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金属铜纳米切削的分子动力学模拟
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摘要：微纳米科技的发展和器械的小型化对精细加工过程提出了更高的要求，深入理解微纳米的切削规律至

关重要。本文运用分子动力学方法，对大尺寸的单晶及多晶铜进行了切削深度为０．１μｍ的计算模拟，并就切削过
程中单晶和多晶内部微结构演化、温度及切削力变化进行了分析及对比。结果表明：多晶铜在切削过程中位错滑

移集中在刀具前沿几个晶粒内，对未切削工件区域的影响较小，温度分布更为集中，切削力也略小于单晶。
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　引言

高精度纳米尺度切削加工是未来工业发展趋

势。在纳米尺度切削加工时，通常只有几层到几十

层原子从工件表面被剥离，表面效应和尺度效应十

分显著，尚不清楚传统的宏观连续介质的一些准则

是否适用，用传统试验手段进行研究也变得十分困

难，因此有必要借助计算与模拟的方法对微观尺度

的金属切削过程进行研究。

分子动力学模拟是研究微纳米尺度物理现象的

有效方法，已经被广泛应用于纳米材料的加工工艺

以及纳米切削过程的研究。ＭａｅｋａｗａＫ．等［１］用分

子动力学研究了刀具与工件之间的摩擦以及刀具的

磨损；ＫｏｍａｎｄｕｒｉＲ．等［２］用分子动力学研究了刀具

形状与切削力的关联；ＳｕＨ．等［３］用分子动力学研

究了切削速度对工件内部结构及切屑形态的影响。

上述纳米尺度切削研究的切削深度大多在１０ｎｍ以
下，近期工艺水平很难达到要求。

本文采用大规模分子动力学模拟，对单晶和多

晶铜（Ｃｕ）展开切削深度为１００ｎｍ（０．１μｍ）的研究，
达到了可以与已有精细切削试验相比对的结果，对

切削过程中单／多晶的内部结构演化、温度分布及切
削力变化进行分析，以更好地理解切削机制及提高

微纳米加工工艺。
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　模型与方法
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　势函数
势函数的精确度影响到系统原子间相互作用力

的大小，因此也会对模拟结果产生影响。作为多体

势的嵌入原子势（ＥｍｂｅｄｄｅｄＡｔｏｍＭｅｔｈｏｄ，ＥＡＭ）经
常被应用于金属原子系统的模拟，具体形式为

Ｅｉ＝Ｆα ∑
ｊ≠ｉ
ρα（ｒｉｊ[ ]）＋１２∑ｊ≠ｉφαβ（ｒｉｊ） （１）

式中，α和β分别表示原子 ｉ和原子 ｊ的类型；Ｆ为
嵌入能，是原子电子密度ρ的函数；φ为原子间的对
势函数。本文切削工件 Ｃｕ－Ｃｕ间的势函数即为
ＥＡＭ势函数，各参数取值参考文献［４］。

切削刀具为金刚石，Ｃｕ－Ｃ之间的势函数为
Ｍｏｒｓｅ势，具体形式为

Ｅｉ＝∑
ｉ≠ｊ
Ｄ０［ｅ

－２σ（ｒｉｊ－ｒ０）－２ｅ－σ（ｒｉｊ－ｒ０）］ （２）

式中，Ｄ０为势阱深度；σ为刚度参数；ｒ０为原子ｉ和ｊ
的平衡位置［５］。由于金刚石的硬度远大于晶体Ｃｕ，
因此在切削过程中将金刚石视为刚体。
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　切削模型
切削模型如图 １所示，作为工件的单晶／多晶

Ｃｕ尺寸为１２００ａ０×６００ａ０×４ａ０（ａ０为 Ｃｕ的晶格常
数，ａ０＝３．６１５?），大约８６５万个原子。将垂直于纸
面的厚度方向设置为周期性边界条件，而在底部和

左边的１０层原子设置为边界原子，紧邻着它们的
１０层原子为恒温原子，内部切削区域为牛顿原子
区，初始统计温度设为３００Ｋ。

图１　切削示意图

由于金刚石刀具内部与工件的距离远大于 Ｃｕ
－ＣＭｏｒｓｅ作用势的截断距离，为了节省计算量，刀
具只保留宽度稍大于截断距离的边界处原子。刀具

底部和左边宽度均设为 ３．６１５ｎｍ，刀角的半径为
１ｎｍ，刀具共计约有１６．７万个原子。金刚石刀具的
前刀角为 α＝２０°，后刀角为０°，在切削中不考虑刀
角的反转即此刀角切削中保持不变。切削速度设置

为１００ｍ／ｓ。
图２是工件单晶和多晶 Ｃｕ经能量最小化处理

后的初始结构，由 Ｖｏｒｎｏｉ方法构建多晶内部晶粒，
每个晶粒的初始尺寸半径约为３１ｎｍ。

图２　单晶和多晶Ｃｕ的初始结构
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　试验结果与分析
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　切削过程中的结构分析
对金属微观结构进行分析一般采用公共近邻分

析方法（ＣｏｍｍｏｎＮｅｉｇｈｂｏｒＡｎａｌｙｓｉｓ）。图 ３是单晶
Ｃｕ切削距离分别为 １０ｎｍ、２０ｎｍ、３０ｎｍ、５０ｎｍ时的
原子构型图，其中深蓝色原子为ＦＣＣ，亮兰色原子为
ＨＣＰ，红色的为无序原子。由图可知，刀具尖端发生
位错，在切削前端形成了一块位错区，该区的位错一

部分向上扩展至单晶表面，另一部分向前滑移。位

错的交割和相互作用使得内部完整晶格紊乱错动。

由于切削前方没有晶界的阻挡，单晶中原完整晶格

结构受切削破坏的区域较大。

（ａ）　　　　　　　　　　　　（ｂ）

（ｃ）　　　　　　　　　　　　（ｄ）

图３　单晶Ｃｕ切削过程中的内部结构演化

图４是多晶 Ｃｕ切削距离分别为 ５ｎｍ、１０ｎｍ、
１５ｎｍ、５０ｎｍ、１００ｎｍ时的原子构型图（只截取受影响
的右半边区域）。图４ａ－图４ｃ清晰显示了位错穿
过晶界的过程：从刀尖附近区域发射的位错先滑移

到晶界附近，与晶界相互作用或部分被吸收导致晶

界的完整性遭到破坏，新的位错从被破坏的晶界产

生滑移进入第二个晶粒；随着刀具的前进，邻近晶粒

的晶界不断被破环，持续产生发射的位错和在刀尖

压力作用下大量产生的无序原子就形成一条微型的

塑性带（见图４ｄ和图４ｅ）。该过程类似于文献［６］
中的微米切削试验。另外，不同于单晶切削，由于有

了晶界的阻挡，多晶切削过程中对整个工件原内部

结构的破坏及影响区域较小。

（ａ）　　　　　　　　　　　　（ｂ）

（ｃ）　　　　　　　　　　　　（ｄ）

（ｅ）

图４　多晶Ｃｕ切削过程中的内部结构演化
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　切削过程中的温度分析
图５是单晶 Ｃｕ切削距离分别为１８ｎｍ、５４ｎｍ、

７２ｎｍ、１０８ｎｍ时的区部温度分布图。温度计算方法
为取刀具附近３０ｎｍ×３０ｎｍ的区域平均分成３０×
３０个小格子，对每一个小格子内的原子视为处于同
一温度，进行统计计算。由图５ａ可以看出，刀尖处
的温度最高，约为１２００Ｋ；随着切削的进行，一条斜
穿工件的高温带逐渐形成（见图５ｂ和图５ｃ），但由
于单晶Ｃｕ的热导性能优异，导致了热量无法聚集
而迅速扩散到工件其他区域，最终使整个工件温度

普遍升高（见图５ｄ）。
图６是多晶 Ｃｕ切削距离分别是１８ｎｍ、５４ｎｍ、

１２６ｎｍ、１６２ｎｍ时的区部温度分布图。由图６ａ可以
看出，刀尖处温度最高，大约为１２００Ｋ，这点与单晶
相同；但在切削过程中高温区域逐渐集中于刀具与

工件接触面（见图６ｂ和图６ｃ），最终形成一条沿接
触面的高温层，而且向内部成一定的梯度分布（见

图６ｄ）。其原因在于多晶的晶格方向不一，晶界对
声子和电子有散射作用，导热性比单晶差，故而摩擦

及原子相互作用产生的热量无法迅速扩散，随着切

削的进行，接触面的温度也越来越高。

（ａ）１８ｎｍ　　　　　　　　　　　　（ｂ）５４ｎｍ

（ｃ）７２ｎｍ　　　　　　　　　　　　（ｄ）１０８ｎｍ

图５　单晶Ｃｕ在不同切削距离时的温度分布

采用测温仪器测量切削过程中刀具及工件的温

度较为困难，尤其是当工件尺寸很小时。ＳｕｔｔｅｒＧ．
等［６］和ＡｂｕｋｈｓｈｉｍＮ．Ａ．等［７］分别用较为精细的试

验手段测得切削厚度为０．５ｍｍ的中碳钢以及切削
厚度为０．０４ｍｍ的高强合金钢时，刀尖部分的温度
都是全区域最高，分别约为８２５℃（１１０２Ｋ）及８５０℃

（１１２３Ｋ），其它区域则稍低。另外，在中碳钢的切削
试验中，刀具前沿观察到一条平均温度为８００℃左
右的高温带。由此可见，试验中的温度计算分析与

实际切削具有很好的一致性。

（ａ）１８ｎｍ　　　　　　　　　　　　（ｂ）５４ｎｍ

（ｃ）１２６ｎｍ　　　　　　　　　　　　（ｄ）１６２ｎｍ

图６　多晶Ｃｕ在不同切削距离时的温度分布
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　切削过程中的切削力分析
图７是不同切削距离下单晶和多晶 Ｃｕ的切削

力及纵向力的数值。对比可知，两者在纵向力（与

切削方向垂直方向上的力）基本上没有差别，都是

在平均值约０．２Ｎ／ｍｍ附近波动。刀具从初始接触
工件到完全接触的过程，导致两者的切削力（Ｐｒｉｎｃｉ
ｐａｌＦｏｒｃｅ）都有上升，随着刀具继续推进，大量位错
的形核和滑移使切屑剥离工件变得容易，切削力

下降。

当刀具达到３０ｎｍ时，单晶和多晶Ｃｕ切削力波
动上升，但多晶 Ｃｕ的上升幅度较小，这与前文分析
的工件内部结构演化和温度都紧密相关。对于单晶

Ｃｕ切削，刀具前端形核的位错在整个工件内部不断
滑移交割相互作用，内部积累的位错和无序原子把

完整的晶格破坏成了数个晶向不同的小晶粒，影响

了切屑从工件表层的顺利剥离，对刀具的阻碍也越

来越大；而多晶 Ｃｕ在切削进行到一定距离时，受影
响的只有刀具前沿数个已被破坏的晶粒区域，加上

刀具和工件接触面的高温使切屑表面软化，有利于

材料的形变和切屑的剥离，因此多晶的切削力上升

小于单晶。

图７表明单晶 Ｃｕ的平均切削力约为 ０．８３Ｎ／
ｍｍ，多晶Ｃｕ的平均切削力约为０．７８Ｎ／ｍｍ。文献
［８］和文献［９］给出了无氧高导电铜（ＯＦＨＣ，含
Ｃｕ９９．９９％以上）的切削试验数据：当切削深度为
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１００ｎｍ时，两者的结果分别是约０．７Ｎ／ｍｍ及０．８－
１．２Ｎ／ｍｍ。可知，切削力模拟结果与文献试验数据
具有较好的吻合性。

（ａ）单晶

（ｂ）多晶

图７　切削力和纵向力曲线

在纵向力方面，图 ７的模拟结果平均约为
０２Ｎ／ｍｍ，小于上述两个试验文献给出的平均为
１６Ｎ／ｍｍ（１９８９年）和０．５Ｎ／ｍｍ（２００５年）的数据，
原因可能在于随着加工工艺的增强以及材料和切削

刀具的进步，切削试验精度更为精准，垂直方向的抖

动误差更小，本文切削模拟的材料和刀具更趋于理

想状态，所以纵向力也趋于一个极限数值。

'

　结语

对单／多晶 Ｃｕ的１００ｎｍ厚度切削进行了大规
模的分子动力学模拟，结果表明结构、温度及切削力

的计算结果均与切削试验一致。对比单晶和多晶

Ｃｕ的切削结果，得出以下结论：
（１）结构方面：单晶中位错传播不受阻挡，位错

滑移区域大；多晶只有局部受影响，可观测到一条微

型塑性带。

（２）温度方面：平均温度基本相同，最高温度都
在刀尖附近。由于热导不同，最终单晶的温度分布

比较均匀，多晶在接触面附近形成了有梯度的高温

区。

（３）作用力方面：总体而言，单晶的切削力略大
于多晶，两者的切削力都随切削距离波动上升，而纵

向力数值基本相同。
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