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摘　要　微尺度接触与摩擦行为广泛存在于各种重要工业器件与系统中，随着各类机电系统高集成化和微小

型化的发展，摩擦对器件的影响越发不可忽视．在微 尺 度 下，摩 擦 行 为 表 现 出 对 界 面 粘 性 与 接 触 尺 寸 的 强 依 赖 性，

认识微尺度下静动摩擦转变对控制摩擦、减小能耗具有 重 要 的 意 义．本 研 究 工 作 采 用 分 子 动 力 学 方 法 对 微 尺 度 摩

擦行为的静动转变过程开展了研究，通过发展一系列可 修 正 势 函 数 来 定 量 调 控 摩 擦 界 面 物 性，进 而 阐 明 了 界 面 粘

性与界面接触刚度对静摩擦系数的影响规律并揭示了 两 者 的 竞 争 机 制．此 外，本 工 作 还 研 究 了 微 尺 度 下 临 界 静 摩

擦系数的尺寸效应，观察到了临界静摩擦力的饱和现象并通过接触层云图揭示了饱和现象的微观机制．
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０　引言

摩擦接触是普遍存在于日常生活和工业生产中

的重要界面力学现象．随着人类生活智能化水平的

提高和微纳 制 造 技 术 的 不 断 发 展，许 多 在 环 境、交

通、健康、生物和航空航天等领域拥有重要潜在应用

的新型微纳机电和传感器件不断涌现，由于器件尺

寸急剧减小，材料比表面积迅速增大，摩擦和磨损问

题成了许多微型器件设计和应用的突出瓶颈．因此，

理解并控制摩擦对提高设备可靠性、高效利用能源

等方面有重要的意义［１］．
经典库仑摩擦定律认为接触面积与摩擦系数无

关，摩擦力与法向压力成正比．库仑模型能描述很多

宏观干摩擦现象，但由于实验手段的限制，相当长历

史时间人类都无法清晰观察真实的摩擦界面，因此

对摩擦的机理缺乏本质认识．直到上世纪随着显微

技术的发展，研究者发现宏观看似紧密接触的界面

其实是由许多尺寸不同的 微 小 突 起（ａｓｐｅｒｉｔｙ）接 触

对构成的，因此真实接触面积远小于表观接触面积；

Ｂｏｗｄｅｎ和Ｔａｂｏｒ［２］指出了真实接触面积的重要性，

成为摩擦领 域 继 库 仑 摩 擦 定 律 之 后 又 一 个 重 要 结

论．到本世纪初，Ｆｉｎｅｂｅｒｇ等［３］通过设计精巧的光弹

性滑动实验发现宏观摩擦界面在滑动前的锋面传播

现象，Ｆｉｎｅｂｅｒｇ等［４－６］还通过进一步的实验说明锋面

传播与裂纹扩展的相似性，认为锋面传播动力学也

能用断裂力 学 中 裂 纹 面 能 量 平 衡 的 观 点 来 类 比 研

究．Ｒｕｂｉｎｓｔｅｉｎ等［７］通 过 实 验 研 究 了 界 面 上 不 同 速

度的波各自减少真实接触面积强 弱 程 度；Ｍａｅｇａｗａ
等［８］实验探 究 了 不 均 匀 法 向 载 荷 对 锋 面 传 播 的 影

响；Ｂｒａｕｎ等［９］与Ｔｒøｍｂｏｒｇ等［１０］通过小块－弹簧模

型解 释 了 锋 面 传 播 现 象；Ｋａｔａｎｏ等［１１］以 锋 面 传 播

实验结果为基础，在摩擦系数表达式中添加锋面传

播特征长度 项，拟 合 得 到 新 的 摩 擦 规 律；Ｔｒøｍｂｏｒｇ
等［１２］与Ｂａｒ－Ｓｉｎａｉ等［１３］对慢速锋面向快速锋面转变

提出了不同的机理，前者认为是局部滑动后发生弛

豫导致了转变，后者则认为速度强化机制导致了转

变；Ｂｏｎｆａｎｔｉ等［１４］与Ｂａｒｒａｓ等［１５］使 用 断 裂 力 学 观

点研究微观摩 擦，与 实 验 工 作 进 行 了 联 系．以 上 工

作全面地研究了锋面传播现象，讨论了宏观界面的

摩擦动力学过程．在微观摩擦领域，研究者主要使用

分子动力学模拟与原子力显微镜实验两种手段进行
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研究，Ｙｉｆｅｉ　Ｍｏ等［１６］使用模拟探究了如何定义原子

级接触的真实接触面积；Ｑｕｎｙａｎｇ　Ｌｉ等［１７－１９］使用原

子力显微镜进行了一系列实验，探讨了摩擦的老化

效应（ａｇｅｉｎｇ　ｅｆｆｅｃｔ）与尺度、速度等对摩擦系数的影

响；Ｊｉａｎｐｉｎｇ　Ｇａｏ等［２０］类比气体系统，证明摩擦系统

具有可预测的平均值，对库仑摩擦定律给出了微观

解释．以上工作在微观尺度考察了摩擦行为，提供了

理解宏观摩擦行为的理论依据．
微观尺度下的摩擦行为与宏观摩擦在形式上相

似：都能视为界面间发生了相对滑动．但机制又非常

不同，随着比表面积的减小，界面作用不可忽视．在

静动摩擦转变这方面，Ｆｉｎｅｂｅｒｇ等［２１］通过实验验证

了宏观界面静摩擦系数并不是一个常数，而与法向

压力相关；Ｏｔｓｕｋｉ等［２２，２３］通过有限元模拟讨论了静

摩擦系数随外载和模型尺寸的变化，建立了黏滑阶

段的一维模型；Ｂｉｎｑｕａｎ　Ｌｕａｎ等［２４］通过分子动力学

模拟研究单个突起与不同粘性界面的接触，主要关

注了滑 动 摩 擦 力 的 变 化；Ｊｉａｎｑｉａｏ　Ｈｕ等［２５］通 过 分

子动力学模拟研究了不同尺寸的单个突起的摩擦情

形，考察了突起尺寸、滑动速度、晶体取向等的影响；

Ｚｈａｎｇ等［２６］使用 原 子 力 显 微 镜 探 究 了 界 面 粘 性 对

动摩擦的影响；Ｚｈａｏ　Ｄｅｎｇ等［２７］使用原子力显微镜

研究 石 墨 烯 的 摩 擦，观 察 到 了 负 摩 擦 系 数；Ｐｕｇｎｏ
等［２８］通过类比粘性接头的解，得到预测石墨烯／石墨

烯界面摩擦力的公式，指出当模型在滑动方向足够长

时，摩擦力会发生饱和．这些工作充分体现了界面作

用在微观尺度的重要影响与微观摩擦的独特性．但它

们也存在局限性，具体来说，这些研究往往只关注固

定物性的摩擦界面，而忽略了不同界面基本物性对摩

擦行为的重要影响．这种局限性可能导致我们对摩擦

现象的理解不够全面和深入［２１－２３、２６，２７］．
如上所述，微观尺度下的静动摩擦整体转变过

程还有 待 研 究．本 文 基 于 可 调 控 的 Ｍｏｒｓｅ势 函 数，

采用分子动力学方法模拟了微观尺度不同物性以及

不同接触尺寸的界面静动摩擦转变行为，阐明了界

面物性造成的竞争效应与接触尺寸对摩擦动力学的

影响．

１　模型与方法

本文使用ＬＡＭＭＰＳ［２９］进 行 分 子 动 力 学 模 拟，

采用ＬＪ单位制，能量基准单位为ε０、长度基准单位

为ｒ０、时间基准单位为ｔ０.模拟模型如图１所示，由

两部分组成：刚性基底与弹性块体.基底与块体是同

种ＦＣＣ晶体（晶格常数ａ ■＝ ２ｒ０），晶体取向都为ｘ－
［１００］，y－［０１０］，ｚ－［００１］，块 体 在ｘ，y，ｚ三 个 方 向

的尺寸分 别 为：Ｌ，１５ａ，１２ａ，模 拟 参 数 如 表１所 示.
记体作用势为Ｕ０，界面作用势为Ｕ，Ｕ 等于Ｕ０ 乘上

一个小于１的系数.Ｕ０ 是修正 Ｍｏｒｓｅ势函数［３０］.其

表达式为：

Ｕ０（ｒ）
ε０ ＝

ｅ－２α０（ｒ－ｒ０）－２ｅ－α０（ｒ－ｒ０） （ｒ＜１.１ｒ０）

ａ３ｒ３＋ａ２ｒ２＋ａ１ｒ１＋ａ０ （１.１ｒ０≤ｒ＜ｒｃ）

０ （ｒｃ≤ｒ
■

■

■ ）

（１）

其中Ｕ０（ｒ）是两 个 相 距ｒ的 原 子 之 间 的 势 能，ε０ 是

势能阱深度，ｒ０ 是平衡距离，α０ 控制原子键刚度，截

断半径ｒｃ 是势能作用最远范围.参数ａ０～ａ３ 是保证

势 能 与 作 用 力 连 续 性 的 拟 合 参 数.使 用 该 修 正

Ｍｏｒｓｅ势函数 的 优 势 在 于 能 通 过 改 变 截 断 半 径ｒｃ
来定量调控材料和界面物性［３１－３４］.当原子间距大于

平衡距离１小于ｒｃ 时就会互相吸引，这是界面上黏

附力的来源，因此通过直接取ｒｃ 等于１就能得到无

黏附力界面（即无粘性界面）.刚性基底尺寸足够大，

厚度足够厚，其边界不会对块体的行为造成影响.

表１　模拟参数

Ｔａｂｌｅ　１　Ｐａｒａｍｅｔｅｒｓ　ｆｏｒ　ｔｈｅ　ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ

参数 参数值

时间步长（ｔ０） ０.００１

温度（εｋＢ－１） ０.００１

Ｆｘ－ａｐｐｌｙ加载率ｋ（εｒ－１０ｔ－１０ ） １０－６

模拟过程中，设定模拟边界为ｐｐｓ，先对系统进

行能 量 最 小 化，随后设定ＮＶＥ系综，使用Ｌａｎｇｅｖｉｎ
热浴控 制 系 统 温 度 为０．００１ε／ｋＢ（ｋＢ 是 玻 尔 兹 曼 常

量），得到稳定模型后，在块体的上半部分加载负ｚ方

向的恒定压强σｚｚ＝－０.３３３εｒ－３０ ，此过程中系统保持

平衡，随后从０开始线性加载ｘ方向推力Ｆｘ－ａｐｐｌｙ.
本文对不同 界 面 势 能Ｕ 对 摩 擦 的 影 响 以 及ｘ

方向长度Ｌ 对摩擦的影响进行了研究.在研究Ｕ 影
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图１　（ａ）模型示意图，亮蓝色部分为推力Ｆｘ－ａｐｐｌｙ加载区域，当研究界面势能影响时分别在块体左端与中部加载，当讨论模

型长度影响时，只在块体中部加载；（ｂ）分子动力学模型图［３５］

Ｆｉｇ．１　（ａ）Ｓｃｈｅｍａｔｉｃ　ｉｌｌｕｓｔｒａｔｉｏｎ　ｏｆ　ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ　ｍｏｄｅｌ．Ｔｈｅ　ｂｒｉｇｈｔ　ｂｌｕｅ　ｐａｒｔ　ｒｅｐｒｅｓｅｎｔｓ　ｔｈｅ　ｌａｔｅｒａｌ　ｆｏｒｃｅ　Ｆｘ－ａｐｐｌｙｌｏａｄｉｎｇ　ａｒｅａ．

Ｗｈｅｎ　ｓｔｕｄｙｉｎｇ　ｔｈｅ　ｅｆｆｅｃｔ　ｏｆ　ｉｎｔｅｒｆａｃｉａｌ　ｐｏｔｅｎｔｉａｌ　ｅｎｅｒｇｙ，ｉｔ　ｉｓ　ｌｏａｄｅｄ　ｉｎ　ｔｈｅ　ｌｅｆｔ　ｅｎｄ　ａｎｄ　ｍｉｄｄｌｅ　ｏｆ　ｔｈｅ　ｂｌｏｃｋ，ｒｅｓｐｅｃ－

ｔｉｖｅｌｙ．Ｗｈｅｎ　ｓｔｕｄｙｉｎｇ　ｔｈｅ　ｅｆｆｅｃｔ　ｏｆ　ｍｏｄｅｌ’ｓ　ｌｅｎｇｔｈ，ｉｔ　ｉｓ　ｏｎｌｙ　ｌｏａｄｅｄ　ｉｎ　ｔｈｅ　ｍｉｄｄｌｅ　ｏｆ　ｔｈｅ　ｂｌｏｃｋ；（ｂ）Ｓｃｈｅｍａｔｉｃ　ｉｌｌｕｓ－

ｔｒａｔｉｏｎ　ｏｆ　ｍｏｄｅｌ，ｏｂｔａｉｎｅｄ　ｆｒｏｍ　ＯＶＩＴＯ　ｐｏｓｔ－ｐｒｏｃｅｓｓｉｎｇ　ｓｏｆｔｗａｒｅ［３５］

图２　改变界面势能与粘性模拟结果，横轴是Ｕ 与Ｕ０ 的比值，纵轴是静 摩 擦 系 数μｓ，黑 色 实 心 圆 圈 代 表 有 粘

性模型，红色空心圆圈代表无粘性模型

Ｆｉｇ．２　Ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ　ｒｅｓｕｌｔｓ　ｏｆ　ｃｈａｎｇｉｎｇ　ｉｎｔｅｒｆａｃｅ　ｐｏｔｅｎｔｉａｌ　ｅｎｅｒｇｙ　ａｎｄ　ｖｉｓｃｏｓｉｔｙ．Ｔｈｅ　ｈｏｒｉｚｏｎｔａｌ　ａｘｉｓ　ｉｓ　ｔｈｅ　ｒａｔｉｏ

ｏｆ　Ｕｔｏ　Ｕ０，ａｎｄ　ｔｈｅ　ｖｅｒｔｉｃａｌ　ａｘｉｓ　ｉｓ　ｔｈｅ　ｓｔａｔｉｃ　ｆｒｉｃｔｉｏｎ　ｃｏｅｆｆｉｃｉｅｎｔμｓ．Ｂｌａｃｋ　ｓｏｌｉｄ　ｃｉｒｃｌｅ　ｒｅｐｒｅｓｅｎｔｓ　ｖｉｓｃｏｕｓ

ｍｏｄｅｌｓ，ｗｈｉｌｅ　ｒｅｄ　ｈｏｌｌｏｗ　ｃｉｒｃｌｅ　ｒｅｐｒｅｓｅｎｔｓ　ｎｏｎ－ｖｉｓｃｏｕｓ　ｍｏｄｅｌｓ

响时，固定模型长度Ｌ为１００ａ，选 取８种 由 弱 到 强

的界面势能Ｕ（０.０００５Ｕ０－０.０１Ｕ０），计 算 有 粘 性 情

形与无粘性情形，并分别从块体左端与中部进行切

向加载.在研究Ｌ影响时，选取三种势能（０.００１Ｕ０、

０.０１Ｕ０、０.１Ｕ０），Ｌ从３０ａ到８００ａ之 间 变 化，只 考

虑粘性界面，从块体中部切向加载.
取块体与基 体 的ｘ方 向 作 用 力 为 界 面 摩 擦 力

Ｆｘ，Ｆｘ 的峰值 作 为 极 限 静 摩 擦 力，在Ｆｘ 突 破 极 限

静摩擦力后模拟停止.取极限静摩擦力与法向载荷

的比 值 为 静 摩 擦 系 数μｓ.将 块 体 最 底 部 厚 度 为２ａ
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的一层定义 为 接 触 层，通 过Ｐｙｔｈｏｎ后 处 理 得 到 接

触层不同位置的信息.

２　界面粘性与接触刚度的竞争机制

本小节通过调控界面势能Ｕ 与界面粘性，阐明

了静摩擦系数随界面势能的非线性变化现象.如图

２所示，给出了不同界面势能下不同区域加载的 静

摩擦系数变化规律.
无论是左端加载还是中部加载，在界面势能强

度较低时（Ｕ／Ｕ０≤０.００５），静摩擦系数μｓ 随界面势

能强度 增 加 而 逐 渐 减 小，且 有 无 界 面 粘 性 不 影 响

μｓ，表现出对界面粘性的弱依赖性；当界面势能强度

较高时（Ｕ／Ｕ０＞０.００５），无粘性模型的μｓ 几乎不再

随界面势能强度变化，而有粘性模型的μｓ 随着界面

强度增加而不断增加，无粘性模型与有粘性模型μｓ
的差别界面强度随着增加而越发显著.图２说明静

摩擦系数μｓ 随界面势能Ｕ 是非线性变化的.
图３是 块 体 与 基 底 平 衡 时 的 界 面 势 能 面 示 意

图，由于块体与基底都是ＦＣＣ晶 体，其 表 面 的 势 能

面是周期的，当界面受压，块体与基底的势能面会互

相嵌入一定距离，设平衡距离为ｈ.在Ｕ 不变时，外

界压力越大，ｈ越大，势能面越难以发生侧向错 动，

摩擦力越大，当ｈ达到界面势阱最深处时抗拒稳定

势能面滑动的力最大，记为γ.由于在弹性变形前提

下，很难将界面压缩到势阱最深处，可以合理假设γ
是常数.

图３　平衡界面的势能面示意图

Ｆｉｇ．３　Ｓｃｈｅｍａｔｉｃ　ｉｌｌｕｓｔｒａｔｉｏｎ　ｏｆ　ｐｏｔｅｎｔｉａｌ　ｅｎｅｒｇｙ　ｓｕｒｆａｃｅ　ｏｆ　ｂａｌａｎｃｅ　ｉｎｔｅｒｆａｃｅ

　　由图３可知，此时摩擦力来源为两部分：势能面

抵抗滑动的阻力与界面间吸引力（黏附力）.势能面

抵抗滑动阻力在形式上类似宏观界面几何互锁的影

响，然而由于原子间排斥力相当大，在弹性前提下块

体与基底之间是不可能有实际接触的.所以界面上

的“互锁”是势能面之间的互锁，可以用界面法向接

触刚度来描述互锁深度.在法向外载恒定时，界面势

能Ｕ 越小，法向接触刚度越小，平衡距离ｈ（即互锁

深度）越大，因此势能面抵抗滑动阻力越大，但粘性

与Ｕ 成比例，此时粘性提供黏附力变小.还要注意，

当Ｕ 改变时，势 能 面 形 状 会 发 生 改 变，本 文 忽 略 势

能面形状变化影响，因为在弹性范围内模型所受法

向外载并不大，势能面被压缩程度非常小.
因此，在平衡界面上摩擦力组成为：抵抗稳定势

能面滑动的 力λγ（界 面 法 向 接 触 刚 度 的 影 响）与 抗

拒剪切的黏附力η（粘性的影响）.
于是摩擦力可以写成：

ｆｆ＝η＋λγ （２）

则静摩擦系数μｓ 为：

μｓ＝
Ｆｆ
ＦＮ＝

η
ＦＮ
＋λＦＮ

γ （３）

对于无粘性模型有：

μｓ＝
Ｆｆ
ＦＮ＝

λ
ＦＮ
γ （４）

其中λ是小于１的、与法向力相关的正数，η与势能

成正比.对于式（２），前人已经提出类似的摩擦力构

成［２０］，但没 有 指 出 接 触 刚 度 与 粘 性 之 间 的 竞 争 机

制.在我们的模型中，法向载荷不变，只改变了界面

势能Ｕ.当Ｕ 很小时，黏附力η很小，摩擦力来源几

乎就是λγ，μｓ 约 等 于λ
ＦＮ
γ，当Ｕ 缓 慢 增 加，ｈ减 小，

势能面滑动更容易，λ减小，因此μｓ 会减小，这个阶

段粘性几乎不起作用（Ｕ／Ｕ０≤０.００５），接 触 刚 度 主

导摩擦，因此图２中粘性模型与无粘性模型的μｓ 一

致.当Ｕ 继续增加到足够大（Ｕ／Ｕ０＞０.００５），界 面

刚度越来越大，平衡距离ｈ稍作改变就能与法向载

荷平衡，因此界面法向接触刚度的贡献λγ几乎不变，
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所以无粘性时μｓ 随Ｕ 增加几乎不变.此时黏附力η
随Ｕ增加，影响不可忽视，界面粘性开始主导摩擦，因

此有粘性模型的μｓ 会随Ｕ增加而显著增加.
下面分别考虑界面粘性与法向接触刚度的影响

来继续论证上述竞争机制.考虑粘性影响时，对块体

施加沿ｚ轴正向准静态增加的拉力，此时势能面错

动不会阻碍拉开过程，即排除了界面法向接触刚度

的影响，抵抗拉开过程的阻力就是块体与基底的吸

引力，它全部由黏附力贡献.在拉开过程中，吸引力

会先增大后减小，用吸引力最大值表征黏附力，将其

除以接触面积，就得到该界面势能下单位面积所受

黏附力.图４（ａ）是单位面积黏附力Ｆｖｉｓｃｏｓｉｔｙ随Ｕ 的变

化，Ｆｖｉｓｃｏｓｉｔｙ与Ｕ 成 线 性 关 系.在Ｕ／Ｕ０≤０.００５时，

Ｆｖｉｓｃｏｓｉｔｙ的影响很小，可以忽略.由于黏附力只与原子

间距相关，与作用方向无关，因此Ｆｖｉｓｃｏｓｉｔｙ能表征（２）

式中粘性对摩擦力的贡献η.

图４　（ａ）不同界面势能模型的单位面积黏附力；（ｂ）不同界面势能的无粘模型不同法向压强下的静摩擦系数

Ｆｉｇ．４　（ａ）Ｖｉｓｃｏｓｉｔｙ　ｆｏｒｃｅ　ｐｅｒ　ｕｎｉｔ　ａｒｅａ　ｏｆ　ｍｏｄｅｌｓ　ｗｉｔｈ　ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ　ｉｎｔｅｒｆａｃｅ　ｐｏｔｅｎｔｉａｌ　ｅｎｅｒｇｉｅｓ；（ｂ）Ｓｔａｔｉｃ　ｆｒｉｃｔｉｏｎ　ｃｏｅｆｆｉ－

ｃｉｅｎｔ　ｏｆ　ｎｏｎ　ａｄｈｅｓｉｖｅ　ｍｏｄｅｌｓ　ｗｉｔｈ　ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ　ｉｎｔｅｒｆａｃｅ　ｐｏｔｅｎｔｉａｌ　ｅｎｅｒｇｉｅｓ　ｕｎｄｅｒ　ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ　ｎｏｒｍａｌ　ｐｒｅｓｓｕｒｅｓ

　　图４（ｂ）是取Ｕ 为０.００１Ｕ０，０.０１Ｕ０，０.１Ｕ０，对

无粘模型 中 部 加 载 改 变 法 向 压 强σｚｚ（即 法 向 外 载

ＦＮ）的模拟结果，此时摩擦系数等于λ
ＦＮ
γ，对所有势

能，摩擦系数随着ＦＮ 增加而减小.假设γ不随外载

变化，这是因为ＦＮ 增加会使势能面平 衡 距 离ｈ增

加，λ随之增加，但λ增加的幅度没有ＦＮ 大，因此最

终摩擦系数随着ＦＮ 增加而减小.对Ｕ 为０.１Ｕ０ 模

型，当增加ＦＮ 足 够 大 时（σｚｚ≥０.６６６εｒ－３０ ），摩 擦 系

数不再变化，这是因为界面势能已足够大，在压缩到

一定程度时平衡距离ｈ稍微改变就能与法向载荷平

衡.
本文继续通过如下模拟来讨论势能面法向接触

刚度的影响，同时说明γ与势能面形状不变的假设

的合理性.如下图所示.
使用界 面 势 能Ｕ＝０.００１Ｕ０ 的 模 型 来 进 行 模

拟，不考虑界面粘性，“ＶＬ”代表“Ｖｅｌｏｃｉｔｙ　Ｌｏａｄ”．此

时不加载法向力与切向外载，并限制块体在y、ｚ方

图５　速度加载计算无粘性模型受力示意图

Ｆｉｇ．５　Ｓｃｈｅｍａｔｉｃ　ｄｉａｇｒａｍ　ｏｆ　ｃａｌｃｕｌａｔｉｎｇ　ｆｏｒｃｅ　ａｃｔｉｎｇ　ｏｎ　ａ

ｖｅｌｏｃｉｔｙ　ｌｏａｄｉｎｇ，ｎｏｎ－ｖｉｓｃｏｕｓ　ｍｏｄｅｌ

向运动，只 允 许 块 体 在ｘ方 向 运 动；通 过 恒 定 速 度

加载，让块体向ｘ轴正方向滑动.由于块体在ｚ方向

上被严格限制，不允许发生任何运动，这相当于将势

能面嵌入到势能阱的最深处，由于界面无黏附力，块

体受到的摩擦力完全由法向接触刚度贡献，此时也

就达到了势能面抵抗错动阻力的极值.
上图是无粘模型块体与基底不同间距时（间距
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图６　块体与基底不同间距时的块体所受摩擦力

Ｆｉｇ．６　Ｔｈｅ　ｆｒｉｃｔｉｏｎａｌ　ｆｏｒｃｅ　ａｃｔｉｎｇ　ｏｎ　ｔｈｅ　ｂｌｏｃｋ　ｗｈｅｎ

ｔｈｅ　ｄｉｓｔａｎｃｅ　ｂｅｔｗｅｅｎ　ｔｈｅ　ｂｌｏｃｋ　ａｎｄ　ｔｈｅ　ｓｕｂ－

ｓｔｒａｔｅ　ｉｓ　ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ

分别为０.０１、０.１、０.３、０.５、０.６、０.８、１）摩擦力随块

体滑动位移变化情况.首先，对于间距大于０.６的模

型，块体所受摩擦力一直是０，这是因为模拟中取消

了界面粘性，间距大于０.６时块体与基底之间没有

吸引力，此时势能面几乎不被压缩，块体滑动不会受

到任何阻力.其次，对于间距小于０.６的模型，块体

所受摩 擦 力 完 全 一 致，并 表 现 出 周 期 性（周 期 为

■２），这是因为约束了块体ｚ方向运动，只要势能面

开始嵌入，滑动后就会嵌入到势阱最深处，与初始间

距无关.又由于块体与基底材料晶格常数ａ ■＝ ２，则

势能面周期 也 为■２，这 正 是 摩 擦 力 的 周 期.此 时 摩

擦力数值非常大，这说明本文模型所加法向载荷远

没有将势能面充分压缩，再次说明假设γ为常数并

忽略势能面形状改变的影响是合理的.还要注意，尽

管改变Ｕ 相当于同时改变了法向接触刚度与粘性，

但由于在Ｕ 比较大时势能面压缩程度非常轻微（因

为我们施加的恒定法向外载一直在弹性范围内，相

对来说很小），平衡距离ｈ改变也微乎其微，因此法

向接触刚度即使变化也不造成势能面压缩情况显著

变化.所以尽管法向接触刚度也在变化，但认为粘性

主导了Ｕ 比较大时的界面摩擦依然是合理的.
模 拟 结 果 揭 示 法 向 力 的 变 化 会 影 响 静 摩 擦 系

数，这与Ｆｉｎｅｂｅｒｇ等［２１］的宏观实验 结 果 是 一 致 的，

对于原子级光滑界面的摩擦，晶体界面非公度接触

时可能会出现结构超滑现象［３６］，我们的模拟并不涉

及此方面.

３　模型滑动方向的长度对摩擦的影响

本小节通过选取不同界面势能，调控界面长度，

观察到极限静摩擦力的饱和现象.如图７所示，给出

了不同界面势能下不同长度模型的极限静摩擦力与

静摩擦系数变化规律.

图７　不同界面势能模型改变ｘ方向长度的模拟结果

Ｆｉｇ．７　Ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ　ｒｅｓｕｌｔｓ　ｏｆ　ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ　ｉｎｔｅｒｆａｃｅ　ｐｏｔｅｎｔｉａｌ　ｅｎｅｒｇｙ　ｍｏｄｅｌｓ　ｃｈａｎｇｉｎｇ　ｍｏｄｅｌ　ｌｅｎｇｔｈ
　

　　图７（ａ）是极限 静 摩 擦 力Ｆｆ－ｓｔａｔｉｃ的 变 化，对 三 种

界面势能，Ｆｆ－ｓｔａｔｉｃ随着Ｌ的增加首先会增加，Ｌ增加

到一定程度（转变长度Ｌｃ）后Ｆｆ－ｓｔａｔｉｃ饱和，不再随Ｌ
增加而变 化.其 中０.００１Ｕ０ 模 型 的 转 变 长 度Ｌｃ 在
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２００ａ附 近，０.０１Ｕ０ 与０.１Ｕ０ 转 变 长 度 在５００ａ附

近，说明Ｕ 较小时Ｌｃ 随着Ｕ 增加而增加，当Ｕ 足够

大时Ｌｃ 不再变化.图７（ｂ）是静摩擦系数μｓ 的变化.
模拟中保持法向压强σｚｚ不变，因此法向力ＦＮ 随Ｌ

线性增 加，由 于Ｆｆ－ｓｔａｔｉｃ增 加 幅 度 远 不 如ＦＮ 增 加 幅

度，因此μｓ 随Ｌ增加不断减小.通过对接触层进行

详细分析，我们认为极限静摩擦力随接触长度饱和

是界面摩擦动力学过程随接触长度的变化导致的.

图８　Ｕ 为０.００１Ｕ０、Ｌ分别为５０ａ、２００ａ、８００ａ模型的接触层云图，横轴代表模拟时间，纵轴代表模型长度，色温越高代表

数值越大.黑色实线标记达到静摩擦极限Ｆｆ－ｓｔａｔｉｃ的 时 刻.圆 圈 标 记 或 三 角 标 记 代 表 该 时 刻 的 接 触 层 上 的 极 值（圆 圈

标记对应ｘ轴正方向传播，三角标记对应ｘ轴负方向传播）.（ａ）－（ｃ）切应力云图；（ｄ）－（ｆ）应力比云图

Ｆｉｇ．８　Ｃｏｎｔａｃｔ　ｌａｙｅｒ　ｃｌｏｕｄ　ｍａｐｓ　ｆｏｒ　ｍｏｄｅｌｓ　ｗｉｔｈ　Ｕｏｆ　０．００１　Ｕ０，ａｎｄ　Ｌｏｆ　５０ａ，２００ａ，ａｎｄ　８００ａ，ｒｅｓｐｅｃｔｉｖｅｌｙ．（ａ）－（ｃ）

Ｓｈｅａｒ　ｓｔｒｅｓｓ　ｃｌｏｕｄ　ｍａｐｓ；（ｄ）－（ｆ）Ｓｔｒｅｓｓ　ｒａｔｉｏ　ｃｌｏｕｄ　ｍａｐｓ
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　　图８展示了不同长度模型接触层切向应力与应

力比云图，说明原子级光滑界面的静动摩擦转变是

一个“局部形核 －扩展”过程.图８（ａ）－（ｃ）是接触层切

应力τｘｚ云图，对于Ｌ较小的模型（Ｌ＜５０ａ），切应力

的极值分布很分散，界面上大部分区域切应力都会

增加，大部分界面都是局部滑动形核的区域.对于Ｌ

较大的模型（Ｌ≥２００ａ），τｘｚ极值只分布在模型中部，

即加载区域附近，形成一个切应力局部集中的“核”.

在局部没有达到静摩擦极限时，应力集中使切应力

极值分布在加载区域（中部）.在充分形核后，局部切

应力不断增加，接触层中部率先达到局部极值，发生

局部滑动，切应力极值分布区域开始向ｘ轴正负方

向扩展.图８（ｄ）－（ｆ）是接触层切应力与法向应力的

应力比（τｘｚ／σｚｚ）云 图，应 力 比 极 值 分 布 同 样 先 集 中

在加载区域，在形核充分后向两端传播.应力比形式

上与静摩擦系数非常相似，我们可以认为局部滑动

前一刻的应力比极值就是局部摩擦系数（注意到每

一时刻接触层上都存在应力比极值，但并非每个时

刻都可以视为静摩擦系数）.

以上“局 部 形 核 －扩 展”过 程 是 准 静 态 的，切 应

力极值传播速度和应力比极值传播速度都非常慢.

图９是Ｕ 为０.００１Ｕ０ 模 型 切 应 力 极 值 传 播 速 度 与

应力比极值传播速度随长度变化的结果.这些速度

都在１０－４量级，而体材料的纵波波速ｖＬ 为：

图９　Ｕ 为０.００１Ｕ０ 模型的接触层切应力极值与应力比极

值传播速度.ｘ＋（－）代表ｘ轴正向（负向）

Ｆｉｇ．９　Ｔｈｅ　ｓｈｅａｒ　ｓｔｒｅｓｓ　ｐｅａｋ　ａｎｄ　ｓｔｒｅｓｓ　ｒａｔｉｏ　ｐｅａｋ　ｐｒｏｐａ－

ｇａｔｉｏｎ　ｓｐｅｅｄ　ｏｆ　ｔｈｅ　ｃｏｎｔａｃｔ　ｌａｙｅｒ　ｉｎ　ｔｈｅ　ｍｏｄｅｌ　ｗｉｔｈ

Ｕ＝０.００１Ｕ０.ｘ＋（－）ｒｅｐｒｅｓｅｎｔｓ　ｔｈｅ　ｐｏｓｉｔｉｖｅ

（ｎｅｇａｔｉｖｅ）ｄｉｒｅｃｔｉｏｎ　ｏｆ　ｘａｘｉｓ

ｖＬ＝ Ｅ■ρ＝１０.３３
ｒ０
ｔ０

（５）

对比不同Ｌ结果，在准静态切向加载条件下，Ｌ
较小时界面没有足够区域让局部滑动的核传播，在

形核不充分时就发生了整体滑动.Ｌ增加时，界面局

部滑动的核传播的区域不断增加，形核越来越充分，

摩擦力也随之 增 加.在Ｌ增 加 到 足 够 大 时，形 核 足

够充分，局部形核区域的摩擦力提供了绝大部分界

面摩擦力，此 时Ｌ 继 续 增 加 极 限 静 摩 擦 力 不 会 增

加，发 生 饱 和.对 于 极 限 静 摩 擦 力 饱 和 现 象，Ｐｕｇｎｏ
等［２６］模拟了石墨烯薄片在石墨烯基底上滑动，也得

出了薄片长度增长摩擦力会先增加再饱和的结论，

但这个解只适用于薄片.他们预测摩擦力饱和长度

Ｌｃ 的公 式 中 包 含 界 面 剪 切 强 度Ｇ，认 为Ｇ越 大Ｌｃ
会越小.剪切强度Ｇ与界面强度Ｕ 成 正 比，本 研 究

工作表明Ｌｃ 与 会 随 着Ｇ增 加 而 增 加，但 不 会 一 直

增加，这是模型维度增加所导致的.

Ｈｕｒｔａｄｏ等［３７］讨论 了 单 个ａｓｐｅｒｉｔｙ的 摩 擦，也

提出了摩擦应力与接触尺寸相关．他们认为接触边

缘的应力集中会导致摩擦滑移的不稳定性，这意味

着界面局部会产生位错，从而导致摩擦应力与接触

尺寸的依赖性．在本文的模拟中通过倒圆角规避块

体边缘应力集中现象，同时载荷水平比较低，块体变

形始终在弹性范围内，因此模拟结果显示的尺寸效

应完全是基于界面摩擦动力学的，材料内部不产生

位错．同时本文模拟的是三维块体的摩擦，更侧重接

触面整体情况的考量，而 Ｈｕｒｔａｄｏ等讨论的是单个

ａｓｐｅｒｉｔｙ的摩擦，相当于考察一个局部接触．因此几

何上的差异与考察角度的不同也是模型结果不同的

重要原因．
另外，Ｆｉｎｅｂｅｒｇ等［２］的 宏 观 实 验 中 所 得 到 的 锋

面传播速度要快的多，在低界面强度以及无粘性的

一些模拟结果中，我们同样观察到了与材料波速相

当的传播现象，粘性可能对局部滑动锋面传播速度

有重要影响．

４　结论

综上所述，我们基于可调控的修正 Ｍｏｒｓｅ势函

数，使用分子动力学方法模拟了原子级光滑界面的
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静动摩擦转变过程．主要结论有：

（１）原子级光滑界面的摩擦力来源为法向接触

刚度的贡献与界面粘性的贡献．在法向外载恒定时，

刚度与粘性的竞争会让 静 摩 擦 系 数μｓ 随 界 面 强 度

Ｕ 非线性变化.当Ｕ 较 小 时，界 面 接 触 刚 度 会 主 导

摩擦行为，μｓ 会随Ｕ 增加而减小，粘性影响微弱；当

Ｕ 较大时，界面 粘 性 会 主 导 摩 擦 行 为，μｓ 会 随Ｕ 增

加而增加，接触刚度影响微弱．
（２）对原子 级 光 滑 接 触 界 面，极 限 静 摩 擦 力 不

会随着滑动方向上接触尺寸增加而无限增加，会在

接触长度足够长时发生饱和，这是因为接触长度足

够长时有充足区域让局部区域“形核”然后传播．
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