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纳米沟槽表面黏着接触过程的分子动力学

模拟研究∗

司丽娜† 王晓力‡

(北京理工大学机械与车辆学院, 北京 100081)

( 2014年 6月 11日收到; 2014年 6月 19日收到修改稿 )

采用大规模分子动力学方法研究了刚性球型探头与具有不同纳米沟槽基体表面的黏着接触过程, 探讨了
表面沟槽结构对载荷 -位移曲线、接触引力和拉离力以及材料转移的影响规律. 研究结果表明: 在相同的压入
深度下, 与原子级光滑表面的黏着接触过程相比, 刚性探头与具有纳米沟槽结构基体表面的接触压力较小, 接
触加载过程中的引力作用范围较大, 并伴随载荷的多次跳跃, 且接触引力和拉离力均有减小; 当沟槽深度相同
时, 随着沟槽宽度的增大, 接触引力和拉离力逐渐减小, 当沟槽宽度逐渐接近探头与光滑表面的接触直径时,
接触引力和拉离力又逐渐增大, 趋于接近探头与光滑表面的接触过程; 当沟槽宽度相同时, 随着沟槽深度的增
大, 接触引力相对减小, 拉离力变化不大.

关键词: 黏着接触, 分子动力学模拟, 纳米沟槽结构, 拉离力
PACS: 46.55.+d, 62.20.Qp, 31.15.xv DOI: 10.7498/aps.63.234601

1 引 言

微/纳器件关键零部件的特征尺度通常在纳米
量级. 由于尺寸的减小, 器件系统中表面力作用显
著增强, 由此引起的表/界面问题成为微/纳器件可
靠运行、实现微/纳器件实用化的重要障碍 [1,2]. 黏
附是微/纳器件中最突出的表面问题之一 [3−6]. 表
面几何结构对微观表面黏附性能具有重要的影响,
许多学者研究了材料表面加工的微结构对表面黏

附性能的影响 [7−9]. 例如, Zou等 [7]研究了具有镍

纳米点图案的硅基体黏附和摩擦学性能, 结果表
明, 与光滑硅基体表面相比, 具有镍纳米点图案的
表面黏附力减小为原来的 92%. Spencer等 [8,9]通

过在硅表面静电吸附和烧结氧化硅颗粒制得具有

不同密度的凸起表面, 并利用原子力显微镜研究粗
糙表面与聚乙烯颗粒之间的黏附作用. 结果表明,
烧结了颗粒的凸起表面的黏附作用比光滑表面显

著减小. 具有纳米结构表面的黏着接触问题已成为
当前纳米摩擦学领域最重要的研究课题之一 [10,11].
研究具有纳米结构表面的黏着接触行为, 揭示纳米
结构的减黏机理以及对材料机械力学性能的影响

规律, 不仅可对现有连续力学接触模型完善补充,
而且可为特定工程应用表面形貌的设计提供理论

依据.
本文利用大规模分子动力学方法研究了刚性

球型探头与具有纳米沟槽结构基体表面的黏着接

触过程, 并与探头和原子级光滑表面的接触过程进
行了对比, 探讨了表面沟槽结构对载荷 -位移曲线、
接触引力、拉离力和材料转移等的影响规律.

2 仿真系统的分子动力学建模

本文研究了球型探头与原子级光滑表面和六

种具有不同尺寸沟槽结构的硅基体表面的接触过
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程. 系统模型如图 1 (a)所示, 研究采用的是半径
为 200 Å的球型探头. 由于接触区域相对于探头直
径只是很小的一部分, 为节省计算时间, 仅截取了
球型探头的一部分, 高度为 40 Å, 硅氧原子总数为
62224. 原子级光滑表面基体 (图 1 (b), 表面A)共
有 230400个硅原子, 在x, y, z三个方向上尺寸为

60a0 × 40a0 × 12a0, a0为硅的晶格常数 (5.43 Å).
在表面A的基础上加工均匀排布的沟槽结构即得
到其他六种表面, 分别命名为表面B—G. 以表面B
为例进行说明: 表面B为在表面A的基础上加工尺
寸为5 Å × 40a0 × 5 Å (x× y × z)的凹槽, 沟槽宽
度 (b0)为5 Å, 沟槽间隔 (c0)与沟槽宽度相同, 也为

5 Å, 共有 223920个原子. 表面A—G的结构参数
见表 1 , 其模型图如图 1所示.

表 1 具有不同沟槽结构表面的尺寸参数

原子数目 沟槽尺寸 沟槽间隔

Natom (x× y × z) c0/Å

表面A 230400 无 0

表面B 223920 5 Å × 217.2 Å × 5 Å 5

表面C 223760 10 Å × 217.2 Å × 5 Å 10

表面D 214880 10 Å × 217.2 Å × 10 Å 10

表面E 199320 10 Å × 217.2 Å × 20 Å 10

表面F 224280 20 Å × 217.2 Å × 5 Å 20

表面G 199320 30 Å × 217.2 Å × 5 Å 30

z
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图 1 (a)氧化硅探头与带有沟槽结构基体表面接触模型示意图; (b)—(h)分别对应不同基底表面A—G

在模拟过程中, 将基体划分为三层: 边界层、
恒温层和牛顿层, 如图 1 (a)所示. 硅基体的四周和
底部厚度为 5 Å的区域为边界层, 边界层内部厚度
为 10 Å的硅原子层为恒温层, 恒温层内部为牛顿
层. 在模拟过程中, 恒温层的温度控制在 293 K, 采
用的恒温策略是Gauss-Hoover算法 [12]. 边界层的
原子被固定住, 在整个仿真过程中保持不动; 恒温
层和牛顿层的原子运动都符合牛顿运动定律. 模
拟过程的时间步长为1 fs. 模拟过程中采用Watan-
abe势函数 [13−16]模拟氧化硅 -硅基体系统中原子
间的相互作用, 硅氧势函数的截断半径为 4.0 Å.

Watanabe势函数所有表达式及参数参见文献 [13].

初始时刻探头与基体表面的间隙为 10 Å, 并
根据Maxwell分布给定原子的初始速度; 然后对初
始模型弛豫 10000步使系统达到平衡态; 待系统充
分弛豫后, 探头以 0.5 Å·ps−1的速度压入具有不同

结构的基体表面, 到达指定的压入深度 (5 Å), 使系
统重新弛豫 10000步, 系统重新恢复平衡; 最后探
头以0.5 Å·ps−1的速度卸载. 其中压入深度是指压
入过程结束时探头最底部与基体初始表面之间的

距离.
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3 结果与讨论

3.1 接触过程中的载荷 -位移曲线

图 2给出了探头与原子级光滑表面 (表面A)
接触过程中的载荷 -位移曲线. 载荷即探头受到的
基体作用力 (所有探头原子受到的基体原子作用力
总和)的法向力 (Fz). 如果探头与基体之间的作用
力为吸引力,则Fz为负;如果相互作用力为排斥力,
则Fz为正. 接触过程各个时刻的位移dz可用公式

dz = dt + ds −D求解, 其中D为接触过程各个时

刻探头顶端到基体底部的距离, dt为探头的高度,
ds为硅基体的高度, 如图 1 (a) 所示.

从图 2可以看出, 加载和卸载过程的力曲线
并不完全相同, 即存在 “黏着滞后”现象. 这主要
是由于两接触表面在分离过程中耗散了更多的能

量 [17,18]. 有学者认为此现象主要是由于探头和基
体在接触过程中形成的化学键, 在卸载过程中需要
更大的力拉断分离, 进而导致卸载过程中力的增
加 [19]. 也有研究指出, 黏着滞后现象是由于在加
载过程中压力超过材料的屈服点导致材料发生塑

性变形所致 [20]. 本文将加载过程中最大引力定义
为 “接触引力”, 卸载过程中的最大引力定义为 “拉

离力”[21,22], 它们都是衡量表面间黏附性能的重要
指标.
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图 2 (网刊彩色)探头与光滑表面 (表面A)接触过程的载
荷 -位移曲线

3.2 沟槽宽度对纳米接触过程的影响

图 3给出了探头与表面B, C, F 和G黏着接触
过程的载荷 -位移曲线. 表面B, C, F和G具有相同
的沟槽深度 (5 Å), 宽度分别为5, 10, 20和30 Å. 从
图 2和图 3可以看出,在相同的压入深度下,加载过
程中探头与带有沟槽结构表面的接触压力比其与

光滑表面的接触压力较小. 这是由于沟槽结构可以
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图 3 (网刊彩色)探头与不同沟槽结构表面接触过程的载荷 -位移曲线 (a)表面B; (b) 表面C; (c)表面F; (d)表面G
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图 4 探头与表面A, B, C, F和G接触加载过程的 xz平面原子构型 (a)表面A; (b)表面B; (c)表面C; (d)表面
F; (e)表面G

为接触区原子迁移提供空间, 减弱原子之间的相
互挤压作用, 进而降低接触区的接触压力. 而光
滑表面接触区原子在探头下压过程中只能向基

体内部迁移, 产生较大的接触反力. 图 4给出了

探头与不同表面接触加载过程中xz平面原子构

型. 为方便观察, 仅给出了原子坐标满足102.175 Å
< y < 142.175 Å的原子构型. 从图 4可以看出, 在
接触加载过程中, 光滑表面接触区原子在探头压力
作用下趋向于基体内部, 而具有沟槽结构的表面
接触区原子向沟槽区域迁移并将其填充. 从图 3还

可以看出, 沟槽结构的存在使得接触加载过程的
载荷 -位移曲线变得较为复杂, 引力作用范围增大,
且伴随多次载荷跳动. 探头与具有沟槽结构表面

最先发生接触的是沟槽顶部, 与光滑表面相比, 其
接触面积较小, 因此探头和基体的黏附作用较弱;
随着探头缓慢压入基体内部, 探头与沟槽底部的
距离减小, 探头和基体黏附作用重新增强, 即引力
增大, 载荷相应减小. 图 5对比给出了探头与表面

A, B, C, F和G接触过程中的接触引力 (加载过程
中最大引力). 由图 5可知, 当沟槽深度同为 5 Å时,
接触引力随沟槽宽度的增加而减小; 当沟槽宽度为
20 Å时, 接触引力约为光滑表面的 35%. 但当沟槽
宽度增大到 30 Å时, 接触引力重新增大. 这是由于
沟槽宽度缓慢接近探头与光滑表面接触的直径, 沟
槽间隔部分与探头的接触趋于接近探头和光滑表

面的接触. 因此纳米接触过程的载荷 -位移曲线也
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逐渐接近探头和光滑表面接触的载荷 -位移曲线,
接触引力增大.

另外从图 3还可以看出, 当沟槽宽度为 5 Å和
10 Å时, 卸载过程的载荷 -位移曲线中引力区域变
化不大; 当沟槽宽度增加到 20 Å时, 卸载过程的引
力明显减小. 图 5给出了探头与表面A, B, C, F和
G接触卸载过程中的拉离力 (卸载过程中的最大引
力). 从图 5可以看出, 当沟槽宽度增加到 20 Å时,
卸载过程中的拉离力明显减小. 图 6为探头与不同

表面接触卸载过程中不同时刻xz平面的原子构型.
从图 6可以看出: 当沟槽宽度为 5 Å时, 加载过程
中的接触区原子在探头压力作用下向沟槽区域迁

移并将其填充, 探头与基体脱离接触后沟槽结构形

态不再清晰; 随着沟槽宽度的增大 (如沟槽宽度为
20 Å), 在探头压入过程中, 原子不能将沟槽区域完
全填充, 在卸载过程中探头与接触区域内沟槽间隔
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图 5 探头与表面A, B, C, F和G接触过程中的接触引
力和拉离力
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dz=-2.5 Adz=0 A

dz=-2.5 Adz=0 A

dz=-2.5 Adz=0 A

dz=-2.5 Adz=0 A
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图 6 探头与表面A, B, C, F和G接触卸载过程中各个时刻的 xz平面原子构型 (a)表面A; (b)表面B; (c)表面
C; (d)表面F; (e)表面G
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部分先后脱离接触. 与光滑表面相比, 探头和沟槽
间隔部分的接触面积较小, 因而接触区需要拉断
的化学键数量减少, 即卸载过程中所需克服的外
力较小. 当沟槽宽度为 20 Å时, 探头与基体脱离
接触后沟槽形状变化较不明显; 当沟槽宽度增大
至 30 Å时, 卸载过程的拉离力再次增大 (如图 3和

图 5所示). 与前面接触引力的分析相似, 当沟槽宽
度较大时, 探头和单个沟槽间隔部分的接触逐渐接
近探头和光滑表面的接触, 因而卸载过程的拉离力
开始接近探头和光滑表面的拉离力.

接下来考察不同沟槽结构表面在接触过程中

的材料转移情况. 在黏着接触过程中, 一些基体
表面原子会黏附在探头表面被带走并成为零配位

原子. 图 7给出了探头与表面B, C, F和G卸载过
程中接触区配位数为零的原子数目. 当沟槽宽度
为 5 Å时, 卸载过程中配位数为 0的原子数目最多
(128), 表明接触过程中材料转移最严重. 这是由于
沟槽结构尺寸较小, 导致基体表面原子间的结合力
减弱, 使基体原子较容易黏附在探头表面成为零配
位原子. 当沟槽宽度为10 Å和20 Å时, 黏附在探头
表面的原子数目为 85左右, 比光滑表面的情形少;
当沟槽宽度为 30 Å时, 零配位原子数目为 92, 转移
的原子数再次增多. 这表明合适尺寸的沟槽结构的
存在不仅降低了黏附力, 而且减少了材料转移.
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图 7 (网刊彩色)探头与表面A, B, C, F和G接触卸载
过程中配位数为 0的原子数目变化趋势

3.3 沟槽深度对纳米接触过程的影响

图 8给出了探头与表面D和E黏着接触过程
的载荷 -位移曲线. 表面C, D和E具有相同的沟槽
宽度 (5 Å), 深度分别为 5, 10和 20 Å. 结合图 3 (b)
和图 8可以看出, 沟槽深度变化对加载过程有一定
的影响. 一方面, 在相同压入深度下, 沟槽深度越

大, 表面接触压力越小. 前面已提到, 具有沟槽结
构表面可以为接触区原子迁移提供空间, 降低接触
过程中的接触压力. 随着沟槽深度的增加, 原子可
迁移的空间增大. 图 9给出了探头与表面D和E接
触加载过程中最大压深时xz平面的原子构型. 从
图 9可以看出, 在压入过程中, 接触区原子在探头
压力作用下向沟槽区移动. 但是当沟槽深度较大
时, 迁移原子不足以全部填充沟槽, 导致接触压力
下降. 另一方面, 沟槽深度增大, 接触引力减小. 如
前面所述, 探头和具有沟槽结构的基体表面最先接
触的部分为沟槽顶部. 随着探头逐步压入基体内
部, 探头与沟槽底部的距离减小, 二者之间的引力
增加. 对于沟槽深度较大的基体, 探头与沟槽底部
距离较大, 由范德华力导致的吸引作用较弱, 因此
接触引力相对减小.

(a)

(b)
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图 8 (网刊彩色)探头与不同沟槽结构表面接触过程的载
荷 -位移曲线 (a)表面D; (b)表面E

结合图 3 (b)和图 8可以看出, 在卸载阶段, 沟
槽深度的变化对拉离力的影响很小, 而加载过程产
生的变形不断恢复. 同时, 需要施加一定外力来克
服原子间的键合作用从而使探头与基体分离, 此外
力主要与探头和基体之间的接触面积有关. 对于表
面C, D和E而言, 虽然沟槽高度不同, 但是其宽度
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相同, 即探头与表面C, D和E的接触面积相同, 因
此沟槽高度变化不会对拉离力产生较大影响.

对探头与表面C, D和E接触卸载过程中配位
数为零的原子数目进行了统计, 以考察不同基体表
面在接触过程中的材料转移情况, 结果如图 10所

示. 表面C在卸载过程中配位数为 0的原子数目最
多 (85), 表明接触过程中材料转移最为严重. 表面
D和E配位数为 0的原子数目均约为 60, 表明沟槽
高度的增大可以减弱原子迁移.

(a)

(b)

图 9 探头与表面D, 表面E接触加载过程中 xy平面的原子

构型 (压入深度为 5 Å) (a)表面D; (b)表面E
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图 10 (网刊彩色)探头与表面C, D和E 接触卸载过程
中配位数为零的原子数目变化

4 结 论

本文采用分子动力学方法研究了刚性球型探

头与具有不同纳米沟槽结构表面的黏着接触过

程, 探讨了表面沟槽结构对载荷 -位移曲线、接触引
力和拉离力以及材料转移的影响规律. 主要结论
如下:

1)在相同压入深度下, 由于沟槽结构为接触区
原子提供了迁移空间, 降低了原子之间相互挤压作
用, 与原子级光滑表面相比, 具有沟槽结构表面的

黏着接触过程的表面接触压力较小;
2)在探头与具有沟槽结构的表面接触加载过

程中, 引力作用范围较大并伴随载荷多次跳跃, 且
接触引力和拉离力均有减小;

3)当沟槽高度相同时, 随着沟槽宽度的增大,
接触引力和拉离力逐渐减小; 当沟槽间隔部分宽度
逐渐接近探头与光滑表面接触直径时, 接触引力和
拉离力又逐渐增大, 趋于接近探头与光滑表面接触
过程; 当沟槽宽度相同时, 接触引力随沟槽深度的
增大而减小, 而拉离力变化不大; 合理尺寸的沟槽
结构可以显著减少黏着接触过程中的材料转移.
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A molecular dynamics study on adhesive contact
processes of surfaces with nanogrooves∗
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Abstract
The adhesive contact processes between a rigid spherical tip and substrates with nanogrooves of different sizes

have been investigated with a large-scale molecular dynamics simulation method. Influences of the surface grooves on
the load-displacement curves, the attractive forces in the loading/unloading processes, and material transfer have been
discussed. Results show that compared with the contact between a tip and a smooth surface, the attractive force range
becomes larger in the loading process, accompanied by several jumps of the load, and the maximum attractive forces
both in the loading and unloading processes are smaller. When the groove depths are the same, the maximum attractive
forces in the loading and unloading processes decrease gradually with the increase of the groove width. However, when
the groove width becomes close to the contact diameter between the tip and the smooth surface, the maximum attractive
force would increase slowly, tending to be close to the case of smooth surface. When the groove width is kept the same,
the maximum attractive force in the loading process decreases with the increase of the groove depth, while the maximum
attractive force in the unloading process is almost unchanged.
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