个磨粒

原子间的作用力

爡牥牥牏牐——第 牏个被磨材料原子与第 牐个被磨

材料原子间的作用力

牜牥牠牏牐——第 牏个被磨材料原子与第 牐个磨粒

原子间的距离

牜牥牥牏牐——第 牏个被磨材料原子与第 牐个被磨

材料原子间的距离

同理，第 牏个磨粒原子所受的总原子力 爡牠牏为

爡牠牏＝∑
爫牥

牐≠牏

爡牠牥牏牐＋∑
爫牠

牐≠牏
爡牠牠牏牐＝

∑
爫牥

槏牐≠牏
－
牣（牜牠牥牏牐）

牜 槕牠牥牏牐
＋∑

爫牥

槏牐≠牏
－
牣（牜牠牠牏牐）

牜 槕牠牠牏牐
（１９）

式中 爡牠牥牏牐——第 牏个磨粒原子与第 牐个被磨材料

原子间的作用力

爡牠牠牏牐——第 牏个磨粒原子与第 牐个磨粒原子

间的作用力

牜牠牥牏牐——第 牏个磨粒原子与第 牐个被磨材料

原子间的距离

牜牠牠牏牐——第 牏个磨粒原子与第 牐个磨粒原子间

的距离

被磨材料原子运动方程的表达式为

牔牥牏
ｄ
２
牜牥牏（牠）

ｄ牠
２ ＝爡牥牏（牜牥牥牏牐，牜牥牠牏牐） （牏＝１，２，…，爫牥）

（２０）

式中 牔牥牏——被磨材料原子质量

牜牥牏——被磨材料原子位置

磨粒原子运动方程的表达式为

牔牠牏
ｄ
２
牜牠牏（牠）

ｄ牠
２ ＝爡牠牏（牜牠牥牏牐，牜牠牠牏牐） （牏＝１，２，…，爫牠）

（２１）

式中 牔牠牏——磨粒原子质量

牜牠牏——磨粒原子位置

 求解运动方程数值算法

对于 Ｖｅｒｌｅｔ算法，具体步骤为：

（１）确定被磨材料原子和磨粒原子初始位置

牜牥牏、牜牠牏。

（２）规定被磨材料原子和磨粒原子初始速度

牤牥牏、牤牠牏。

（３）计算第 牕时间步的力 爡
牕
牏。

（４）计算第 牕＋１时间步上的被磨材料原子和

磨粒原子的位置 牜
牕＋１
牥牏 、牜

牕＋１
牠牏 。

（５）计算第 牕＋１时间步上的力 爡
牕＋１
牥牏 、爡

牕＋１
牠牏 。

（６）计算第 牕＋１时间步上的被磨材料原子和

磨粒原子的速度 牤
牕＋１
牥牏 、牤

牕＋１
牠牏 。

 分子动力学模拟实现

在上述模型和算法基础上，可编制分子动力学

模拟程序，得到计算结果后，可以对原子位移、工件

与磨粒的应力等进行定量计算和定性分析，并可绘

制原子位置图或应力图，以便对磨粒微观切削过程

的现象进行分析，研究磨粒的压入和滑动过程。例

如，图 ２是运用分子动力学模拟得到的磨粒磨损微
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观切削过程不同时刻的原子图。由图可对磨粒微切

削滑动过程进行分析。被磨材料表面与磨粒接触处

成了滑移区，并产生了以原子团为单位的磨屑。磨粒

下面的原子层被压缩，从而使晶格受压变形并随磨

粒移动向前扩展，被磨材料表面中堆积的原子在磨

粒的前方向上运动形成了磨屑。另一些原子则在磨

粒滑过以后，由于磨粒原子作用力的减小，在内部原

子斥力的作用下产生弹性恢复，形成磨痕。

图 ２ 不同时刻的分子动力学模拟图

Ｆｉｇ．２ Ｍｏｌｅｃｕｌａｒｄｙｎａｍｉｃｓｓｉｍｕｌａｔｉｏｎｐｌｏｔｓ

ｓｈｏｗｉｎｇｖａｒｉｏｕｓｓｔａｇｅｓ

（ａ）牠＝１０ｐｓ （ｂ）牠＝３０ｐｓ

 实际应用中应考虑的问题

以上研究了在理想状态下，运用分子动力学，对

单个磨粒的微观切削作用进行数值模拟的方法，从

微观尺度来分析摩擦表面上的微观动态行为与变

化，认识磨粒磨损机理。然而，在磨粒磨损中，磨粒的

数量、大小、形状和运动状态受很多因素的影响，经

常无法确定。而这些特征参数对摩擦表面有着较大

的影响。因此，在实际应用中，可通过下述方法与前

述的有关计算方程和算法建立联系：

（１）磨粒的大小。建立磨粒原子数量与磨粒大

小的关系 爫牠＝爟燉牜。

（２）磨粒形状。在求解运动方程数值算法中，坐

标系中规定了磨粒原子初始位置 牜牠牏，由磨粒形状决

定了各个磨粒原子的初始位置，并假设在切削过程

中保持刚性，各个磨粒原子的相对位置保持不变。

（３）磨粒的运动状态。在求解运动方程数值算

法中，要给定各个磨粒原子的初始速度，各个磨粒原

子以相同的初始速度 牤牠牏开始运动，通过计算磨粒在

运动方向的分量可确定。

（４）颗粒的数量。如果进一步考虑多个磨粒的

作用，则分别计算单个磨粒对被磨材料原子的作用，

进行叠加。

 结束语

根据分子动力学模拟的基本原理，建立磨粒微

观切削的分子动力学模型。通过计算磨粒原子与被

磨面材料原子之间的作用力，建立运动方程。然后通

过数值方法求解运动方程即可得到磨粒原子相对被

磨面材料原子的位移和速度。最后模拟出不同时刻

原子的运动轨迹，根据运动轨迹和原子间作用力可

分析磨粒的微观切削滑动过程。为研究磨粒磨损的

微观动态行为与变化，认识磨粒磨损机理，提供了一

种新方法。
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