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摘要 通过离散位错动力学与分子动力学方法系统地研究了微尺度晶体材料在不同服役环

境下的力学行为。一方面，通过对不同应变率加载下的亚微米单晶微柱进行离散位错动力

学模拟，揭示了微尺度晶体塑性流动的应变率效应，建立了综合考虑应变率、位错密度、

微柱尺寸的理论模型来预测其流动应力，理论模型预测结果与实验吻合较好。另一方面，

通过分子动力学模拟研究了粗糙表面中单接触对的尺寸、相对滑移速度与接触晶向对其接

触力学行为的影响，并揭示了单接触对变形过程中的位错机理。从单接触对的力学响应出

发，基于 Greenwood-Williamson 统计学模型建立了描述宏观粗糙表面摩擦行为的跨尺度力

学模型。通过该模型研究了微纳米摩擦实验中摩擦因数与正压力的相关性，同时揭示了摩

擦滑移速度、表面粗糙度和接触晶向对粗糙表面摩擦因数的影响。
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