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摘   要: 采用分子动力学方法模拟了金刚石半球与具有不同粗糙度氧化锆表面涂层的多晶锆基体的磨削过程，对摩

擦力、摩擦系数、磨损量和磨损深度进行了定量分析并且结合应力应变、位错提取分析法(DXA)和热力学分析法对

基体内部塑性变形进行了探究. 结果表明：随着氧化锆涂层粗糙度的增加，压头磨削方向与涂层和基体的实际接触

面积减小导致其相互作用力减小，涂层对其法向的反作用力增大，导致压头所受的摩擦力逐渐减小，基体磨损原子

量减少及磨损深度降低. 经DXA分析，基体内部压头下压区域都产生堆垛层错，但亚表层损伤程度及内部晶格缺陷

结构随着粗糙度的增加相应减弱.
关键词: 多晶锆; 分子动力学; 摩擦磨损; 涂层; 粗糙度
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Abstract: Zirconium alloys are widely used in the nuclear industry due to their excellent mechanical properties. The grid
and cladding tubes in fuel rods of nuclear voltage water reactors often experience micro motion wear between equipment
due to oscillations generated by coolant flowing through the pipelines. Moreover, the material is prone to oxidation and
the formation of  an oxide film on its  surface when exposed to complex environments,  such as  high temperature,  high
pressure and corrosion for a long time, greatly reducing its service life. Although the precision of material processing is
getting higher and higher nowadays, the surface roughness of materials can be achieved to be very small. However, the
influence of the roughness of the two contact surfaces on friction and wear can not be ignored at the microscopic level.
Therefore,  the W-M fractal  theory was used to establish zirconia coatings with different roughness levels (D=2.3, 2.4,
2.5, 2.7, 2.8). Molecular dynamics simulations were used to simulate the grinding process of diamond hemispheres and
polycrystalline zirconia substrates with different roughness levels. Quantitative analysis was conducted on friction force,
friction  coefficient,  wear  amount,  and  wear  depth,  and  combined  with  stress-strain,  dislocation  extraction  analysis
(DXA), and thermodynamic analysis methods to explore the plastic deformation inside the matrix. The results showed 
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that  as  the  roughness  of  the  zirconia  coating  increased,  the  friction  force  and  average  friction  coefficient  showed  a
decreasing trend.  The actual  contact  area  between the  grinding direction  of  the  indenter  and the  coating and substrate
decreased,  resulting  in  a  decrease  in  their  interaction  force.  The  normal  reaction  force  of  the  coating  on  it  increased,
leading to a gradual decrease in the friction force on the indenter; The atomic weight of the substrate decreased and the
wear depth decreased, resulting in weakened adhesion and plowing effects during the wear process.  Indicating that  an
increase  in  roughness  could  significantly  improve the  surface  wear  resistance  of  polycrystalline  zirconium and reduce
the damage to the sub surface of the matrix. According to DXA analysis, there were fewer areas of stress concentration
on the surface of the matrix,  and the depth of transmission was shallower.  Stacking faults were generated in the areas
under  the  pressure  of  the  internal  pressure  head  of  the  matrix.  However,  the  degree  of  sub  surface  damage  and  the
internal  lattice  defect  structure  weakened  correspondingly  with  the  increase  of  roughness.  The  total  potential  energy
showed a  trend  of  first  increasing  and  then  decreasing, EC-C  showed an  upward  trend,  and EC-Zr  showed a  downward
trend.  ΔEC-Zr  showed a  downward  trend,  ΔEZr-Zr  showed a  downward  trend,  ΔEC-C  had  no  significant  change  pattern.
Research  had  shown  that  when  designing  zirconia  coatings  with  the  same  coating  thickness,  a  zirconia  coating  with
higher roughness could enhance the wear resistance of polycrystalline zirconia matrix and reduce the degree of damage
to the matrix material during grinding.
Key words: polycrystalline zirconium; molecular dynamics; friction and wear; coating; roughness

锆(Zirconium, Zr)金属具有较小中子吸收截面、

良好的高温力学性能及抗腐蚀性能，被应用于核电设

备的关键零部件包壳管
[1-2]. 在核电系统中，包壳管处

于恶劣的服役环境中，由于快速流动高温高压水作

用，导致定位格架的弹簧/刚凸与燃料棒包壳之间发生

幅度极小的相对运动，从而使包壳管发生磨损现象，

导致管壁局部损伤以及破裂，使用寿命降低，危及核

电安全
[3]. 因此，开展有关研究工作，探索损伤机理用

以预测和防止核燃料包壳管过早破损，延长其使用寿

命具有重要意义.
近年来国内外学者已经研究过大量的锆合金表

面涂层技术工艺与材料，包括陶瓷材料、FeCrAl合金、

Cr系合金和MAX相等
[4-7]
，FeCrAl合金本身具有抗高

温氧化的特性，但在事故下存在界面失效的风险；MAX
相是1类具有六方晶体结构的纳米层状化合物，其化

学式可以表示为Mn+1AXn，其中M代表前过渡金属元素，

A代表主族元素(主要为13-15主族元素)，X代表碳或

氮元素，n通常取值为1、2或3，MAX相涂层可以通过不

同的方法使其具备抗高温氧化的特性，但其在长期的辐

照环境下的运行稳定性还需考量；Van Nieuwenhove等[8]

使用CrN、TiAlN和AlCrN这3种涂层包覆的燃料棒进

行了堆内试验，结果表明CrN涂层在反应堆辐照环境

下稳定性最优；Shah等[9]
在应变条件下对涂层结构完

整性及Cr涂层对锆基体的力学性能影响进行了研究，

其结果发现Cr涂层未出现开裂现象，达到包壳管力学

材料性能要求；Li等[10]
研究了MAX相材料涂层，试验

后发现材料表面生成3层致密氧化膜. 但实际工作环

境中，锆合金表面本身会形成1层氧化锆保护膜，并且

氧化锆(ZrO2)涂层是1种具有优良的隔热性、耐磨性以

及优异力学性能的陶瓷材料涂层
[11]. 从摩擦学设计角

度出发，探讨不同因素对摩擦磨损失效的有效控制，

为减缓界面破坏提供理论支持.
目前针对锆合金表面涂层技术的研究主要集中

于涂层的工艺选择、力学性能以及耐磨性和耐腐蚀性

等方面
[12-13]
，大量学者从宏观角度出发，研究了涂层技术

对锆合金摩擦行为的影响
[14-15]
，但受试验观测技术的

限制，对上述磨损现象内在的作用机制缺乏深入理解.
随计算机技术快速发展，运用微观尺度分子动力

学模拟(Molecular dynamics simulation，MDS)方法可

从原子尺度对摩擦磨损过程进行深入解析
[16]
，研究宏

观试验较难获取的磨损原子、基体塑性变形以及内部

缺陷结构等问题，且分形理论的应用使得MDS能模拟

真实的粗糙表面摩擦，试验结果更加符合实际
[17]. 故

本文中采用MDS方法，研究不同粗糙度ZrO2表面涂层

材料的摩擦学行为和微观磨损机制. 

1    模型建立与参数设置
 

1.1    模型建立

使用Atmosk[18]软件集成的Voronio tessellation (泰
森多边形算法)建立基体，基体为多晶锆，晶格参数为

a=0.3234 nm，c=0.5168 nm，晶粒个数为30个，平均晶

粒尺寸为5.46 nm. 将基体分为3个区域，分别为固定

层、温控层和牛顿层. 在Matlab中使用Majumdar[19]等
基于G-W模型创建的Weierstrass-Mandelbrot (W-M)[20]

分形函数建立粗糙ZrO2涂层. 涂层为ZrO2晶粒模型，

其对应的晶粒参数为a=0.3600 nm，b=0.3600 nm，c=
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0.5225 nm. 使用分形维数D来表征涂层表面的粗糙

度，分形维数反应了粗糙体对空间的占据程度以及粗

糙体表面的复杂程度，其值越大粗糙体越复杂，宏观

下基体的平均粗糙度Ra和均方根粗糙度Rq越大. 图1

所示为不同粗糙度的ZrO2涂层，压头为1个刚性金刚

石半球体，模型总体三维尺寸如图2所示. 

1.2    模拟参数设置

本文中分子动力学模拟采用开源软件Lammps (Lar-

ge-scale atomic/molecular massively parallel simulator)[21].

整个系统采用NVT系综并使用Langevin控温法对整个

系统进行控温，时间步长为2 fs，使用Velocity-Verlet

算法对原子运动方程求解. 此外，为了消除尺寸效应对

模拟结果的影响，在X和Y方向采用周期性边界条件.

合适的势函数是保证模拟结果准确的前提，本文

中采用在MDS中广泛使用的Tersoff势函数
[22]
来描述

压头中C原子之间的相互作用，采用EAM势函数
[23]
来

描述多晶锆基体中Zr原子之间的相互作用，采用Morse

势函数
[24]
来描述压头中C原子与基体Zr原子之间的相

互作用，其表达形式简单. 具体表达式如下：

V(r) = −De+De(1− e−α(r−re))2 (1)

式中，re表示2个原子之间的平衡距离；r表示两原子间

的距离；De表示势井深度；α表示势井宽度. 本文中其参

数取值分别为De=1.56 eV，α=3.3786 Å−1
，re=2.1187 Å.

采用Buckingham势函数
[25]
描述ZrO2涂层之间的作用

力，Aij代表原子间能量，ρij代表原子间距离，Cij代表原

子间能量与距离的比值. 具体势参数列于表1中[26].
为消除初始模型构建时的误差对模拟结果准确

性的影响，在模拟之前对整个系统进行200 000时间步

长(200 ps)的弛豫. 模拟过程分为下压和磨削两部分，

下压过程对压头施加544 nN的法向载荷，在弛豫一段

时间后设置磨削速度为1.0 Å/ps，磨削距离为130 Å.
整个模拟过程的参数设置汇总列于表2中. 

1.3    模拟分析方法

摩擦力分析在摩擦磨损模拟中起着关键作用，通

 

(a) D=2.3 (b) D=2.4

(d) D=2.7 (e) D=2.8

(c) D=2.5

Fig. 1    ZrO2 coatings with different roughness

图 1    不同粗糙度的ZrO2涂层

 

Newton 50 Å

Diamond 75 Å

Thermostat 30 Å

Fixed 20 Å

Sliding direction

Z
Y

X

154 Å
284 Å

(a) (b)

Fig. 2    Overall 3D view of the model: (a) overall dimensions of the model; (b) left view of the model
图 2    模型整体三维图：(a)模型整体尺寸；(b)模型左视图
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过摩擦力的定量分析并结合基体内部塑性变形，有助

于对摩擦磨损机理的深入理解. 本文中摩擦力定义为

压头在滑移方向上原子所受到力的总和. 相比于传统

试验，磨损量在MDS中较容易获得，本文中通过原子

的位移阈值
[27]
是否超过24 Å来判定其是否为磨损原

子. 磨损深度定义为压头的质心到基体平面之间的法

向垂直距离，数值越大磨损深度越小.
磨削过程中常伴随着基体塑性变形，塑性变形又是

由位错的滑移产生. 本文中借助可视化软件OVITO中的

位错提取分析方法(DXA, Dislocation extract analysis)[28]、
共邻分析法(CNA, Common neighbor analysis)[29]和原

子应变分析法(Atomic strain analysis)[30]对磨削过程中

基体内部塑性变形进行分析. 

2    试验结果与分析
 

2.1    摩擦力分析

图3所示为摩擦力及摩擦系数曲线图，从图3(a)中
可以看出由于基体表面的不均匀性、材料间的黏附和

剥离等原因，导致摩擦力曲线持续波动，最终动态稳

定. 从摩擦力曲线可以看出整个磨削过程大致分为3个
过程：(1) 0~2 nm磨削初始阶段，涂层与基体的大量变形

导致摩擦力的急剧增大；(2) 2~10 nm磨削持续阶段，

磨损原子在压头前方堆积导致摩擦力缓慢上升；(3) 10~
13 nm磨削稳定阶段，此时磨损原子的堆积与分离达

到了动态平衡，摩擦力也在一定范围内维持动态平衡.
从摩擦力曲线与摩擦系数曲线可以看出，摩擦力

随着粗糙度的增加逐渐减小，摩擦系数随之降低，Si
与Li在其粗糙模型的试验中也观察到相同的现象

[31-32].
随着粗糙度的增加，压头磨削方向与涂层和基体的实

际接触面积(图4中压头空缺部分为接触面积）减小导

致其相互作用力减小，如图4所示. 

2.2    磨损量及磨损深度分析

分析磨损量和磨损深度可以评估材料性能和耐

磨性，如图5所示，随着粗糙度的增加，磨损量逐渐减

小，磨损深度降低，这与Zhu等[33]
研究中的结论一致.

纳米尺寸下的摩擦力可划分为三部分：黏附力(Fadhesion)、
犁耕力(Fplouging)和磨损原子阻力(Fchip)，表达式如下：

Ffriction=Fadhesion+Fplouging+Fchip (2)

式中，犁耕力的大小与磨损原子量息息相关，磨损原

子量又决定了磨损原子阻力的大小. 可见随着涂层粗

糙度的增加，ZrO2涂层对压头法向的反作用力增加，

导致磨损深度减小，犁耕效应减弱，对应上式中的

Fplouging和Fchip相应地减小. 图6所示为Z轴方向上90~

 

表 1    ZrO2晶体的势参数
[26]

Table 1    Potential parameters of ZrO2 crystals

Atomic pair Aij/eV ρij/Å Cij/(eV/Å
5)

Zr-O 985.87 0.376 0.000

O-O 22 764.30 0.149 2.789

Zr-Zr 0.00 0.000 0.000

 

表 2    模拟过程的参数设置

Table 2    Parameter settings for simulation process

Parameter Specifications

Time step/fs 2

Ensemble NVT

Temperature/K 300

Boundary condition (XYZ) PPF

Sliding distence/Å 130

Load/nN 544

Sliding velocity/(Å/ps) 1

Potential
Tersoff (C-C), EAM (Zr-Zr), Morse (C-Zr),

Buckingham (ZrO2), Lennard-Jones
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Fig. 3    Friction force and friction coefficient under different roughness ZrO2 coatings:
(a) friction force; (b) average friction coefficient

图 3    不同粗糙度ZrO2涂层下的摩擦力与摩擦系数：(a)摩擦力；(b)平均摩擦系数
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140 Å的基体磨损原子分布图，由图6可知，随着ZrO2涂

层粗糙度的增加，基体亚表层的磨损原子减少，磨削

轨迹上的磨损原子也相应减少，压头与基体间的黏附效应

减弱，可见越粗糙的ZrO2涂层越能增强基体的耐磨性. 

2.3    基体内部变形机理分析

分析摩擦力、磨损量和磨损深度是从宏观的角度

理解摩擦过程中材料的变化，想要深入的理解材料的

摩擦磨损机理还需对其内部塑性变形进行分析. 在磨

削过程中，压头正下方的区域发生的塑性变形最严

重，故截取Y方向+77 Å的截面进行分析. 本文中从应

力应变、塑性变形和热力学3个方面对基体内部的塑

性变形进行分析. 

2.3.1    应力应变分析

图7所示为随着涂层粗糙度的增加，相同的载荷

下基体内部的应力分布有明显的差异，0~1表示剪切

应力逐渐增大. Area A为压头下压区域，可以看出此

区域发生了严重的塑性变形，同时在磨削过程中，亚表

层晶界处还存在连续的剪切应力. 比较D=2.3和2.8的
表面应力集中区域与压头前方区域(Area B)可以发现

随着粗糙度的增加，涂层对压头的反作用力增大，降

低了应力传导，应力在基体中传递的深度更浅，发生

的塑性变形更少. 

2.3.2    塑性变形分析

在磨削过程中，位错的产生主要是应力集中、外

力作用、晶界滑移和晶体缺陷等原因导致的. 如图8所
示，在基体的压头下压区域，应力的高度集中导致不

同粗糙度的ZrO2涂层基体都出现了堆垛层错的形核

和扩展，且形核和扩展的方向大致相同. 但是在D=2.3
和2.5的基体中，磨削结束后压头前方基体中都产生了

堆垛层错，随着粗糙度的继续增大，相同区域并未观

察到堆垛层错的产生. 由此可见，涂层粗糙度的增加，

应力传递更浅，导致基体内部的堆垛层错和位错等缺

陷结构减少，亚表层的损伤程度减小，这与前文中磨

损原子减少，基体损伤程度以及耐磨性的增加相对应. 

2.3.3    内部能量分析

采用热力学方法对磨削过程中能量变化进行分析，

本文中采用NVT系综进行模拟，故模拟过程中系统的

总动能(Ek)保持恒定，主要分析系统的势能变化(Ep). Ep

 

(a) D=2.3 (b) D=2.4

(d) D=2.7 (e) D=2.8

(c) D=2.5

Fig. 4    Contact area between the indenter and the substrate in the X-direction
图 4    压头与基体X方向接触面积
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Fig. 5    Wear atom number and wear depth under different roughness ZrO2 coatings: (a) wear atom number; (b) wear depth

图 5    不同粗糙度ZrO2涂层下的磨损原子量与磨损深度：(a)磨损原子量；(b)磨损深度
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主要由三部分组成：C原子间势能(EC-C)、C和Zr原子间

势能(EC-Zr)以及Zr和Zr原子间势能(EZr-Zr). 其表达式为

Ep =EC-C+EC-Zr+EZr-Zr (3)

EC-C呈现上升趋势且随着磨削距离的增加上升速

度减小，同样EZr-Zr也呈现上升趋势，如图9所示 . 相

反，EC-Zr呈现下降趋势，这表明随着磨削进行Zr原子

不断地黏附在压头上，内部储存的势能通过热能的形

式释放出来. 各分量的相互作用使得Ep呈先上升后下

 

(a) D=2.3 (b) D=2.4

Sliding direction

(d) D=2.7 (e) D=2.8

(c) D=2.5

Adhesive atom
Position, Z/Å

140

90

Fig. 6    Distribution of wear atoms in the substrate of ZrO2 coatings with different roughness

图 6    不同粗糙度ZrO2涂层下基体的磨损原子分布图
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Fig. 7    Stress distribution of the substrate under different roughness ZrO2 coatings

图 7    不同粗糙度ZrO2涂层下基体的应力分布图
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Fig. 8    DXA analysis of the substrate under different roughness ZrO2 coatings

图 8    不同粗糙度ZrO2涂层下基体的DXA分析图

426 摩擦学学报（中英文） 第 45 卷



降的趋势. 虽然不同粗糙度ZrO2涂层各种能量的变化

趋势大致相同，但分析磨削前总势能Epl与磨削后总势

能Eph以及总势能变化量ΔEp，可知随着涂层粗糙度的

增加，磨削前系统的总势能逐渐增大，总势能的变化

量逐渐减小. 本文中选用NVT系综，系统的动能保持

不变，总势能的变化量反应了磨削时犁沟效应与黏附

效应的作用强度. 这表明相同载荷下，粗糙度增大，磨

削时犁沟效应与黏附效应都减弱，这也导致磨损深度

减小，基体亚表面损伤程度减弱，磨削前后总势能能

量值及变化量列于表3中.
图10所示为各部分势能变化量，由图10可知，ΔEC-Zr

呈现下降趋势，这表明，随着ZrO2涂层粗糙度的增加，

压痕深度降低，黏附作用减弱，磨损原子减少. ΔEZr-Zr

呈现下降趋势，这表明，随着ZrO2涂层粗糙度的增加，

Zr基体之间的作用力减少，基体内部的塑性变形减

少，ΔEC-C无明显变化规律. 

3    结论

本文中对5种不同粗糙度的ZrO2涂层模型进行了

分子动力学摩擦磨损模拟，研究其摩擦磨损机理，结

论如下：

a. 摩擦力和平均摩擦系数随ZrO2涂层粗糙度的

增加而呈现下降趋势，由于压头法向与ZrO2涂层的实

际接触面积增加，导致涂层对压头反作用力增大，压
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头磨削方向与ZrO2涂层的实际接触面积减小，导致其

相互作用力减小. 基体磨损原子量减小，磨损深度降

低，磨损过程中黏附效应与犁耕效应都减弱. 表明粗

糙度的增加能显著提高多晶锆表面耐磨性，减少基体

亚表面的损伤.

b. 随着ZrO2涂层粗糙度的增加，基体表面应力集

中的区域更少，传递的深度更浅. 下压区域基体内部

都产生堆垛层错，但基体内部晶体缺陷逐渐减少，亚

表面损伤程度减弱. 总势能呈先上升后下降趋势，EC-C
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Fig. 9    Trends of potential energy changes in ZrO2 coatings with different roughness levels: (a) total potential energy;
(b) interatomic potential energy of C; (c) potential energy between C and Zr atoms; (d) potential energy between Zr and Zr atoms

图 9    不同粗糙度ZrO2涂层势能变化趋势：(a)总势能；(b) C原子间势能；(c) C与Zr原子间势能；(d) Zr与Zr原子间势能

 

表 3    磨削前后总势能及变化量

Table 3    Total potential energy and changes
before and after grinding

Value of D Epl/MeV Eph/MeV ΔEp/MeV

2.3 −3.830 35 −3.835 74 0.005 39

2.4 −3.822 18 −3.827 63 0.005 45

2.5 −3.808 17 −3.813 22 0.005 05

2.7 −3.794 34 −3.798 45 0.004 11

2.8 −3.779 93 −3.783 25 0.003 32
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呈现上升趋势，EC-Zr呈现下降趋势. ΔEC-Zr呈现下降趋

势，ΔEZr-Zr呈现下降趋势，ΔEC-C无明显变化规律.
c. 研究表明，在设计氧化锆涂层时，在同一涂层厚

度的条件下，粗糙度越高的氧化锆涂层越能增强多晶锆

基体的耐磨性，降低磨削过程中基体材料的损伤程度.
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