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　 　 用一维ＦｒｅｎｋｅｌＫｏｎｔｏｒｏｖａ模型，对相互接触的两个单原子分子链具有相对运动趋势时所产生的最大静摩擦力
进行了研究．分别在相邻原子的距离与周期势场的周期比ｂ ／ ａ为可公度（ｃｏｍｍｅｎｓｕｒａｔｅ）、黄金分割（ｇｏｌｄｅｎ ｍｅａｎ）、
螺旋分割（ｓｐｉｒａｌ ｍｅａｎ）三种情况下，描述了特殊垫底势力的振幅Ａ与分子链静摩擦力的关系，在特殊垫底势力的作
用下上层原子链弹性系数Ｋ对静摩擦力的影响．研究表明，垫底势力的形式对静摩擦力的大小有很重要的影响．
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１ 引 言
摩擦力和人类的生活息息相关，摩擦现象无处

不在，无时不在．摩擦学新材料在解决空间技术，精
密机械，电子信息等现代高技术领域相关机械传动
问题方面具有重大的意义．近些年来，随着超润滑
材料技术的发展，人们对摩擦力产生的微观机理的
认识也在不断地深化，相关基础研究已经成为摩擦
学跨学科研究的热点．实践证明，摩擦学机理研究
的突破对于发展摩擦学新材料和固体润滑表面工
程技术具有重要作用．因此进一步认清摩擦力和超
低摩擦力产生的物理机理从而能达到控制某些特
殊材料的摩擦系数将有非常重要的实际应用价值
和理论意义．

为了认识摩擦力和超低摩擦力产生的微观物
理机理，摩擦学发展提出了在分子和纳米尺度下材
料［１，２］的摩擦学［３］特性问题．分子动力学［４，５］的模拟
正是把材料离散为由原子和分子［１，２］构成的粒子系
统，通过运动方程解得系统中的每一个粒子的运动
规律，再由统计平均得到系统的热力学参数和输运

特性．因此分子动力学模拟可以研究由有限数量分
子和原子构成的极小尺度系统的力学响应和摩擦
学行为．

在原子、分子层次对摩擦力和超低摩擦力产生
的微观理论中，我们借助于著名的一维Ｆｒｅｎｋｅｌ
Ｋｏｎｔｏｒｏｖａ（ＦＫ）模型［６—１０］进行摩擦力和超低摩擦力
的理论研究［１１—１３］． ＦＫ模型认为当两固体表面相接
触时［１４］，上层固体薄膜由一维的线性晶格链组成，
下层固体薄膜用一周期势场［１５—１９］来表示． ＦＫ模型
在研究非平衡性质及在其他物理领域，特别是在凝
聚态物理中被广泛应用［２０—２４］．

一些学者利用标准的ＦＫ模型进行研究［７—１０］的
垫底势力是正弦函数形式．为了更清楚地研究垫底
势力对静摩擦力的影响，我们分别在可公度［２５］、黄
金分割和螺旋分割三种情况下，用数值模拟锯齿形
垫底势力、方波垫底势力、非对称变形垫底势力作
用下的静摩擦力．探讨了在这几种特殊垫底势力作
用下，垫底势力的振幅Ａ、原子链的弹性系数Ｋ与静
摩擦力的关系．结果表明，垫底势力的形式明显影
响静摩擦力的大小，以上的重要参量对原子链静摩
擦力的大小也有着重要影响．
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２ 模型与数值过程
　 　 为了解垫底势力对原子链静摩擦力的影响，这
里考虑由Ｎ个相同的原子组成的单原子分子链［２６］，
借助于ＦＫ模型进行摩擦力研究，ＦＫ模型提供了一
种对界面摩擦现象更完整的描述．这个模型最早由
Ｆｒｅｎｋｅｌ等于１９３８年为研究晶体点阵错位提出，近
年来已成为低维非线性物理中的基本模型之一．在
我们的模型中，对于第ｉ（１≤ ｉ≤Ｎ）个原子满足下列
无量纲运动方程：

ｘ̈ ｉ ＝ Ｆ － γ ｘｉ －
１
２
［Ｍ（ｘｉ）］

－ ｄ
ｄｘ [
ｉ

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Ｖ（ｘｉ － ｘｊ ]） ， （１）

其中，ｘｉ 是第ｉ个原子的位置，－ γ ｘｉ 为阻尼项，我
们用这一项来近似表示原子链中由于激发声子、光
子、化学反应等产生的原子能量损耗，γ为原子链的
阻尼系数［８，２７］，Ｆ 是维持链运动的无量纲外力，
Ｍ（ｘｉ）是第ｉ个原子所受的与垫底势相关的力（这
个力的周期为ａ，振幅为Ａ），Ｖ（ｘｉ － ｘｊ）是相邻原子
对第ｉ个原子的作用势［２８，２９］．我们选择简谐势为原
子间的相互作用势［１６，３０］，与简谐势相关的力可以写
成Ｋ（ｘｉ ＋ １ － ２ｘｉ ＋ ｘｉ － １），其中Ｋ为弹性系数．链长为
Ｌ，晶格常数（相邻原子间的距离）为ｂ ＝ Ｌ ／ Ｎ ［３１］．

当ｂ ／ ａ ＝ １时，称为可公度［２５］；当ｂ ／ ａ ＝ １４４ ／ ２３３
时，称为黄金分割；ｂ ／ ａ ＝ ３５１ ／ ２６５时，称为螺旋分
割．我们分别在这三种情况下，研究几种特殊垫底
势对静摩擦力的影响．

我们用四阶ＲｕｎｇｅＫｕｔａ 法来求解运动方程
（１）．取Ｎ ＝ １００，初始状态下体系的粒子处于静止
状态．在绝热的条件下，外力Ｆ以步长ｄｆ ＝ ０ ００５从
０增大到１，并且对于每个Ｆ值，取足够小的时间步
长（ｄｔ ＝ ０ ００６），（１）式经过一个时间周期ｔ ＝ ３００的
积分运算，单原子分子链达到一个稳定的状态．单
原子分子链的平均速度定义为
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ｔ ｉ
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　 　 经过时间为ｔｆ － ｔｉ ＝ １５０的计算，单原子分子链
在外力Ｆ作用下到达一定位移和速度，并把这一状
态作为下一个外力Ｆ ＋ ｄｆ作用的初始条件［３２］．

３ 数值结果
　 　 为了描述更接近实际情况的垫底势相关力，同

时也是为了解用标准势函数可能产生的误差对静
摩擦力大小的影响，我们分别考虑了三种特殊情
况：方波、锯齿波与非对称势函数情况．从而观察不
同垫底势对静摩擦力的影响．

方波函数垫底势力可表示为
Ｍ（ｘｉ）＝ Ａ１ ｓｉｎ πｘｉα ＋ α１ ｓｉｎ
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锯齿波函数垫底势力可表示为
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其中α ＝ １２ ，α１ ＝
１
９
，α２ ＝ １２５，α３ ＝

１
４９
，α４ ＝ １８１ ．

非对称变形的垫底势为
Ｕ（ｘｉ）＝

Ａ３
（２π）２

×
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其垫底势力为Ｍ（ｘｉ）＝ 
Ｕｉ
ｘｉ
，分别令ｒ ＝ ０，０ ３，０ ５，

０ ７，０ ９ 在以上７种特殊垫底势的作用下对原子
链的静摩擦力进行数值模拟．

下面通过数值模拟研究了几种特殊垫底势力
对静摩擦力的影响．为了清楚的认识在这几种特殊
的垫底势作用下，外力与原子链平均速度的关系，
以及垫底势力的振幅Ａ、简谐式的弹性系数Ｋ与静
摩擦力的关系，我们在图１—４中展示了研究结果．

图１由数值模拟结果给出以上几种特殊垫底势
的垫底势力随坐标的变化规律，其中不同的垫底势
力的振幅Ａ均为１，从而确定参数Ａ１，Ａ２，Ａ３ ．

图２给出了在黄金分割、可公度、螺旋分割三种
情况下，七种不同的垫底势（垫底势力的振幅为１）
作用在原子链上，外力Ｆ与原子链平均速度之间的
关系．图２表明，垫底势力作用在原子链上，当外力
刚刚大于某临界值时，原子链整体开始滑动，即原
子链整体平均速度不为零，此时我们定义平均速度
不为零的这一点（本文中认为这一点的平均速度为
０ ０１）的外力为原子链的最大静摩擦力．从图中可
以看出，不同垫底势作用在原子链上，原子链滑动
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图１　 垫底势力随坐标的变化规律　 （ａ）锯齿波垫底势力，（ｂ）方波垫底势力，（ｃ）—（ｇ）为非对称变形垫底势力，其中（ｃ）ｒ ＝ ０，（ｄ）ｒ ＝
０ ３，（ｅ）ｒ ＝ ０ ５，（ｆ）ｒ ＝ ０ ７，（ｇ）ｒ ＝ ０ ９

图２　 锯齿波、方波、非对称变形势（ｒ ＝ ０，ｒ ＝ ０ ３，ｒ ＝ ０ ５，ｒ ＝ ０ ７，ｒ ＝ ０ ９）垫底势力作用在原子链上，原子链的平均速度〈ν〉随外力Ｆ的变
化情况　 （简谐势弹性系数Ｋ ＝ １，耗散阻尼系数γ ＝ ０ ７）．（ａ）黄金分割情况，（ｂ）可公度情况，（ｃ）螺旋分割情况

的最大静摩擦力不同．在外力足够大时，原子链滑
动的速度同外力成线性关系．

图３给出了在锯齿波，方波和非对称变形势等
七种不同垫底势作用下，分别考虑黄金分割、可公
度、螺旋分割三种情况，静摩擦力ｆ随垫底势力振幅
Ａ的变化关系．如图３（ａ），黄金分割情况下，方波、
锯齿波、非对称变形势（ｒ ＝ ０）垫底势力的作用下，
静摩擦力随垫底势力振幅增大得最快，当在非对称
变形势（ｒ ＝ ０ ３，ｒ ＝ ０ ５，ｒ ＝ ０ ７，ｒ ＝ ０ ９）作用下，总

体趋势上静摩擦力随垫底势力振幅的增大而增大，
曲线出现振荡现象．在图３（ｂ）中，可公度时，方波、
锯齿波、非对称变形势（ｒ ＝ ０）三线重合，静摩擦力
随垫底势力振幅增长呈线性增长且增长最快．非对
称变形势（ｒ ＝ ０ ３，ｒ ＝ ０ ５，ｒ ＝ ０ ７）作用下，振幅在
０—１之间出现振荡，非对称变形势（ｒ ＝ ０ ９）呈线性
增长但增长最慢．螺旋分割时，如图３（ｃ）所示，静摩
擦力随垫底势力振幅的变化关系同黄金分割情况
很相似． 　 　 　
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图３　 静摩擦力ｆ随垫底势力振幅Ａ的变化　 图中曲线分别代表的是锯齿波、方波、非对称变形势垫底势力作用在原子链上，静摩擦力ｆ随
不同垫底势力振幅的变化情况．（简谐势弹性系数Ｋ ＝ １，耗散阻尼系数γ ＝ ０ ７）．（ａ）黄金分割情况，（ｂ）可公度情况，（ｃ）螺旋分割情况

图４　 静摩擦力ｆ随弹性系数Ｋ的变化　 图中曲线分别代表的是锯齿波、方波、非对称变形势垫底势力作用在原子链上，静摩擦力ｆ随弹性
系数Ｋ的变化情况．（耗散阻尼系数γ ＝ ０ ７）． （ａ）黄金分割情况，（ｂ）可公度情况，（ｃ）螺旋分割情况
　 　 图４为不同垫底势作用下，静摩擦力ｆ随简谐
势弹性系数Ｋ的变化曲线．在黄金分割情况下（图４
（ａ）），Ｋ ＝ ０时静摩擦力最大，锯齿波、方波和非对
称变形（ｒ ＝ ０）势垫底势力作用下，静摩擦力在０ ５
附近，非对称变形（ｒ ＝ ０ ３，０ ５，０ ７，０ ９）势作用下
静摩擦力依次减小．随Ｋ值的增大静摩擦力总体趋
势减小，曲线变化并不稳定，出现振荡．在可公度时
（图４（ｂ）），各种垫底势的作用下，静摩擦力保持不
变，不随弹性系数Ｋ的改变而变化，静摩擦力的值
稳定在图４（ａ）中Ｋ ＝ ０时所对应静摩擦力．在螺旋
分割情况下（图４（ｃ）），曲线的变化同黄金分割时
相似，随着Ｋ的增大静摩擦力总体趋势减小．

４ 结 论
本文研究结果表明：１）在可公度、黄金分割、

螺旋分割三种情况下，对于不同的垫底势，原子
链的最大静摩擦力是不同的．在外力足够大时，
原子链滑动的平均速度同外力成线性关系． ２）对
于不同的垫底势，垫底势力的振幅对静摩擦力的
影响不同．在可公度时，锯齿波、方波、非对称变
形（ｒ ＝ ０）势相关力的振幅对静摩擦力的影响最
大，随非对称垫底势ｒ的增大，静摩擦力受垫底势
力振幅的影响逐渐减小．在黄金分割、螺旋分割
情况下，静摩擦力受垫底势相关力振幅影响的变
化由大到小依次是：锯齿波、方波、非对称变形势
（ｒ ＝ ０，０ ３，０ ５，０ ７，０ ９）． ３）在可公度时，对于
七种不同垫底势的作用，静摩擦力的大小不随弹
性系数Ｋ的改变而改变．在锯齿波，方波，非对称
变形（ｒ ＝ ０）势作用下，静摩擦力最大，静摩擦力
随非对称变形势ｒ增大而减小．在黄金分割、螺旋
分割时，静摩擦力总体趋势随Ｋ增大而减小，曲
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线变化并不稳定，出现振荡．垫底势是锯齿波，方
波，非对称变形势（ｒ ＝ ０）作用时变化最大，其他
次之．可见，垫底势力的形式对静摩擦力的大小
有着重要的影响，而系统的一些重要参数也不容
忽视，如垫底势力的振幅以及单原子分子链相邻
原子作用力的弹性系数、相邻原子的距离与周期

势场的周期之比等．通过分析几种特殊垫底势对
静摩擦力大小的影响．对人们设计超润滑材料，
制造具有工程应用价值的摩擦学新材料起着借
鉴乃至指导作用．在下一步的研究工作中我们将
把垫底势力推广到更多的形式，其中可能会蕴涵
着摩擦学中更多的，更有实际意义的信息．
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