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采用基于粗粒珠簧模型的分子动力学模拟方法，考察了非极性和极性全氟聚醚（()*+,-.*.(.,/)01)*，2324）膜在
固体表面的稳定性 5 随着时间推移，非极性 2324膜的表面形貌没有明显变化，呈现稳定的状态；而强极性 2324膜
的部分润滑分子发生局域集聚，使润滑膜的表面粗糙度随时间而增大，呈现不稳定的状态 5 通过比较具有不同极
性端基 2324润滑膜的表面形貌变化，结果发现：极性端基与极性端基的作用是导致润滑膜不稳定的根本原因，极
性端基与固体表面的作用对润滑膜稳定性影响不大 5
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" H 引 言

为实现磁头磁盘驱动系统更高的记录密度，磁

头磁盘界面间隙将减小至纳米量级，如 6—"# B>［"］5
在如此小的间隙下，纳米润滑膜的稳定性非常重要 5
商用纳米润滑剂为全氟聚醚（ ()*+,-.*.(.,/)01)*，
2324），化学结构式为 !=［（I;3&;3&）"—（I;3&）#］=

I=!（ " J # " &J9），端基 ! 为—;39（非极性），—

;3&;K&IK（极 性）和=;3&;K&;KIK;K&IK（强 极
性）［&］5 大量实验和模拟表明，纳米润滑膜会在某些
地方收缩形成液滴，发生不稳定的现象，这将大幅度

减小磁头磁盘间的有效间隙，使空气轴承不能正常

工作［9，%］5 本文采用基于粗粒珠簧模型的分子动力
学模拟方法［7，’］，考察了非极性 2324 膜、极性润滑
膜和强极性润滑膜在固体表面的稳定性，并详细讨

论了润滑膜不稳定的现象和机理 5

& H 模型和模拟方法

采用粗粒珠簧模型［6—:］，如图 " 所示 5 2324分
子由一串单体组成，这些单体通过有限扩展非线性

弹性势连接：
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其中 % 为键长，(# 为平衡键长，’# 为最大扩展范围，

&为弹簧常数 5 所有非成键单体通过截断平移的
R)BB?*F=S.B)D势作用
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其中"为单体直径，!为能量势阱深度 5 所有单体
与固体表面通过 :=9R)BB?*F=S.B)D势作用：
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其中 ) 为单体与固体表面的距离，!V 为单体与固体

表面作用的能量势阱深度 5 对于极性 2324，还需要
考虑端基（2324分子链中两端的单体）与端基和端
基与固体表面之间的附加作用
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其中 # 为短程相互作用的典型长度，!!!和!!1分别

为端基与端基作用的能量势阱深度和端基与固体表

面作用的能量势阱深度 3

图 4 粗粒珠簧模型［5］

图 6 非极性 7879在固体表面的表面形貌（相互作用参数!!! $!!1 $ (，!1 $ 6(!）（0）% $ (；（"）% $ 4(((((；（:）%

$ ;(((((

通过正则系综下的分子动力学模拟研究 7879
膜的稳定性 3 模拟单元在（ &，’）方向取二维周期性
边界条件，而在 $ 方向取足够的高度以形成自然的
气液界面 3 通过 2阶预测校正算法积分经典牛顿运
动方程，时间步长为 < % $ (=(((4"，其中" $#（(>
!）(32，计算步数为 ; ? 4(2 3 采用 @A,!#BAAC!/链方法
保持平均温度在 ) $ 4=(!> *D，*D 为 DAE.FG0HH常数 3

; = 计算结果及讨论

图 6给出非极性 7879在固体表面的表面形貌
随时间的演化过程 3 为了定量描述表面形貌，计算
了润滑膜膜厚和均方根粗糙度 3 当计算步数 % $ (
时，润滑膜膜厚为 6=+I#，表面粗糙度为(=24#3 当 %
$ 4((((( 时，润滑膜膜厚为 6=+J#，表面粗糙度为
(=2K#3 当 % $ ;(((((时，润滑膜膜厚为 6=2;#，表面
粗糙度为 (=2I#3 随着时间推移，润滑膜表面始终相
对光滑，相对于聚合物长度没有明显的改变，即呈现

稳定的状态 3
图 ;给出强极性 7879在固体表面的表面形貌

随时间的演化过程，该结果与 L- 的实验结果一
致［;］3 当 % $ (时，润滑膜膜厚为 6=+I#，表面粗糙度
为 (=24#，润滑膜表面光滑 3 当 % $ 4((((( 时，润滑
膜膜厚为 6=++#，表面粗糙度为 4=(5#，部分润滑剂
分子发生局域集聚，表面粗糙度明显增大 3 当 % $
;((((( 时，润滑膜膜厚为 6=;5#，表面粗糙度为
4=+J#，润滑剂分子发生集聚程度增加，表面粗糙度
进一步增大，并出现部分区域膜厚为零、表面裸露的

现象，润滑膜不稳定程度加剧 3 综上所述，强极性
7879膜的部分润滑剂分子发生局域集聚，使润滑膜
的表面粗糙度随时间而增大，并出现部分区域膜厚

为零、表面裸露的现象，呈现不稳定的状态 3
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图 ! 强极性 "#"$在固体表面的表面形貌（相互作用参数!%% & ’(!，!%) & *!，!) & +(!）（,）! & (；（-）! & ’(((((；

（.）! & !(((((

图 / 具有不同极性端基的 "#"$在固体表面的表面形貌，! & !((((( （,）!%% & 0!，!%) & *!，!) & +(!；（-）!%% & *!，

!%) & *!，!) & +(!；（.）!%% & 0!，!%) & *(!，!) & +(!

图 /给出具有不同极性端基的 "#"$在固体表
面的表面形貌 1 一方面，固定极性端基与固体表面
作用为!%) & *!，考查极性端基与极性端基作用对润
滑膜稳定性的影响 1 当 ! & !(((((时，极性端基与极
性端基作用为!%% & 0!的润滑膜表面粗糙度为(203

"（图 /（,）），极性端基与极性端基作用为!%% & *!的
润滑膜表面粗糙度为 (24’"（图 /（-）），极性端基与
极性端基作用为!%% & ’(!的润滑膜表面粗糙度为
’2/4"（图 !（.））1 通过比较具有不同极性端基与极

性端基作用的 "#"$润滑膜的表面形貌，我们发现
随着极性端基与极性端基作用的增强，润滑膜的表

面粗糙度明显增大 1 当!%% 5 *!时，润滑膜出现部分
区域膜厚为零、表面裸露的现象，呈现不稳定的状

态 1 另一方面，固定极性端基与极性端基作用为!%%

& 0!，考查极性端基与固体表面作用对润滑膜稳定
性的影响 1 当 ! & !(((((时，极性端基与固体表面作
用!%) & *!的润滑膜表面粗糙度为(203"（图 /（,）），
极性端基与固体表面作用!%) & *(!的润滑膜表面
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粗糙度为 !"#!!（图 !（"））# 通过比较具有不同极性
端基与固体表面作用的 $%$&润滑膜的表面形貌，
我们发现极性端基与固体表面的作用对润滑膜稳定

性影响不大 #
在润滑膜发生不稳定的过程中，极性端基与极

性端基的强相互作用至关重要 # 图 ’ 给出强极性
$%$&的单体和端基在 $% 平面内的分布随时间的
演化过程 # 当 & ( ) 时，润滑剂 $%$&的单体和端基
分布均匀，润滑膜表面光滑 # 当 ) * & * +)))))时，随
着时间的推移，部分相邻的极性端基由于端基与端

基的强相互吸引作用而聚集到一起，从而在润滑膜

内部形成很多分散的核 # 相应地，单体受到极性端
基的作用，也逐渐集聚在极性端基核的周围 # 从而
润滑膜内部出现润滑剂分子分布不均匀的现象，润

滑膜表面变粗糙度 # 当 +))))) * & * ,)))))时，相邻
的极性端基核相互连接长大，端基局域密度进一步

增大，形成明显的团簇 # 相应地，单体也集聚在极性
端基团簇的周围，进一步加剧了润滑剂分子分布的

不均匀 # 润滑膜表面粗糙度进一步增大，并出现部
分区域膜厚为零、表面裸露的现象 # 总之，由于端基
与端基的强相互吸引作用，极性端基的局域密度逐

渐增大，经历了成核、长大的过程，最终形成明显的

团簇结构 # 端基的分布不均必然导致润滑剂分子的
分布不均，从而使整个润滑膜经历成核、长大的过

程，最终导致了润滑膜的不稳定 # 即极性端基与极
性端基间的强相互作用导致了润滑剂极性端基的集

聚，而润滑剂极性端基的集聚导致了润滑膜的不

稳定 #

图 ’ 强极性 $%$&的单体和端基在 $%平面内的分布随时间的演化过程（点和方块分别代表 $%$&单体和端基，相

互作用参数"-- ( +)"，"-. ( /"，". ( 0)"）（1）& ( )；（2）& ( +)))))；（"）& ( ,)))))
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!" 结 论

通过分子动力学模拟的方法研究了非极性和极

性全氟聚醚膜在固体表面的稳定性 # 随着时间推
移，非极性 $%$&膜的表面形貌没有明显变化，呈现
稳定的状态；而强极性 $%$&膜的部分润滑分子发
生局域集聚，使润滑膜的表面粗糙度随时间而增大，

呈现不稳定的状态 # 通过比较具有不同极性端基
$%$&润滑膜的表面形貌变化，我们发现：极性端基
与极性端基的作用是导致润滑膜不稳定的根本原

因，极性端基与固体表面的作用对润滑膜稳定性影

响不大 # 在润滑膜发生不稳定的过程中，端基与端
基的强相互吸引作用导致极性端基局域密度增大，

经历成核、长大的过程，最终导致了润滑膜的不

稳定 #
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