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应用分子动力学方法模拟了纳米粒子与单晶硅（##"）表面碰撞、反弹飞离的现象，分析了粒子的反弹行为、基

体弹性形变和塑性形变的原子构型特征，以及碰撞过程的能量转化 )碰撞后单晶硅表面形成半球形的小坑，小坑周

围的基体原子呈非晶态 )碰撞过程中与颗粒相邻的基体原子立即非晶化，在非晶层外面基体以可恢复的（"""）［""#］

滑移结构存储弹性形变能 )在射入过程，基体发生压缩弹性形变；颗粒反弹时基体势能振荡下降，交替形成压缩形

变构型和拉伸形变构型 )射入过程中存贮的压缩弹性形变能的释放为颗粒提供了反弹、飞离的能量 )
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" ? 引 言

由于制造精度的不断提高，表面制造、表面改

性、薄膜沉积等工艺广泛地应用了纳米颗粒与基体

的碰撞作用 ) 根据入射能量和颗粒、基体的材料性

质，颗 粒 与 基 体 之 间 存 在 多 样 的 碰 撞 行 为：反

弹［"—(］、粘着［%—*］、注入［.，$］、溅射［’］以及蒸发［"#］等 )
分子动力学模拟为碰撞行为的研究提供了有效工

具，@4A435 等人［"］对比 B6,# 和 B9,# 与非晶态 C5D& 碰

撞后的粘着、反弹行为，认为基体热动能的耗散决定

颗粒的行为 ) @E3F5< 等人［&，(］研究了（G&D）!（ ! H

&,",’）在石墨基体上的反弹，指出（G&D）! 存贮的弹

性变 形 能 转 化 为 动 能、提 供 了 颗 粒 反 弹 的 能 量 )
/I>:J［""］选用性质差异很大的 K>,, 和 /&# 与 C5［"""］

碰撞，分析了颗粒的蒸发和破裂、粘着行为以及基体

的损伤形态 ) LIE639ME8EN 等人［"&］对同一材质颗粒，

模拟了不同入射能量下的几种碰撞行为 )由于入射

条件的不同，以及颗粒原子间结合力、基体原子间结

合力和颗粒与基体间结合力的不同，碰撞中发生不

同的能量转化过程，从而形成颗粒多样的碰撞行为 )
单晶硅是当今集成电路制造中的重要材料，化

学机械抛光中纳米颗粒对硅片的碰撞作用是材料去

除的主要形式之一 )碰撞使基体表面部分材料脱落，

颗粒在碰撞后反弹、飞离基体 )为了探求入射颗粒的

行为机理，本文模拟了纳米颗粒与 C5（##"）碰撞、反

弹飞离的现象，进而分析了粒子的反弹行为、基体弹

性形变和塑性形变的原子构型特征，以及碰撞过程

的能量转化 )

& )分子动力学模拟

应用 O>::4M82+E:>F 势函数［"(］描述入射颗粒的

原子之间、以及颗粒原子与基体原子之间的相互作

用，而单晶 C5 基体采用经典的 @>MFE77 势函数［"%］) 为

了模拟现实存在的入射颗粒与基体碰撞后反弹、飞

离的现象，将 O>::4M82+E:>F 势参数设定如下：!PP Q

#?$* >R，"PP Q #?&&. :3，!PF Q #?%( >R，"PF Q #?(

:3，其中下标 PP 表示颗粒原子之间，下标 PF 表示

颗粒原子与基体原子之间 )
入射颗粒由 $*% 个原子组成，应用模拟退火法

———从 ,### L 高温缓慢冷却到 ,# L———制备而成，

颗粒的平均结合能为 ,?.. >R，直径约 & :3)单晶硅

基体由 &* S && S "# 个金刚石结构的晶胞组成，共

%,.*# 个 C5 原子 )取晶向［"##］，［#"#］，［##"］为坐标

系的 "，#，$ 轴，在 $ 方向上基体由 %# 个原子层构
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成，厚度为 !"#$ %&’ 环境温度设为 $(( )’ 颗粒以垂

直表面、大小为 $((( &*+ 的速度入射单晶硅基体 ’
采用固定位置边界条件，设定以 , !，, "，- #

方向为法向量的基体最外围两层原子的位置固定 ’
模拟过程中，对入射颗粒的温度没有进行控制 ’而基

体的原子，除了采用固定位置边界条件的，通过修正

其速度模拟了系统与环境之间的热耗散 ’ 在模拟碰

撞过程之前，让颗粒距离基体表面 .$(，使整个系统

弛豫了 !(((/+ ’

$ ’结果分析

图 0 碰撞过程中颗粒质心在 # 方向的速度和位移

!"#" 粒子的反弹行为

根据颗粒质心的位置和速度曲线（图 0）和系统

瞬时原子构型（图 .）可知，在 .((/+ 时颗粒与基体表

面开始相互作用（图 .（1）），然后颗粒速度线性地减

小、逐渐嵌入基体内部（图 .（2）），在大约 03((/+ 时

颗粒速度减小到 (、达到整个碰撞过程的最低位置

（图 .（4））’ 从颗粒、基体开始相互作用至颗粒到达

最低位置，这一过程称为碰撞的射入阶段 ’到达最低

位置后，颗粒逐渐获得向上运动的能量，在 .5((/+ 时

向上运动的速度增大到 3!( &*+（图 .（6）），然后颗粒

速度又逐渐减小（图 .（7）—图 .（8）），直到 3(((/+ 时

颗粒以几乎垂直于表面、大小为 $(( &*+ 的速度飞离

基体（图 .（9）—图 .（:））’从颗粒处于最低位置到颗

粒、基体不再有相互作用，这个过程称为反弹阶段 ’
由于射入和反弹时的颗粒速度相差较大，射入阶段

持续大约 0!((/+，而反弹阶段持续大约 !$((/+，后者

是前者的 $—# 倍 ’在颗粒处于最低位置附近的时间

段内，颗粒与基体的结合能达到最小，基体的势能达

到最大，颗粒的变形也达到最大 ’

!"$" 基体的弹性形变、塑性形变

在碰撞过程的每一瞬间基体都同时发生着弹性

形变和塑性形变，图 $ 给出了 03((/+ 和 0((((/+ 时的

基体原子构型 ’ 在 0((((/+ 时系统已基本达到平衡

态，可以认为图 $（4）、图 $（6）的原子局部混乱是基

体产生的塑性变形 ’在图 $（1）、图 $（2）中，塑性形变

区外围还存在一些部分有序结构，表现为在一些特

定方向上基体发生更大的形变 ’ 这种结构在模拟过

程中反复出现、消失，说明是可以恢复的弹性形变构

型 ’（000）是金刚石结构的最紧密面，［00(］是其上的

最密排方向［0!］’在碰撞作用下，由 # 个滑移面、. 个

滑移方向组成的 ; 个滑移系受到相等分切应力，从

而发生多滑移 ’由于同一滑移系下不同滑移层的滑

移距离不同，形成了图 $ 所示现象 ’ 与宏观的高硬

度、高脆性不同，在微纳尺度下单晶硅以可恢复的滑

移结构存储弹性形变能 ’
为了表示出基体的局部塑性变形，对 03((/+，

0((((/+ 的原子构型仅取出 " 方向上厚度为颗粒直

径大小的基体原子得到图 # ’在颗粒射入的过程中，

与颗粒相邻的基体原子层立即非晶化，见图 #（1）’
随着反弹过程中系统的弛豫，被压缩的非晶态层部

分弹性恢复，使其厚度增大 ’ 达到平衡态时，基体表

面形成了半球形的小坑，其直径和深度分别为 0"5
%&，0". %&，如图 #（2）所示 ’由于小坑底部承受的冲

击作用最大，底部非晶层的厚度最大，越往上非晶层

越薄 ’在模拟过程中，没有基体原子被撞出、飞离表

面，因此非晶层具有比金刚石结构更大的原子密度 ’

!"!" 基体的压缩变形、拉伸变形

基体势能反映了单晶硅基体的变形程度，图 !
给出了碰撞过程中基体的平均势能曲线 ’ 在射入阶

段基体势能单调、快速地增大，而在反弹阶段则表现

为振荡地下降，并且当颗粒飞离后基体势能仍在平

衡值附近来回振荡 ’ 对比基体势能曲线（图 !）和系

统的瞬时原子构型（图 .），发现在势能曲线的波峰

时刻，如 03((/+，$0((/+，#!((/+，3(((/+，;.((/+ 等时刻，

对应的基体变形交替为压缩变形和拉伸变形 ’ 在射

入阶段颗粒逐渐嵌入到基体内部，基体经历压缩变

形过程，到 03((/+ 时压缩变形使基体达到势能最大

值（图 .（4））’之后，基体释放压缩弹性形变能、转化

为基体原子向上运动的动能，使得基体的势能减小，

并在 .5((/+ 时达到势能极小值（图 .（6））’转化得来
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的动能使基体原子继续向上运动，将动能转化为基

体的拉伸变形能，在 !"##$% 时基体再次达到势能波

峰（图 &（’）），这时基体处于拉伸变形状态 (同样地，

由于弹性变形能和动能的相互转化，基体从拉伸构

型的势能波峰又转变为压缩构型的势能波峰（图 &
（’）—图 &（)））(整个过程就像压缩后自由释放的弹

簧一样，在各个势能波峰时刻压缩构型和拉伸构型

交替出现 (

图 & 系统的瞬时原子构型

!"#" 碰撞过程的能量转化

碰撞过程中的能量转化决定了颗粒能否获得反

弹、飞离基体的动能 (对比图 * 中基体势能和颗粒质

心速度的变化可知，在 "+##$% 到 &,##$% 的时间段内，

基体从压缩状态的势能波峰转变到势能波谷，而在

同一时间段内颗粒的质心速度从 # 增大到反弹阶段

的最大值 (与之对应，在 !"##$% 到 -"##$% 的时间段内，
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基体从拉伸状态的势能波峰转变到势能波谷，而颗粒

的质心速度明显地减小 !当基体释放压缩变形能时，

基体原子产生向上的运动速度，从而使入射颗粒获得

向上的动能 !而拉伸变形能的释放使基体原子产生向

下的运动速度，阻碍了颗粒的向上反弹，从而减小了

颗粒的速度 !由图 " 可知，正是 #$%%&’ 至 ()%%&’ 期间

释放的压缩变形能给予了颗粒反弹的能量 !

较大的入射速度必然使部分基体原子对颗粒原

子产生排斥力，这部分作用力对颗粒反弹能量的贡

献有多大呢？根据模拟过程中的颗粒、基体结合能

变化曲线，颗粒嵌入越深，结合能越小，说明基体原

子对颗粒作用的整体效果是吸引力 ! 当颗粒获得的

反弹能量大于颗粒、基体的结合能时，颗粒就反弹、

飞离基体表面 !

图 * 基体在 #$%%&’ 时的弹性、塑性形变（+，,）和 #%%%%&’ 时塑性形变（-，.）

图 / #$%%&’（+）和 #%%%%&’（,）时基体内的非晶层
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图 ! 碰撞过程中基体平均势能和颗粒质心 ! 方向速度

"# 结 论

本文应用分子动力学方法模拟了纳米粒子与单

晶硅（$$%）表面碰撞反弹、飞离的现象 &碰撞后基体

表面形成了半球形的小坑，小坑周围的基体原子呈

非晶态 &碰撞中与颗粒相邻的基体原子立即非晶化，

在非晶层外面基体以可恢复的（%%%）［%%$］滑移结构

存储弹性形变能 &在射入过程，基体发生压缩弹性形

变；颗粒反弹时基体势能振荡下降，交替形成压缩形

变构型和拉伸形变构型 &射入过程中存贮的压缩弹

性形变能的释放为颗粒提供了反弹、飞离的能量 &
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