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单晶硅纳米切削中C—C键断裂对
金刚石刀具磨损的影响∗

王治国 张鹏† 陈家轩 白清顺 梁迎春

(哈尔滨工业大学机电工程学院, 哈尔滨 150001)

( 2015年 4月 8日收到; 2015年 7月 9日收到修改稿 )

本文基于分子动力学方法模拟金刚石刀具纳米切削单晶硅, 从刀具的弹塑性变形、C—C键断裂对碳原子
结构的影响以及金刚石刀具的石墨化磨损等方面对金刚石刀具的磨损进行分析, 采用配位数法和 6元环法表
征刀具上的磨损碳原子. 模拟结果表明: 在纳米切削过程中, 金刚石刀具表层C—C键的断裂使其两端碳原子
由 sp3杂化转变为 sp2杂化, 同时, 表面上的杂化结构发生变化的碳原子与其第一近邻的 sp2杂化碳原子所构

成的区域发生平整, 由金刚石的立体网状结构转变为石墨的平面结构, 导致金刚石刀具发生磨损; 刀具表面低
配位数碳原子的重构使其近邻区域产生扭曲变形, C—C键键能随之减弱, 在高温和高剪切应力的作用下, 极
易发生断裂; 在切削刃的棱边上, 由于表面碳原子的配位严重不足, 断开较少的C—C键就可以使表面 6 元环
中碳原子的配位数都小于 4, 导致金刚石刀具发生石墨化磨损.

关键词: 分子动力学, 纳米切削, 金刚石刀具磨损, 6元环法
PACS: 81.40.Pq, 81.05.ug, 31.15.at DOI: 10.7498/aps.64.198104

1 引 言

金刚石凭借其高硬度、高热导率、低摩擦系数、

低热膨胀系数以及可以刃磨出极其锋利的切削刃

等优良特性, 被认为是最理想的刀具材料之一 [1,2].
金刚石刀具被广泛的用于硅、碳化硅等脆性材料的

纳米切削, 可以获得无亚表面损伤和极高表面粗糙
度的加工表面 [3−5]. 但是金刚石刀具在切削过程中
的高磨损率一直是令人十分头疼的问题 [6−8], 严重
的磨损会使材料的去除机理由塑性转变为脆性, 导
致加工表面的表面完整性大幅下降 [9]. 因此更好地
理解金刚石刀具的磨损机理对于抑制刀具磨损、提

高刀具使用寿命具有十分重要的意义.
Zong等 [8]发现硅片在经过金刚石刀具纳米切

削后, 加工表面中出现了碳化硅和类金刚石碳的硬
质颗粒. 这两种硬质颗粒的形成都是由刀具表面碳
原子扩散进入到加工表面中引起的. 当硬质颗粒形

成后, 它们对刀具表面进行刻划和耕犁, 导致刀具
发生严重的沟槽磨损 [6,10]. Jia等 [11]使用拉曼光谱

发现在切削光学玻璃的金刚石刀具的后刀面上存

在着少量的石墨碳, 这说明金刚石刀具在切削过程
中发生了石墨化磨损. 在加工表面的剧烈摩擦作用
下, 刀具表面的石墨会被去除、扩散进入到工件中,
并在后刀面上留下微沟槽. 另外, 在金刚石刀具的
抛光过程中, 刀具表面上不可避免地会形成一层非
晶碳 [12]. 非晶碳的力学性能明显低于单晶金刚石,
在切削过程中极易发生磨损. 因此, Zong等 [13]针

对抛光后的金刚石刀具提出一种热化学处理方法.
使用该方法可以有效地将抛光后刀具表面的非晶

碳去除, 刀具的力学性能得到明显的提高.
受现有观测技术的局限, 目前还无法从原子

的角度来揭示金刚石刀具的磨损机理, 只能通
过宏观的实验结果对金刚石刀具的磨损进行分

析 [6−8,10,11]. 作为实验研究强有力的补充, 分子动
力学仿真方法已经被成功地应用于金刚石刀具磨
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损的研究 [1,9,14−16]. Narulkar等 [1]模拟了金刚石

刀具纳米切削铁, 首次在纳米切削的MD模拟中观
察到金刚石刀具的石墨化现象, 验证了金刚石刀具
在切削铁时的磨损机理, 即金刚石刀具先发生石墨
化, 然后再扩散进入到工件中. Goel等 [14,15]模拟

了金刚石刀具纳米切削单晶硅和碳化硅的过程, 发
现碳化硅的磨粒作用以及切削引起的高温, 会使金
刚石刀具上的 sp3杂化碳原子转变为 sp2杂化, 导
致金刚石刀具的磨损. 通过对碳原子径向分布函数
的分析, C—C键键长在 0.142 nm处出现拐点, 因
此他认为金刚石刀具发生了石墨化磨损, 但并没有
给出刀具石墨化的原子结构示意图. 曹等 [16]发现

金刚石刀具在纳米切削单晶硅后, 其切削刃的两侧
出现了层状结构的碳原子, 这直接证明金刚石刀具
发生了石墨化磨损. 在计算石墨化磨损率时, 他用
配位数由 4变为 3的碳原子来描述刀具上的石墨化
碳原子.

到目前为止, MD模拟研究刀具磨损的文献 [9,
14, 15]主要是从扩散磨损的角度来分析金刚石刀
具的磨损, 而对于刀具表面形态变化的研究还很
少. 因此, 本文借助于分子动力学方法, 模拟金刚
石刀具纳米切削单晶硅, 通过分析C—C键断裂对
刀具表面碳原子的结构变化的影响来研究金刚石

刀具的磨损, 并对金刚石刀具表面的石墨化磨损进
行初步的分析.

2 纳米切削的分子动力学建模

2.1 仿真模型

金刚石刀具纳米切削单晶硅的MD仿真模型
如图 1所示. 其中, 工件尺寸为30 nm× 15 nm× 12
nm (x× y× z), 大约2.7× 105个硅原子, 刀具尺寸
为 6 nm × 7 nm × 3 nm, 大约 2.1 × 104个碳原子.
详细的切削参数见表 1 . 本文的主要内容是研究金
刚石刀具的磨损, 因此刀具与工件一同被设置为可
变形体. 刀具与工件被划分为三层: 牛顿层、恒温
层和固定层. 固定层的作用是防止工件在切削过程
中产生整体刚性移动. 恒温层的作用是通过调整原
子速度, 将该层的温度控制在指定的范围内, 将来
自于牛顿层的热量吸收, 以免牛顿层的温度过高.
牛顿层和恒温层的原子都满足经典牛顿运动定律.
在模拟过程中, 恒温层的温度始终控制在 293 K. z
方向采用周期性边界条件, 其他方向上的自由表面
均采用自由边界条件.

z

y

xx

y

图 1 金刚石刀具纳米切削单晶硅的MD仿真模型
Fig. 1. Model for MD simulation of nanometric cut-
ting of silicon using diamond tool.

表 1 本文使用的切削参数

Table 1. Cutting parameters using in this paper.

前后刀面的晶向 (111) 和 (1̄1̄2)

刀具前后角/(◦) −7和 7
刃口半径/nm 3
背吃刀量/nm 3
切削方向 (111)[1̄01]

时间步长/fs 2

本文所使用刀具的前后刀面分别为金刚石的

(111)面和 (1̄1̄2)面, 刀具的表面形貌如图 2所示.
从图 2 (a)中可以看出, 尽管后刀面为 (1̄1̄2)面, 但
实际上它是由 (1̄1̄1)面的台阶排列而成. 由于受到
表面结构缺陷的影响, 刀具表面碳原子的配位数都
小于 4, 如图 2 (b)所示. 但 {111}面实际上是由两
层碳原子构成, 最外层 {111}面上的表面碳原子的
配位数为 3, 内层的配位数为 4. 刀具两侧棱边和
台阶边界上的碳原子的配位数都为 2. 切削刃刃口
部分由金刚石 {100}面构成, 表面碳原子的配位数
为 2. 在单晶硅的纳米切削实验中, 当加工表面为
(111)面时, 会使金刚石刀具快速地产生磨损 [17],
因此在本文中选择单晶硅 (111)面做为加工表面.

 

(a) (b)

图 2 金刚石刀具的表面形貌 (a) 主视图; (b) 三维视
图. 原子根据其配位数着色, 绿色、青色、白色分别表示配
位数为 2, 3, 4的原子
Fig. 2. Surface mophology of diamond tool: (a) main
view; (b) 3D view. Atoms are colored according to
their coordination number, green, cyan, white color
represent atoms with coordination number 2 and 3 and
4 respecitvely.
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2.2 势函数

Tersoff势 [18]是典型的三体势, 适用于描述以
共价键结合的原子间的相互作用, 被广泛地用于
碳、硅等共价键材料的计算 [1,15]. 因此在模拟过程
中, 使用Tersoff势描述C—C和Si—Si原子间的相
互作用, 其表达式如下:

E =
∑
i

Ei =
1

2

∑
i̸=j

Vij , (1)

Vij = fC(rij)[fR(rij) + bijfA(rij)], (2)

式中, E为体系的总能量, Vij为原子 i与 j之间的

成键能量, rij为原子 i与 j 之间的距离, fA和 fR分

别为对势的吸引项和排斥项, fC为截断函数, bij为
吸引势函数.

Morse势 [19]虽然为两体势, 但其能够比较精
确地描述C—Si原子间的相互作用, 其表达式为

U(rij) = D[ e−2α(rij−r0) − 2 e−α(rij−r0)], (3)

式中, D和α分别表示结合能和弹性模量, r0表

示原子之间的平衡距离. D = 0.435 eV, α =

46.487 nm−1, r0 = 0.19475 nm [19].
本 文 所 使 用 的 分 子 动 力 学 软 件 为

LAMMPS(large-scale atomic/molecular massively
parallel simulator) [20]. 在模拟过程中, 选择微正则
系综 (NVE)和Velocity-Verlet积分方法.

3 仿真结果与分析

图 3所示为金刚石刀具切削 30 nm时的弹塑
性变形. 从图中可以看出, 金刚石刀具发生了明显

 

 

0.00 

0.16 

0.32 

0.48 

0.64 

0.80 
nm

图 3 切削 30 nm时金刚石刀具的弹塑性变形. 原子根据
其与晶格点的距离着色. 小原子表示固定层中的原子, 大
原子表示牛顿层和恒温层中的原子

Fig. 3. Elastic-plastic deformation of diamond tool at
30 nm cutting distance. Atoms are colored accord-
ing to the distance between them and their lattice
point. Small atoms represent atoms of fixed layer, big
atoms represent atoms of newton layer and thermo-
static layer.

的变形. 其中, 变形最严重的部位是切削刃, 其余
部位的变形相对较轻, 而且距离固定层越近, 刀具
的变形程度越轻. 这是因为在单晶硅的纳米切削过
程中, 切削刃需要提供足够高的静压才能使其周围
的单晶硅发生相变, 实现单晶硅的塑性域去除 [21],
同时切削刃也就承受着极高的压力, 使其产生严重
的变形. 由于切削刃两侧棱边的结构缺陷非常严
重, 在相变硅的挤压作用下, 导致棱边上的变形最
为严重, 该处碳原子的最大移动距离达到0.8 nm.

3.1 配位数法描述的金刚石刀具磨损

尽管金刚石刀具在切削过程中产生了明显的

变形, 但是在图 3中无法直观地将刀具上的弹性变
形和塑性变形区分开来. 弹性变形是可逆的, 当刀
具中的应力被释放后, 变形就会消失, 刀具会恢复
到其初始状态, 不会影响到刀具的切削性能, 而塑
性变形是不可逆的, 即使应力被释放, 刀具也不会
恢复到其初始状态, 这会对其切削性能产生影响,
甚至会改变材料的去除方式. 如图 4所示, 本文通
过碳原子配位数的变化, 即碳原子杂化结构的变
化, 来描述金刚石刀具的塑性变形. 其中, 原子 1和
2是前刀面表层断裂的C—C键两端的碳原子, 原
子3—5是原子 1在前刀面上的第一近邻原子, 原子
6和7是后刀面上的两个重构原子, 原子 8和9是重
构原子附近断键两端的碳原子. 所有断开的C—C
键都是刀具表层 {111}面间的C—C键. 原子 1, 2,
8, 9在断键之前是 sp3杂化, 原子 3—5是 sp2杂化,
原子6和7是 sp杂化.

对比图 3和图 4发现, 尽管切削刃的两侧棱边
上产生了严重的变形, 但以弹性变形为主, 只有
少量的碳原子因为严重的弹性变形而导致其杂

化结构发生变化. 从图 4中可以看出, 金刚石刀
具上发生杂化结构变化的碳原子共有两种: 一
是, C—C 键断裂引起碳原子由 sp3杂化转变为 sp2

杂化 (sp3—sp2转变), 配位数由 4减为 3; 二是, 低
配位数碳原子重构引起碳原子由 sp杂化转变为
sp2杂化, 配位数由 2增至 3. 其中, 碳原子发生
sp3—sp2的转变会使金刚石刀具产生磨损 [14,15],
而发生 sp—sp2的转变会使低配位数的碳原子更稳

定, 因此, 前者才是刀具磨损中的主要研究对象.
发生 sp3—sp2转变的碳原子都分布在刀具的两侧

棱边上以及后刀面的重构原子附近. 在刀具的两侧
棱边上, 由于其结构强度较低, C—C键键能随之减
弱, 在高温 [9,22]和剪切应力 [23,24]的作用下极易断

裂, 使断键两端碳原子的杂化结构发生变化.
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图 4 配位数法描述的金刚石刀具的塑性变形. 右侧两个
插图分别为刀具前后刀面上发生断键区域的放大图, 大、
小原子分别表示刀具表面和刀具内部原子, 青色、紫色和
白色分别表示配位数减少、增加和不变的碳原子

Fig. 4. Plastic deformation of diamond tool described
by coordination number method. Two inserts repre-
sent enlarged views of regions with C–C bonds broken
in surface layer of rake and flank face, big and small
atoms indicate atoms of surface and internal of tool re-
spectively, cyan and purple and white color represent
atoms with increasing and decreasing and constant co-
ordination number respectively.

从图 4的局部放大视图中可以看出, C—C键
断裂不仅使其两端碳原子的杂化结构发生变化, 还
会使其近邻的表面区域的空间结构也发生变化, 趋
近于平面. 图 5给出了图 4中原子 1与其近邻原子
间的距离和键角随切削距离的变化曲线, r12为原
子1和2之间的距离, r̄1−1为原子1与其第1近邻原
子 3—5之间的 3个C—C键键长的平均值, θ̄1−1为

原子1和原子3—5构成的3个键角的平均值.
在驰豫前,金刚石的C—C键键长为0.154 nm、

键角为109.46◦. 而在0—6 nm的初始切削阶段, r12
增大, 在 0.162 nm处波动, r̄1−1缩小, 在 0.15 nm
处波动, θ̄1−1随着切削距离大幅上升, 最终达到
118.5◦. 驰豫后刀具表层碳原子间的键长和键角的
变化说明金刚石刀具的表面形貌在驰豫过程中发

生了轻微的变化, 这与Liu等使用密度泛函计算的
结果基本一致 [25]. 在6—20 nm的切削阶段, r12大
幅下降, 在 0.158 nm处剧烈波动, 最大波动幅度达
到0.015 nm, r̄1−1小幅下降, 在0.148 nm处轻微波
动, θ̄1−1也小幅回落, 在 116◦附近剧烈波动. 此时
刀具进入稳定的切削阶段, 其承受的压力增加, 使
r12大幅减小, 说明刀具处于压缩状态. 在共价键材
料中, C—C键键能对键长和键角的变化十分敏感,
键长和键角的剧烈波动会使C—C键键能减弱 [26],
当外部提供的能量超过C—C键的键能时, 就会导
致其断裂. 当切削距离超过 20 nm时, r12迅速从

0.154 nm上升到 0.22 nm. Tersoff势定义的C—C
键键长的极限值为 0.21 nm [20], 说明此时原子 1和
2之间的C—C键已经断裂.
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图 5 图 4中原子 1与其近邻原子间的距离和键角随切削
距离的变化曲线

Fig. 5. Distance and bond angle between atom 1 and
its neighboring atoms in Fig. 4 . with cutting distance.

在 20—30 nm的切削阶段, r12在 0.224 nm处
波动, r̄1−1在0.144 nm处波动, θ̄1−1在119.3◦处波
动, r12和 θ̄1−1的波动幅度都明显减弱. 在原子1和
2间的C—C键断裂前, 尽管原子 3—5都是 sp2杂

化, 但是由于受到近邻的 sp3杂化原子的影响, 它
们构成的空间结构仍然是金刚石的立体网状结构.
而在断键后, 原子 1发生了 sp3—sp2的转变, 它与
原子 3—5的杂化结构都为 sp2杂化, 与石墨碳原子
的杂化结构相同,同时, r̄1−1减小至0.144 nm, θ̄1−1

增大至 119.3◦, 它们构成的空间结构也与石墨的平
面结构 (键长和键角分别为 0.142 nm和 120◦)非常
接近, 说明由原子 1和原子 3—5构成的表面区域已
经局部的石墨化, 使得金刚石刀具发生磨损.

图 6给出了图 4中原子 8与其近邻原子间的距
离和键角随切削距离的变化曲线, r67为原子 6和
7之间的距离, r89为原子 8和 9之间的距离, θ̄8−1

为原子 8与其在后刀面上的 3个第一近邻原子构
成的键角的平均值. 在 0—6 nm的切削阶段, r67

在 0.256 nm处波动, r89在 0.158 nm处波动, θ̄8−1
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在113.3◦处波动, 此时原子6和7没有发生重构, 原
子 8和 9之间的C—C键也没有断裂. 在 6—14 nm
的切削阶段, r67迅速下降到 0.161 nm, r89上升至
0.164 nm, θ̄8−1也上升至 115.7◦, 并且都伴随着剧
烈的波动. r67的下降说明原子 6和 7发生重构, 使
r89和 θ̄8−1都明显增大, 键长和键角的增大以及它
们的剧烈波动使原子 8和 9之间的C—C键键能减
弱. 当切削距离超过14 nm时, r89迅速从0.166 nm
增至 0.228 nm, 表明原子 8和 9之间的C—C键断
裂. 以上说明低配位数碳原子的重构虽然可以使它
们更稳定, 但会在其近邻区域内产生严重的扭曲变
形, C—C键键能随之减弱, 极易发生断裂.
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图 6 图 4中原子 8与其近邻原子间的距离和键角随切削
距离的变化曲线

Fig. 6. Distance and bond angle between atom 8 and
its neighbor atoms in Fig. 4 . with cutting distance.

综上所述, 金刚石刀具中C—C键的断裂不仅
会使其两端碳原子的杂化结构发生变化, 还会使
该表面区域的空间结构也发生变化. 虽然刀具表
面碳原子的结构变化 (杂化结构和空间结构)不会
使刀具立即发生扩散磨损, 但是其热力学性能的下
降 [13,27] 会对该区域的磨损产生明显的影响, 因此
应该将受断键影响发生结构变化的碳原子都定义

为磨损原子. 但使用配位数法只能得到杂化结构变
化的碳原子, 却无法将其近邻的空间结构发生变化
的碳原子提取出来, 因此需要一种新的方法能够将
结构变化碳原子都提取出来.

3.2 6元环法描述的金刚石刀具磨损

金刚石和石墨都是由 6元环 (6个原子构成的
最小封闭结构)构成, 金刚石中的 6元环是波纹状
的 [28], 而石墨中的是平面的. 其中金刚石结构的碳
原子被 12个6元环所共有, 而石墨结构的碳原子只
被 3个 6元环共有, 它们所含的 6元环数相差悬殊,
因此在本文中采用一种新的表征碳原子结构的方

法——6元环法. 6元环法描述的金刚石刀具磨损
如图 7所示.

图 7 (a)中的磨损碳原子为刀具上 6元环数发
生变化的碳原子, 与图 4对比发现, 使用6元环法可
以将刀具中受断键影响的结构变化碳原子都提取

出来, 但仍无法辨别金刚石刀具是否发生石墨化磨
损. 而从图 7 (b)椭圆所示的区域中可以看出, 此时
的金刚石刀具已经发生了轻微的石墨化磨损, 一共
有两处, 都位于切削刃的左侧棱边上, 上面的椭圆
区域内有2个石墨6元环, 下面有1个, 共16个石墨
碳原子. 石墨结构的提取方法如下: 使用 6元环法
将配位小于 4的碳原子中能够连接成 6元环的碳原
子提取出来. 这样获得的 6元环中的碳原子配位数
都小于4, 即石墨结构.

A

(a) (b)

图 7 6元环法描述的金刚石刀具磨损 (a) 6元环法; (b)
配位数法和 6元环法. 灰色表示磨损碳原子, 黑色表示石
墨碳原子

Fig. 7. Diamond tool wear described by 6-ring
methord: (a) 6-ring methord; (b) coordination number
and 6-ring methord. Grey color represents wear car-
bon atoms, black color represents graphitized carbon
atoms.

图 8所示为图 7 (b) A区中金刚石的石墨化过
程, 原子 1—4是发生 sp3—sp2转变的碳原子. 从
图 8 (a)中可以看出, 切削刃的棱边是由只有一个
6 元环宽的 {111}面台阶构成, 发生石墨化的 2个
金刚石结构的 6元环就位于台阶的表面上. 其中,
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有2个碳原子是 sp3杂化, 6个是 sp2杂化, 2个是 sp
杂化, 而对于前刀面上的 2个 6 元环, 它们所包含
的 sp3和 sp2杂化的碳原子数各为 5个. 这说明切
削刃棱边上的碳原子的配位严重不足, 特别是 sp3

杂化碳原子较少, 导致切削刃棱边处的结构强度非
常低, C—C 键键能也非常弱. 另外, 切削刃刃口
处为 {100}面, 切屑沿着其 ⟨011⟩晶向向上运动, 这
个晶向的表面微结构是宽 0.252 nm、深 0.178 nm
的原子级微沟槽. 在切削过程中, 硅原子可以嵌入
到沟槽较深的位置, 对切削刃棱边上的台阶施加
较高的剪切应力. 在高温 [9,22]和剪切应力 [23,24]的

作用下, 切削刃棱边上的两个 {111}面间C—C键
1—2和3—4发生断裂, 使得6元环中的每个碳原子
的配位数都小于 4, 说明金刚石 6元环直接转变成
石墨, 导致金刚石刀具的石墨化磨损, 如图 8 (b)所
示. 这与Narulkar等 [1]得到的模拟结果一致, 进一
步验证了Kuznetsov等 [22]提出的金刚石 (111)面
直接转变成石墨的理论模型. 但是由于 {111}面间
的C—C键没有完全断裂, 形成的石墨片断并不光
滑, 有明显的褶皱 [29].

 

1

2

3

4

1

2
4

3

(a)

(b)

< 0 1 1>

图 8 图 7 (b)中A区的石墨化磨损过程 (a) 驰豫前; (b)
切削后

Fig. 8. Graphitization wear process of A region in
Fig. 7(b): (a) before relaxation; (b) after cutting.

石墨化是金刚石刀具的一种常见的磨损方

式 [11,30,31]. 在单晶硅的纳米切削过程中, 虽然石
墨化不会使金刚石刀具产生快速磨损, 但是由它
引起的扩散磨损会在工件中形成类金刚石碳、碳

化硅等硬质颗粒, 最终导致刀具产生严重的沟槽磨
损 [8,31]. 引起金刚石石墨化磨损的主要因素是温
度 [9,22]和剪切应力 [23,24]. 在纳米切削过程中, 切
削速度、背吃刀量和刀具后角等切削参数会对刀具

的温度分布和应力状态产生影响, 那么它们对金刚
石刀具的石墨化磨损也会产生不同程度地影响. 切
削速度和背吃刀量的增加使刀具的温度升高, 当温
度超过金刚石的石墨化温度 [32]时, 金刚石刀具开
始发生石墨化磨损. 当温度继续升高时, 会加剧金
刚石刀具的石墨化磨损. 而刀具后角的减小加剧了
后刀面与加工表面间的摩擦 [31], 刀具的温度和所
承受的剪切应力都随之升高. 高剪切应力的出现使
金刚石刀具在较低的温度条件下就会发生石墨化

磨损 [23]. 因此, 选取合适的切削参数可以有效的抑
制金刚石刀具的石墨化磨损, 有利于延长刀具的使
用寿命.

4 结 论

本文基于分子动力学方法模拟金刚石刀具纳

米切削单晶硅, 从刀具的弹塑性变形、C—C键断裂
对碳原子结构的影响以及金刚石刀具的石墨化磨

损等方面研究金刚石刀具的磨损. 研究结果表明:
1) 金刚石刀具表层{111}面间的C—C键断裂

使其两端的碳原子发生 sp3—sp2的转变, 刀具表
面杂化结构发生变化的碳原子与其近邻的 3个 sp2

杂化碳原子之间的键长降至 0.144 nm、键角增至
119.3◦, 其结构与石墨的平面结构非常接近, 说明
刀具表面碳原子的杂化结构和空间结构随着C—C
键的断裂发生变化.

2) 刀具表面低配位数碳原子的重构使其近邻
的表面区域产生扭曲变形, {111}面间的C—C 键
键长和表面平均键角都随之大幅上升, 并且发生
十分剧烈波动, 导致 {111}面间的C—C键键能随
之减弱, 在高温和高剪切应力的作用下, 极易发生
断裂.

3) 采用配位数法可以描述杂化结构发生变化
的碳原子, 但无法获取空间结构发生变化的碳原
子, 因此在本文中采用一种新的表征碳原子结构的
方法—–6元环法. 采用6元环法不但能将刀具表面
受断键影响的结构变化碳原子提取起来, 而且与配
位数法一起使用还可以表征刀具表面的石墨结构,
识别金刚石刀具是否发生石墨化磨损.

4) 切削刃棱边上的碳原子配位严重不足, 导
致其结构缺陷严重, C—C键键能随之减弱, 使表层
{111}面间的C—C键在纳米切削过程中容易发生
断裂. 并且只需断开较少的C—C键就可以使表面
6元环中碳原子的配位数都小于4, 使6元环由金刚
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石结构转变为石墨结构, 导致金刚石刀具发生石墨
化磨损.
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Abstract
It is well known that diamond is one of the most ideal cutting tool for materials, but the rapid tool wear can

make surface integrity of the machined surface decline sharply during the nanometric cutting process for a single crystal
silicon. Thus, a research on the wear mechanism of the diamond tool is of tremendous importance for selecting measures
to reduce tool wear so as to extend service life of the tool. In this paper, the molecular dynamics simulation is applied
to investigating the wear of the diamond tool during nanometric cutting for the single crystal silicon. Tersoff potential
is used to describe the C—C and Si—Si interactions, and also the Morse potential for the C—Si interaction. The rake
and flank faces are diamond (111) and (1̄1̄2) planes respectively. A new method, by the name of 6-ring, is proposed
to describe the bond change of carbon atoms. This new method can extract, all the worn carbon atoms in diamond
tool, whose accuracy is higher than the conventional coordination number method. Moreover, the graphitized carbon
atoms in the diamond tool also can be extracted by the combination of these two methods. Results show that during the
cutting process, the C—C bond’s breaking in the surface layer of the diamond tool leads to the transformation of hybrid
structure of the carbon atoms at both ends of the broken bond, from sp3 to sp2. Following to the bond breaking, the
bond angle between the surface carbon atoms increases to 119.3◦ whose hybrid structure has changed, and the length
between nearest neighboring atoms quickly decreases to 0.144 nm, indicating that the space structure formed by these
carbon atoms has changed from 3D net structure of diamond to plane structure of graphite. Hence, the carbon atoms in
the tool surface whose space structure has changed due to bond breaking should be defined as worn carbon atoms, but
not only the carbon atoms whose hybrid structure has changed. The structure defects at both edges of the diamond tool
are much more serious, which make the energy of C—C bonds at the edges weakened with the enhancement of defects.
The bonds with lower energy are broken under the effect of high temperature and shear stress, which also produces the
tool wear. The graphitization occurs at the tool of the cutting tool because the structure defects there are the most
serious. The reconstruction of the carbon atoms with lower coordination number causes its neighboring region to produce
serious distortion, which leads to easy breaking of C—C bonds in this region.
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