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摘要  本文基于 MD 对硅材料界面摩擦力的影响因素进行了研究，主要考虑了干摩擦时相
对滑移速度及湿摩擦界面水膜厚度的影响。结果表明，与宏观摩擦不同，相对滑移速度对
微观摩擦力有重要影响，微观摩擦力随滑移速度的增加而增加；而当界面水膜厚度为单层
水分子时，摩擦力与干摩擦相比有所增加。  
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一、引言 
 

随着科学技术的不断发展与进步，器械的微型化已经成为发展的必然趋势，研究纳

米摩擦对于提高微型器械的使用寿命和工作效率起到了至关重要的作用。纳米摩擦学是

在原子分子尺度上研究物体相互接触，以及在滑动过程中表面的微观摩擦、磨损与润滑

行为及其机理[1]。由于纳米摩擦是有关原子分子尺度上的研究，所以基于连续介质力学

的宏观摩擦理论不再适用。分子动力学模拟作为有效的分析工具在研究微纳摩擦方面得

到广泛的应用。尤其近年来随着计算机的发展，计算效率、模拟空间与时间尺度的扩展

使得MD在研究微纳摩擦中发挥不可替代的作用。林恩强[2] 、Hammerberg[3]等人分别对

不同的金属摩擦的摩擦力进行了研究，发现摩擦力会随着速度的增加(10~1000m/s)呈现

先增加后减小的趋势，然而他们只解释了在高速运动下摩擦力会因金属发生融化而减

少，并没有对摩擦力会先随速度的增大而增加做出解释。本文基于MD模拟研究了硅块

体间的摩擦性能，分析了滑移速度及界面间水膜厚度对界面摩擦的影响。 
 

二、数值模型 
 
两个硅晶块体，X、Y、Z方向的尺寸分别为 10.8nm、5.4nm、10.8nm，X、Y方向

设定周期性边界条件，Z方向为自由边界；模拟系统的原子总数为 67302 个，如图 1 所

示。硅块体内部采用的是tersoff势[4]，两个硅块体之间采用的是Lennard-Jones(L-J)势。模

型沿Z方向分为 3 个区域：最外层为刚性原子层(厚度为 1 纳米)；然后是恒温层(厚度为

1 纳米)，采用Nose-Hoover热浴把温度控制在 300K；最中间区域为自由原子区。采用

lammps分子动力学程序对上述模型建模分析，整个模拟过程分为两个阶段：第一阶段，

施加 500MPa的法向压力，并弛豫；第二阶段，对刚体层施加水平方向的不同速度，使
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块体之间产生相对滑动。当界面间含有水膜时，水分子间采用的是SPC模型，水与硅之

间的相互作用仍采用L-J势。 

     
图 1  模型示意图 

 

三、结论与讨论 
 
最终模拟发现，摩擦力会随着相对滑动速度的增加而呈现增加的趋势。在块体摩擦

的过程中，自由原子层的温度随时间不断升高，最终趋于恒定。而相对运动速度越大，

自由原子温度越高，原子运动越剧烈。根据Tomlinson模型，单位时间内每个原子克服的

能垒就越多，能量消耗越大，摩擦力也就越大。当界面间含有单层水分子厚度的水膜时，

计算发现此时的摩擦力比未加水分子时的摩擦力有所增加，主要由于单层水分子与固体

表面间的分离压力而导致的单层水分子膜与固体表面间的强黏附作用[5]。有关多层水分

子对摩擦力的影响情况还在进一步的研究当中。 
本文的模拟结果对提高微型器械及微机电系统(MEMS)的使用寿命及工作效率起到

了一定的指导作用。 
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