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基于分子动力学方法建立了双层聚四氟乙烯 (polytetrafluoroethylene, PTFE)摩擦模型 , 研究了不同速

度下 PTFE的摩擦过程. 通过分析不同速度下接触区内下层 PTFE分子键长、键角、分子形状的变化及接触

过程中摩擦力和正压力的变化, 从微观角度研究了速度对 PTFE摩擦系数的影响. 研究结果表明: 随着速度

的增加, 接触区内 PTFE粒子间的键长变短, 键角变小, 分子链沿 x 方向的变形量增加. 变形后的 PTFE分子

产生的回弹力导致上、下层 PTFE分子间相互作用力增加, 从而增加了摩擦力. 当速度进一步增大时, 接触区

内下层 PTFE粒子间的键长和键角多处于平衡位置, 分子链沿 x 方向的变形量减小. 这很可能是由于接触区

内下层 PTFE分子沿速度方向倾斜, 使上、下层 PTFE分子趋于平行滑动, 从而降低了摩擦力. 不同速度下正

压力几乎保持不变. 因此, 当上层 PTFE所受外载荷固定时, 摩擦系数随着速度的增加先增大后减小, 临界速

度为 1.2 m/s, 这与实验研究结果一致.
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1   引　言

摩擦系数是衡量材料减摩性能的主要参数. 速

度作为影响摩擦系数的重要参数一直受到学者们

的广泛关注. 研究表明, 接触界面的势垒可以影响

摩擦力进而影响摩擦系数 [1−3]. 摩擦速度增加引起

的温升有助于界面上的原子翻越势垒从而降低摩

擦系数 [4]. 若在适当的摩擦速度下生成了起润作用

的物质 [5] 也会降低摩擦系数. 此外, 摩擦速度增加

引起的温升还可改变高分子材料的黏-弹性, 从而

改变高分子材料与其对磨副的相互作用力, 最终影

响摩擦系数 [6−8]. 然而 , 聚四氟乙烯  (polytetra-

fluoroethylene, PTFE)作为一种典型的自润滑高

分子材料, 在低速摩擦时接触温度没有明显变化 [9],

但其摩擦系数随着速度的增加会先上升后下降 [10].

针对该现象, 本文从微观角度分析接触区内 PTFE

分子形状的变化, 从而揭示了速度对其摩擦系数的

影响.

PTFE因具有摩擦系数低、耐高温等特点而得

到广泛应用 [11]. 学者们通过实验方法研究了速度

对 PTFE摩擦系数的影响. 实验研究表明: 低速滑

动时, PTFE可在对偶副的表面形成分子定向排列

的转移膜, 该转移膜可起固体润滑剂作用 [12]; 而高

速滑动时 PTFE转移膜破裂, 磨削呈块状和片状,

因此表现出较高的摩擦系数 [13]. 黄传辉 [14] 还发现
 

*  国家自然科学基金青年科学基金 (批准号: 51605418)和河北省自然科学基金青年科学基金 (批准号: E2016203206)资助的课题.

†  通信作者. E-mail: hxhong@ysu.edu.cn

© 2019 中国物理学会  Chinese Physical Society http://wulixb.iphy.ac.cn

物 理 学 报   Acta  Phys.  Sin.   Vol. 68, No. 17 (2019)    176801

176801-1

http://doi.org/10.7498/aps.68.20190495
mailto:hxhong@ysu.edu.cn
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1


速度较高时材料回弹不充分, 从而导致摩擦系数升

高. 尽管实验研究在宏观上对 PTFE的摩擦机理

进行了一定的解释, 但受实验仪器精度及功能的限

制, 仅用实验方法难以深入地揭示 PTFE材料在

实际摩擦过程中的微观作用机理. 因此需要从分子

水平上对 PTFE的摩擦行为进行研究.

分子动力学模拟可从原子及分子水平上模拟

材料的宏观性质, 从而揭示材料在不同条件下变化

的微观细节 [15−17]. Dong等 [18] 采用分子动力学方

法研究弹性变形能对石墨烯摩擦力的影响时发现

摩擦力随着石墨烯弹性变形能的增加而增大 .

Barry等 [9,19,20] 采用分子动力学方法构建了规则分

布的双层 PTFE摩擦模型, 研究了移动方向、速度

和环境温度对 PTFE摩擦系数的影响. 他们将上

层 PTFE分子沿着下层 PTFE分子碳链排列方向

的滑动称为平行滑动, 将垂直于下层 PTFE分子

碳链排列方向的滑动称为垂直滑动. 垂直滑动时的

摩擦力大于平行滑动时的摩擦力, 因此垂直滑动时

的摩擦系数比平行滑动时的大. 当速度小于 20 m/s

时, 摩擦导致的温升并不明显; 当速度大于 20 m/s

时, 速度越高温升越大, 且垂直移动时的温升较平

行移动时的温升明显. 当环境温度在 25—300 K

变化时 , 摩擦系数随着环境温度的升高而降低 .

Chiu等 [21] 发现下层 PTFE的交联密度越大 ,

PTFE-PTFE摩擦系数越大.

由于 PTFE是一种半晶体高分子材料, 既包

含规则分布的 PTFE分子, 也包含不规则分布的

PTFE分子. 上述 PTFE摩擦模型已对规则分布

的 PTFE的摩擦行为进行了深入研究, 但不规则

分布的 PTFE的摩擦行为尚未提及. 此外, 在上述

分子动力学模拟中 , 需在 PTFE摩擦模型中将

PTFE分子中的全部原子表示出来, 从而增加了模

拟所需时间, 降低了计算效率. 为提高分子动力学

模 拟 的 计 算 效 率 , 可 采 用 粗 粒 化 方 法 分 析

PTFE的摩擦过程. 粗粒化是指将全原子体系中的

多个原子或原子团按照一定的映射关系转化成粗

粒化粒子. 由于粗粒化过程忽略了粒子内部各原子

间的相互作用, 从而提高了模拟效率, 因此常用于

分析材料的物理及化学性能 [22−24]. 本文采用粗粒

化分子动力学方法研究不规则分布的 PTFE-

PTFE摩擦过程, 分析不同速度下接触区内下层

PTFE分子键长、键角分布、分子形状变化及接触

过程中摩擦力和正压力的变化 , 得出了速度对

PTFE摩擦系数的影响规律. 由于分子动力学模拟

时并未考虑空气中的分子与 PTFE材料的相互作

用, 因此本文参考真空条件下 PTFE的摩擦实验

工况 [10] 设置模拟参数, 如环境温度、外载荷及速度

等. 本文的研究结果可为改善 PTFE及其复合材

料的减摩性能提供理论参考. 

2   计算方法
 

2.1    粒子间作用势

PTFE是由多个重复单元组成的链状高分子

材料, 其分子结构如图 1(a)所示. 当重复单元数

n 取 10时 [25], 其分子模型如图 1(b)所示. 为增加

计算效率, 本文将一个重复单元简化成一个粒子,

简化原理如图 1(c)所示. 由于分子链两端的单体

较中间单体多一个氟原子, 因此两端的单体被简化

成 2个端部粒子. 中间的 8个单体被简化成 8个中

间粒子. 简化后的分子链如图 1(d)所示.

粒子间相互作用势包括非成键相互作用势和

成键相互作用势 (图 2). 非成键相互作用势包括分

子间粒子的相互作用及同一分子链上不相邻 2个

粒 子 间 的 相 互 作 用 . 非 成 键 相 互 作 用 势 由

Lennard-Jones (L-J)表示, 其表达式为 

U(r)=4ε

[(σ
r

)12

−
(σ
r

)6

−
(
σ

rc

)12

+

(
σ

rc

)6
]
, r < rc,

(1)

ε其中,    为势阱深度, s 为势能为零时 2个粒子间

的距离, r 为粒子之间的距离, rc(~20 Å)为截断

半径.

为了确定 (1)式中 U 和 r 的关系, 本文采用逆

玻尔兹曼法 (iterative Boltzmann inversion, IBI)[26]
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图 1    (a) 化学式; (b) 全原子模型; (c) 映射原理; (d) 粗粒

化模型

Fig. 1. (a) Chemical structure; (b) all-atom model; (c) map-

ping scheme; (d) coarse-grained model. 
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ε

ε

确定  和 s 的值. IBI法利用径向分布函数 g(r)与

目标径向分布函数 gtarget(r)之差来优化并最终确

定  和 s 的值. 迭代修正过程可由下式表示: 

Ui+1(r) = Ui(r) + kBT ln
(

gi(r)

gtarget(r)

)
. (2)

ε经过迭代后最终得到  和 s 的值分别为 0.3 kcal/mol

和 5 Å.

粒 子 间 成 键 相 互 作 用 势 包 括 键 伸 缩 势

Ubond 和键角弯曲势 Uangle (图 2). 基于图 1所示的

全原子模型与粗粒化模型间的映射关系, 粒子间的

成键相互作用势可能包含多个峰值. 为了提高计算

精度, 本文采用multicentered Gaussian-based势 [27]

来描述粒子间的成键相互作用势. 键伸缩势及其相

应的力表达式如下: 

Ubond (l) = −kBT ln
nb∑
i=1

Abi

wbi
√

π/2
e
−2

(l−lbci)
2

w2
bi , (3)

 

Fbond (l) = −4kBT
1

l

nb∑
i=1

Abi
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2
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bi
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i=1

Abi
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√

π/2
e
−2
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2

w2
bi

,

(4)

其中, l 为成键的两个粒子间的距离; nb 为高斯函

数数量; lbci, Abi 和 wbi 分别为第 i 个高斯函数的中

心、面积及宽度. 各参数如表 1所列. 键角弯曲势

Uangle 及其相应的力表达式如下: 

Uangle (θ) = −kBT ln
na∑
i=1

Aai

wai
√

π/2
e
−2

(θ−θaci)
2

w2
ai , (5)

 

Fangle (θ) = −4kBT
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i=1

Aai

wai
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π/2
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2

w2
ai
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w2
ai
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i=1

Aai
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√

π/2
e
−2
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2

w2
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,

(6)

其中 , q 为键角 ; na 为高斯函数数量 ; qaci, Aai 和

wai 分别为第 i 个高斯函数的中心、面积和宽度. 各

参数如表 2所示. 

2.2    PTFE 摩擦模型

当 PTFE与其对偶副摩擦时, PTFE会转移

到其对偶副表面, 使 PTFE与其对偶副的摩擦变

成PTFE-PTFE摩擦 [29]. 因此, 本文采用 LAMMPS

软件 [30], 基于 2.1节中所示的粗粒化过程及参数,

构建了用于分析 PTFE-PTFE摩擦的分子动力学

模型. 模型构建过程如图 3所示. 图 3(a)为上、下

层 PTFE分子的初始分布. 上层 PTFE包含 120

条分子链, 下层 PTFE包含 1000条分子链. 在摩

擦磨损实验中, 下试件在 xoy 平面内的尺寸通常比

上试件大. 为了使所构建的 PTFE摩擦模型更接

近真实的摩擦实验, 在本文所构建的 PTFE摩擦

模型中, 下层 PTFE在 xoy 平面内的尺寸 (135 Å ×

65 Å)较上层 PTFE (55 Å × 27.5 Å)大. 上、下

层 PTFE的高度分别为 142和 135 Å. 此外 , 在

图 3(a) 中, 上、下层 PTFE均为规则分布. 为了避

免规则分布的分子链影响最终的模拟结果, 本文通

过调整 L-J势中截断半径 rc 的值 , 使上、下层

PTFE分子链呈无规则分布. 由于上层 PTFE在

x 和 y 方向上的尺寸较下层 PTFE小, 为避免无规

则化过程中上层 PTFE的尺寸发生明显变化, 本

文将上层 PTFE分子置于固定粒子中. 固定粒子

与 PTFE中间粒子及端部粒子的相互作用势均由

 

表 1    键伸缩势参数 [28]

Table 1.    Parameters of  the  bond  strength   poten-

tial[28].

Bond type nb i Abi wbi/Å lbci/Å

B-B/B-E 2 1 0.3 0.15 2.7

2 0.03 0.2 2.5

 

表 2    键角弯曲势参数 [28]

Table 2.    Parameters of the bond angle potential[28].

Angle type na i Aai wai/(°) qaci/(°)

B-B-B/B-B-E 3 1 1.44 30 180

2 1.66 12 180

3 0.12 29 145

 

Backbone bead End bead

B

B

B
B

B
B

B

B

E
E

B

E

B

B

BB

B

B

B

E

E
B

Non-bonding

Non-bonding Non-bonding Non-bonding

Bonding

Bond

angle

Bond

angle

Bonding

图 2    粒子间相互作用势

Fig. 2. Schematic of interaction among beads. 
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L-J势表示. 此外, 为避免下层 PTFE分子在无规

则化过程中沿 z 方向的尺寸发生明显变化, 采用

“fix wall/reflect”命令限制下层 PTFE分子在 z 方

向的运动范围 (z < 140 Å). 模拟时沿着 x, y 方向

取周期边界, 沿 z 方向取非周期边界. 模拟过程基

于微正则系综 (NVE), 时间步长为 1 fs. 经过 60 ps

后, 上、下层 PTFE呈无规则分布 (图 3(b)).

为了获得 PTFE的平衡态分布, 将 rc 的值设

为 20 Å, 基于 (1)—(6)式求解粒子的分布. 考虑

到 PTFE分子中各粒子间的摩擦作用, 本文基于

Langevin热浴 , 采用“fix langevin”命令将上、下

层 PTFE的温度控制在 300 K. 经过 150 ps后, 系

统达到平衡状态 (图 3(c)). 最终删去固定粒子得到

双层 PTFE的摩擦模型 (图 3(d)). 上层 PTFE的
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Fig. 3. The coarse-grained PTFE-PTFE friction model: (a) Initial distribution; (b) random distribution; (c) equilibrium distribution;

(d) final distribution. 
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尺寸为 34 Å × 20 Å × 142 Å, 比固定粒子形成的

框架尺寸小. 这是因为 PTFE粒子间的成键及非

键相互作用减小了粒子间的初始分布距离 (图 3(a)).

上 、 下 层 PTFE间 的 距 离 约 为 35 Å,   下 层

PTFE的底部固定不动 (z  = 0—15  Å).  模拟

PTFE-PTFE摩擦时, 对上层 PTFE分子沿–z 方

向施加外载荷, 并使其以固定的速度沿 x 方向移

动. 通过调节上层 PTFE的线速度从微观角度分

析速度对 PTFE摩擦学性能的影响. 

3   结果与讨论

PTFE的摩擦学性能通常用摩擦系数和磨损

量表示. 鉴于分子动力学模型与实际摩擦试件在尺

度上有较大差异, 本文重点研究速度对 PTFE摩

擦系数的影响. 

3.1    计算摩擦系数

在模拟 PTFE-PTFE摩擦时, 上层 PTFE沿

–z 方向受外载荷后将与下层 PTFE接触, 并以一

定的速度沿 x 方向移动. 本文将接触过程中下层

PTFE分子对上层 PTFE分子沿 x 方向及 z 方向

的作用力分别定义为摩擦力和正压力. 在接触的任

一时刻 t, 摩擦力和正压力的数学表达式分别如

(7)式和 (8)式所示. 摩擦系数为摩擦力与正压力

的比值, 如 (9)式所示. 

F t
x =

N∑
i=1

F t
ix, (7)

F t
x

F t
ix

其中,    为摩擦力, N 为下层 PTFE所含粒子数,

 为 t 时刻粒子 i 与上层 PTFE沿 x 方向的相互

作用力. 

F t
z =

N∑
i=1

F t
iz, (8)

F t
z F t

iz其中 ,    为正压力 ,    为 t 时刻粒子 i 与上层

PTFE沿 z 方向的相互作用力. 

µt =
F t
x

F t
z

, (9)

µt其中  为 t 时刻的摩擦系数.

由于分子动力学模拟并未考虑空气中的气体

分子与 PTFE的相互作用, 本文所选取的模拟工

况均基于真空条件下钢球与 PTFE膜的摩擦实验

工况 [10]. 根据赫兹接触理论 ((10)式), 当半径为

5 mm的钢球与 PTFE膜在真空条件下接触时, 其

平均接触应力 P 约为 31 MPa. 因此本文将上层

PTFE所受外载荷设为 31 MPa. 

P =
F

π
(
3

4
R0

(
1− µ2

1

E1
+

1− µ2
2

E2

)
F

) 2
3

, (10)

其中, F (6 N)为钢球所受外载荷, R0 (5 mm)为

钢球直径 , µ1 (0.4)与 E1 (1.14—1.42 GPa)分别

为 PTFE的泊松比和弹性模量 , µ2  (0.3)与 E2
(210 GPa)分别为钢球的泊松比和弹性模量.

当上层 PTFE所受载荷为 31 MPa, 速度为

0.3 m/s时, 摩擦力、正压力和摩擦系数随模拟时

间的变化如图 4所示. 随着模拟时间的增加, 摩擦

力先缓慢增加后趋于平稳 (图 4(a)). 当上层 PTFE

与下层 PTFE刚开始接触时, PTFE分子间的吸

引力起主导作用 . 随着模拟时间的增加 , 上层

PTFE浸入到下层 PTFE中, 上、下层 PTFE的吸

引力逐渐减小, 排斥力逐渐增加. 因此正压力随着

模拟时间的增加先短暂下降后急剧上升 (图 4(b)).

上、下层 PTFE接触过程中, 摩擦系数随着载荷的

变化如图 4(c)所示. 当模拟时间小于 90 ps时, 摩

擦系数略有波动; 当模拟时间超过 90 ps时, 摩擦

系数趋于平稳, 约为 0.06. 在不同的速度下, 当模

拟时间超过 90 ps后, 摩擦系数均趋于平稳. 因此

本文取模拟时间为 90—150 ps之间的摩擦系数的

均值作为相应速度下的摩擦系数, 从而分析速度

对 PTFE摩擦系数的影响.

为避免上、下层 PTFE的初始接触位置影响

模拟结果, 本文通过改变上层 PTFE相对于下层

PTFE沿 x 方向的位置, 使上、下层 PTFE在 3个

不同位置接触并产生移动. 本文将 3次模拟所得摩

擦力及正压力的平均值作为该速度下的摩擦力与

正压力. 

3.2    速度对摩擦系数的影响

图 5为摩擦系数随着速度的变化规律. 可见,

当外载荷保持不变时 (31 MPa), 随着速度的增加,

摩擦系数先升高后降低. 这与已发表文献 [10]的实

验研究结果一致. 此外, 图 5中误差棒的变化范围

为 0.0024—0.0407. 该范围介于平行滑动的最小误

差 (0.002)与垂直滑动的最大误差 (0.089)之间 [21].

这是因为上、下层 PTFE分子接触时 , 上层

PTFE分子与下层 PTFE分子之间的夹角介于
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0°到 90°之间, 即介于平行滑动与垂直滑动 2种极

限情况之间.

为了分析摩擦系数随速度先上升后下降的原

因, 本文分析了 3种速度下 (0.1, 1.2和 2.0 m/s),

接触区内 (25  Å < x < 100  Å,  z > 40  Å)下层

PTFE分子形状变化及接触过程中摩擦力和正压

力随模拟时间的变化.
 

3.3    速度对 PTFE 分子形状的影响

本文分析了 3种速度下接触区内下层 PTFE

分子键长分布、键角分布及回转半径 Rg (radius of

gyration)的变化. 图 6为不同速度下接触区内下

层 PTFE分子键长和键角的数量分布. 图 6中数

量越多意味着处于该键长和键角的粒子越多. 由

图 6(a)可见, 尽管接触区内大多数 PTFE分子的

键长在平衡距离附近 (~2.7 Å), 但随着速度的增

加, 处于平衡距离的粒子数先减少后增加, 间距处

在 2.37 Å附近的粒子数量先上升后下降. 接触区

内的键角分布 (图 6(b))与键长分布相似, 大多数
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图 4    (a) 摩擦力; (b)正压力; (c)摩擦系数随模拟时间的变化

Fig. 4. (a) Friction force; (b) normal force; (c) friction coefficient as a function of simulation time. 
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PTFE粒子处于平衡键角附近 (~175°), 但随着速

度的增加, 处于平衡键角的粒子数先减少后增加,

处于 90°—140°范围内的粒子数先增加后减小. 这

是因为随着速度的增加, 接触区内的 PTFE分子

被压缩, 导致接触区内 PTFE分子的键长及键角

均变小. 速度进一步增大时, 键长和键角多处在

2.7 Å和 175°位置 , 产生这种现象的原因可能是

上、下层 PTFE分子的相互作用势导致接触区内

下层PTFE分子沿上层PTFE分子移动方向倾斜[31],

分子链内粒子间的相互作用势使键长和键角多处

在平衡值附近.

回转半径可以反映聚合物分子形状的变化. 本

文分析了 3种速度下接触区内 PTFE分子回转半

径沿 x 方向 ((11)式)及 z 方向 ((13)式)分量的

变化. 

Rgx =

√√√√ 1

M

N1∑
i=1

mi (xi − xcm), (11)

其中, M 和 N1 分别为一条 PTFE分子链的质量和

所含粒子数 , mi 为粒子 i 的质量 , xi 为粒子 i 的

x 方向坐标, xcm 为该分子链质心的 x 方向坐标, 其

表达式如下: 

xcm =
1

M

N1∑
j=1

mjxj , (12)

其中, mj 为一条分子链内第 j 个粒子的质量, xj 为

粒子 j 的 x 方向坐标.

同理可得 Rgz 的表达式如下: 

Rgz =

√√√√√ 1

M

N1∑
i=1

mi

zi −
1

M

N1∑
j=1

mjzj

, (13)

其中, zi, zj 分别为一条分子链内粒子 i 和 j 的 z 方

向坐标.

图 7为 Rgx 与 Rgz 的概率密度分布. 概率密度

值越大说明接触区内处于该状态的分子数越多. 本

文将上、下 PTFE层未发生接触时回转半径的概

率密度分布作为参照. 对比 Rgx 与 Rgz 的参照曲线

可见, Rgx 的峰值介于 6—8 Å之间, 而 Rgz 的峰值

介于 0—3 Å之间. 这说明上、下 PTFE层未发生

接触时, 下层 PTFE分子大多沿 x 方向分布, 沿

z 方向略微弯曲. 由图 7(a)可见, 当上层 PTFE与

下层 PTFE接触且沿 x 方向移动时, Rgx 的峰值明

显下降. 随着移动速度的增加, Rgx 峰值下降幅度

先变大后变小. 这说明, 随着移动速度的增加, 接

触区内 PTFE分子沿着 x 方向的变形量先增大后

减小. 这与图 6中接触区内 PTFE分子键长和键

角的分布结果相符. 由图 7(b)可见, 当上层 PTFE

所受外载荷不变时, Rgz 的峰值虽有下降但随速度

的变化并不明显. 这说明, 速度对接触区内 PTFE

分子沿 z 方向变形量的影响很小.
 

3.4    速度对摩擦力及正压力的影响

图 8为 3种速度下摩擦力与正压力随模拟时

间的变化. 由图 8(a)可见, 随着模拟时间的增加,

摩擦力逐渐增加, 且随着速度的增加, 摩擦力先增

大后减小. 由图 8(b)可见, 尽管正压力随着模拟时

间的增加而明显增加, 但不同速度下正压力几乎保

持不变. 因此根据 (9)式可得摩擦系数随着速度的

增加而先增大后减小 (图 5).

通过对比图 6, 7和 8可见, 摩擦力随速度的

变化趋势与接触区内下层 PTFE分子键长和键角

的分布, 以及下层 PTFE分子沿 x 方向的形状变

化对应. 正压力随速度的变化趋势与接触区内下

层 PTFE分子沿 z 方向的形状变化对应. 这意味

着速度的增加导致接触区内 PTFE分子沿 x 方向

变形 , 从而使粒子间的键长变短 , 键角变小 . 而
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图 7    接触区内下层 PTFE分子沿 (a) x 方向及 (b) z 方向

的回转半径分布

Fig. 7. Distributions  of  radius  of  gyration  along  (a)  x  and

(b)  z directions  of  the  bottom PTFE molecules  within  the

contact area. 
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PTFE分子链具有一定刚度, 使键长及键角恢复到

平衡位置, 在此过程中产生一定的回弹力. 接触区

内下层 PTFE分子链的变形量越大, 回弹力就越

大, 导致其与上层 PTFE分子之间的相互作用力

增加, 从而增大接触过程中的摩擦力 (图 8(a)). 随

着速度的进一步增大, 接触区内 PTFE分子的键

长和键角分布趋于平衡值附近, 且沿 x 方向的变形

量变小. 导致这种现象的原因很可能是速度进一步

增大时接触区内下层 PTFE分子链沿移动方向发

生倾斜 [31], 改变了上、下层 PTFE分子的夹角, 使

上、下层 PTFE分子趋于平行滑动, 从而降低了摩

擦力, 最终导致摩擦系数降低. 

4   结　论

本文采用粗粒化分子动力学方法构建了

PTFE-PTFE摩擦模型, 通过分析摩擦过程中接触

区内下层 PTFE分子键长分布、键角分布、分子形

状变化及接触过程中摩擦力和正压力的变化, 从微

观角度探究了速度对 PTFE摩擦系数的影响规律.

随着速度的增加, 接触区内下层 PTFE分子的键

长及键角变小, 分子链弯曲量增大导致回弹力增

大, 从而增加摩擦力. 当速度大于临界速度 1.2 m/s

时, 接触区内下层 PTFE分子链键长和键角多位

于平衡值处, 分子链弯曲程度变小, 这很可能是由

于分子链发生倾斜, 使上、下层 PTFE分子链的滑

动趋于平行滑动, 从而降低了摩擦力. 然而, 不同

速度下接触区内 PTFE分子沿 z 方向的变形量及

正压力几乎不变, 因此摩擦系数随着速度的增加而

先增大后减小. 本文加深了速度对 PTFE摩擦系

数影响的理解, 为改善 PTFE及其复合材料的减

摩性能研究提供了理论参考.
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图 8    (a) 摩擦力和 (b) 正压力随模拟时间的变化

Fig. 8. (a) Friction force and (b) normal force as a function

of simulation time. 
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Abstract

Velocity  is  an  important  factor  affecting  the  friction  coefficient  of  polymers.  Polytetrafluoroethylene
(PTFE),  as  a  typical  self-lubricating  polymer,  has  attracted  extensive  attention  because  of  its  low  friction
coefficient.  Currently,  the  friction  coefficient  of  PTFE is  investigated  usually  by  using  experimental  method.
The experimental study which is limited by the functionality and precision of the apparatus is inaccessible to
the  exploration  of  the  microscopic  tribological  mechanism  of  PTFE.  Therefore,  the  coarse-grained  molecular
dynamics  simulation  method  is  adopted  in  this  study.  In  the  coarse-grained  model,  one  PTFE  molecule  is
simplified  into  ten  beads,  including  two  end  beads  and  eight  backbone  beads.  The  non-bonding  and  bonding
interactions  between  beads  are  described  by  using  Lennard-Jones  (L-J)  and  multi-centered  Gaussian-based
potential. In order to investigate the effect of velocity on the friction coefficient of PTFE at an atomic level, we
build a two-layer PTFE friction model by using the coarse-grained molecular dynamics simulation method. To
directly compare the experimental results with the simulation results, we set the value of the externally applied
load and the range of  the velocities  that match each other as closely as possible.  The mechanism of  how the
velocity  affects  PTFE  friction  coefficient  is  obtained  at  an  atomic  level  through  analyzing  the  bond  length
distribution, bond angle distribution, the deformation of the bottom PTFE molecules within the contact area,
and the friction force and normal force as a function of simulation time.

The simulation results show that the bond length and bond angle decrease, the deformation of the bottom
PTFE molecules along the x-direction and the friction force increase with velocity increasing.  This is  because
the  bounce  back  caused  by  the  deformed  PTFE  molecules  enhances  the  friction  force.  The  severer  the
deformation,  the  larger  the  friction  force  will  be.  However,  when  the  velocity  exceeds  a  critical  velocity,  the
bond  length  and  bond  angle  increase,  the  deformation  of  the  bottom  PTFE  molecule  and  the  friction  force
decrease with velocity increasing. This is most likely due to the fact that the bottom PTFE molecules within
the contact area tend to tilt along the moving direction of the upper PTFE layer, thereby reducing the angle
between the  upper  and the  bottom PTFE molecules  to  an  angle  close  to  the  angle  of  parallel  sliding,  finally
resulting  in  the  decrease  of  the  friction  force.  The  deformations  of  PTFE molecules  along  the  z-direction  are
nearly invariable under different velocities. This corresponds to the variation of the normal force. Therefore, for
a constant externally applied load, the friction coefficient first increases then decreases with velocity increasing.
In addition, the critical velocity is 1.2 m/s, which is in line with the published experimental result.
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