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纳米加工过程中金刚石刀具磨损研究的新进展

梁迎春 , 郭永博 , 陈明君
(哈尔滨工业大学 精密工程研究所 , 黑龙江 哈尔滨 　150001)

摘要 : 总结和分析了近几年来国内纳米加工过程中金刚石刀具磨损的研究方法 ,简要阐述了分子动力学模拟的基本

原理及其应用情况 ,评述了分子动力学等模拟方法在金刚石刀具的热及化学磨损等方面的最新研究进展 ,指出了目前

研究过程中存在的一些问题 ,以及今后研究中值得注意的几个发展方向.
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　　金刚石刀具具有优异的机械性能 ,作为切削刃 ,

在加工区域可以形成较大的静水压力 ,因此广泛用

于纳米加工过程中 [ 1, 2 ] . 采用超精密加工技术所得

零件的加工精度已达到几十纳米 ,其表面粗糙度可

达几个纳米 [ 3 ]
. 2006年 , Zong等 [ 4, 5 ]采用基于金刚

石晶体的动态微观机械强度 ,首次在理论上推导出

金刚石刀具刃口的极限锋利度. 理论计算结果表明 ,

前刀面为 (110)晶面的刀具刃口的极限锋利度可达

1～6 nm,前刀面为 (100)晶面的刀具刃口极限锋利

度则可达 2～5 nm,并且开发出可以使刃口钝圆半

径刃磨到 2～9 nm数量级的特殊热 2机耦合刃磨新

工艺.

航天飞行器中的光学器件要求表面粗糙度达到

亚纳米级 ,而现今加工高精度的微小器件大多采用

研磨和抛光等方法获得 ,加工过程费时且成本较高.

随着金刚石车削技术的发展 ,出现了以塑性模式切

削脆性材料工件而获得较高表面质量的新方法 ,可

使在塑性切削模式条件下切削硅的加工精度达到几

纳米. 但是 ,硅、锗等脆性材料促使塑性模式超精密

切削加工过程中的金刚石刀具磨损较快 [ 6 ]
. 因此 ,

深入探讨纳米加工过程中金刚石刀具的磨损机制对

纳米加工工艺的发展具有重要意义.

1　金刚石刀具磨损试验

由于金刚石具有很强的各向异性 ,不同晶向的

物理性能不同 ,因此在实际金刚石加工过程中 ,刀具

前、后刀面的晶向不同 ,其磨损的扩展也不相同.

Sharif等 [ 7 ]研究了采用单晶金刚石刀具以塑性模式

切削硅的情况 ,探讨了不同晶向金刚石作为前刀面

的刀具磨损 ,以及在其它参数不变情况下不同切削

距离对刀具磨损的影响 ,发现刀具的磨损主要在后

刀面 ,这与 Lucca等 [ 8 ]采用原子力显微镜 (AFM )的

测量结果一致. 当前刀面晶向为 ( 110)时 ,刀具受到

的推力较小 ,所以前刀面晶向为 ( 110)比前刀面晶

向为 (100)和 ( 111)面更耐磨、刀具寿命更长. Bou2
welen等 [ 9 ]的研究结果表明 ,随着切削时间增加 ,工

件和刀具接触表面的温度升高 ,刀具磨损是由于 C

原子发生从金刚石 ( sp
3 )结构到石墨 ( sp

2 )结构的相

变. 因此在某些情况下 ,采用 ( 110)面作为刀具前刀

面 , (100)面作为后刀面的刀具抗磨损性能更佳.

R ibeiro等 [ 10 ]采用原位纳米压痕设备研究纳米

尺度的磨损 ,并从能量角度分析其纳米尺度的磨损

机制 ,发现沿弹性应力轮廓线形成的空隙是引起磨

损的主要原因. 这些空隙在滑动应力作用下出现裂

纹、位错及局部空隙的扩展 ,从而导致材料分离并形

成磨损.

Yan等 [ 11 ]通过单晶金刚石刀具车削单晶硅试

验来研究刀具的磨损. 发现刀具的磨损可分为微碎

裂和逐渐磨损 2类 ,且其磨损机制取决于切削厚度.

采用脆性模式切削的厚度在微米量级 ,最终形成切

削刃的微碎裂 ;而采用塑性模式切削的厚度为几十

纳米 ,在前刀面形成月牙坑状磨损 ,在后刀面最初形

成逐渐磨损 ,最终形成粗糙的微槽磨损. 图 1所示为

在不同切削模式下 ,切削距离分别为 1 270 m以及
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7 620 m时切削刃的磨损表面形貌 SEM照片 [ 12 ]
,其

中图 1 ( a和 b)为脆性切削模式 ,图 1 ( c和 d)为塑

性切削模式. 刀具磨损对加工表面粗糙度、切屑形状

和微切削力影响较大. 当切削距离超过临界值时 ,切

削模式从塑性转变为脆性 ,加工后表面形成微裂纹 ,

切屑的形状由连续带状转变为丝状、碎片和粉末的

混合物. 另外 ,切削液对塑性方式的切削具有双重效

应 ,切削液能够降低切屑厚度的阈值 ,但延长了塑性

切削模式的距离临界值.

Zhang等 [ 13 ]研究了化学效应对单晶硅纳米刻划

磨损变形的影响. 发现在刻划过程中 ,化学反应对单

晶硅纳米磨损的变形起到了重要作用 ,且在硅样品

中发现了非晶层 ,而非晶层的厚度取决于刻划加载

和化学反应的程度. 由于氧原子渗透到非晶层而改

变了硅原子的键合形式 ,降低了发生非晶相变的临

界值 ,从而加速了刀具的磨损.

赵清亮等 [ 14, 15 ]研究了 AFM中金刚石针尖的磨

损 ,分析了单晶金刚石车刀在超精密单点切削过程

中的磨损. 通过金刚石单点切削试验 , 考察了对无

氧铜、铝合金和单晶硅进行超精密单点切削时金刚

石刀具的磨损行为 ,分析了刀具磨损对被加工材料

表面粗糙度的影响 ,并采用光学显微镜和 AFM对刀

具的不同磨损形态进行了宏观和微观观测. 发现在

切削铜时可以使用少氧或者无氧的切削液 ;在切削

铝时可以在刀具表面涂覆润滑剂或隔离膜 ;在切削

单晶硅时需要保证低温和少氧环境 ,同时采用较小

的进给深度和进给量 ,均可以降低金刚石刀具的磨

损.

目前 ,国内外关于纳米加工过程中刀具磨损的

研究大多还局限于刀具磨损的几何特性及其机械特

性 (如金刚石的各向异性、磨损的表面形貌等 ) ,对

于纳米尺度下刀具的磨损机制、原子的接触、黏着、

磨损现象和能量耗散方式等方面的研究还较少 ,尤

其是对加工过程中刀具的热化学磨损机制还不清

楚. 与传统加工相比 ,纳米加工过程中的材料去除率

非常低 ,切屑流对刀具磨损的影响较小. 因此 ,基于

连续介质假设的传统理论可能不再有效 ,需要采用

新的理论分析手段.

2　金刚石刀具磨损的计算机模拟

由于纳米加工仅包括加工表面区域几个原子层

的范围 ,很难通过实验观察到加工过程和衡量加工

参数 ,加工现象实质上是断开原子间化学键的结合 ,

实现原子或分子的去除. 当晶粒的特征尺寸在纳米

量级范围内时 ,具有晶粒细小、缺陷密度较高和晶界

所占体积分数较大的特点 ,呈现出许多不同于宏观

材料的特性. 比如当晶粒尺寸在 6～13 nm范围内

时 ,其屈服强度和流变强度均表现出反常的 Hall2
Petch效应 [ 16 ] ,显然使用传统基于连续介质力学的

理论 (如有限元法 )在纳米尺度分析离散的物理现

象已不合适. Shimada等 [ 17 ]通过分子动力学 (MD )

纳米加工仿真结果与实验结果相比较 ,发现 MD方

法适用于分析微 /纳米切削过程.

分子动力学仿真方法是基于原子和分子角度 ,

通过原子间的相互作用势 ,求出每个原子所受的力 ,

在选定的时间步长、边界条件、初始位置和初始速度

条件下 ,对有限数目的原子 (分子 )建立其牛顿运动

方程组 ,得到粒子的经典运动轨迹和速度分布及统

计平均 ,进而得到所需的宏观物理性质. 利用分子动

力学能够按照实际晶体结构建立材料模型 ,改变周

围环境条件、切削条件、刀具的几何形状、刀具和工

件材料 ,弥补纳米加工过程中的不足 ,降低其成本.

因此 ,分子动力学模拟已成为纳米加工过程中的重

要工具.

分子动力学的基本思想是求解各个原子的牛顿

力学方程 :

r̈
→

i = F
→

i ( r
→

i ) /m i 　i = 1, 2, ⋯, n (1)

F
→

i = - ¨ iU ( r
→

1 , r
→

2 , ⋯, r
→

n ) (2)

式中 : F
→

i 为第 i个粒子所受到的合力 ; r
→

i 为第 i个粒
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子的位置坐标 ; m r为第 i个粒子的质量 ; U为势能函

数.

为了减少边界效应 ,纳米切削分子动力学仿真

模拟的规模必须足够大 ,但因此也增加了计算量 ,所

以在垂直于切削横截面方向采用周期性边界条件.

分子动力学模拟结果的可信度和精度取决于原子间

势函数的选取和势函数参数的准确性. 纳米加工过

程中常用的势函数有对偶势 Morse势 [ 18 ]和多体势

Tersoff势 [ 19 ]、嵌入原子法 ( EAM ) [ 20 ]、Tersoff2B renner

势 [ 21 ]和 B renner II势 [ 22 ] . 其中 B renner II势考虑了

量子效应 ,提高了分子内部相互作用的解析函数且

扩展了配置数据库 ,改善了描述键长、能量和碳氢分

子的力常数、弹性特性及金刚石的表面能 ,适用于对

金刚石刀具的摩擦磨损性能研究.

Cai等 [ 23～25 ]模拟了切削区域温度升高对金刚

石刀具硬度的影响. 发现在模拟切削速度为 20 m / s

时 ,剪切区温度处于 320～750 K之间. 当切削速度

为 200 m / s,驰豫 33 p s后 ,剪切区温度约为 900 K,

而在高温条件下金刚石的化学稳定性有所下降. 在

温度约 473 K时 ,一层氧原子吸附在金刚石刀具上 ,

从 623 K时开始出现碳氧化物 [ 26 ] . 嵌入碳氧化物的

金刚石表面的硬度比原金刚石的硬度低 ,因此在切

削过程中金刚石刀具表面的硬度有所下降 ,同时由

于加工区域的静水压力较高 ,导致工件材料发生从

单晶到非晶态的相变 ,生成硅原子团“硬粒子 ”,这

些原子团的硬度比单晶硅的硬度高.“硬粒子 ”在

“软化 ”的金刚石刀具后刀面产生相对运动 ,并形成

微 /纳尺度的凹槽 ,从而造成了刀具磨损.

Komanduri等 [ 27 ]模拟了单晶铝在非常小的压痕

刻划深度 (0～0. 8 nm )下的摩擦系数变化情况 ,以

及压痕 /刻划深度对工件和刀具硬度的影响. 发现纳

米加工过程中的摩擦系数较大 (在刀具前角为 90°

时 ,摩擦系数约为 0. 6) ,且摩擦系数取决于刀具前

角的变化情况 ,而与压头的法向力和加工深度无关 ;

压痕 /刻划的硬度随着加工深度的减小而增大 ,显示

出明显的尺寸效应.

Maekawa等 [ 28 ]采用基于 Nose2Hoover的有限区

域分子动力学 (ARMD)方法模拟了纳米加工过程中

刀具的磨损情况. 发现金刚石刀具的磨损主要是由

于切削过程中工件原子和刀具原子间的相互扩散 ,

以及由于碳原子间强烈的吸引力 ,磨损的碳原子重

新附着于前刀面或后刀面. 部分工件原子渗入刀具

表层原子中 ,使得渗入处刀具原子的化学键强度减

弱 ,加速了刀具的磨损.

Tang等 [ 29 ]研究了纳米压痕过程中水对单晶硅

变形的影响. 发现在压头和工件之间加入水可以减

轻金刚石压头和工件之间的黏附作用 ,且在完全卸

载后可以改变残余变形区的结构. Rentsch等 [ 30 ]模

拟了在纳米切削加工过程中加入切削液对切削热和

切削应力分布的影响. 发现加入切削液可以克服在

真空环境中刀具磨损的缺陷. 同时 ,建立了更加完善

的加工过程的热平衡 ,提供了研究表面吸附以及更

加切合实际加工的摩擦条件. 模拟结果表明 ,加入切

削液后减少了刀具的磨损 ,提高了加工表面的质量.

Mylvaganam等 [ 31 ]研究了纳米压痕过程中 O2 的

作用. 研究结果表明 ,在压痕过程中金刚石压头下方

工件的原子结构发生了非晶相变 , O2 分子在适当的

位置晶向分解为氧原子 ,渗透至工件表层 (非晶层 )

的氧原子与硅原子形成化学键而桥接于表层与亚表

层之间 ,导致表层原子无序化 ,改变了发生非晶相变

的阈值 ,加速了磨损.

L iu等 [ 32 ]采用 Tersoff势模拟大气分子吸附在

工件表面对纳米加工的影响 ,建立了如图 2所示的

仿真模型 ,采用斜角循环切削和刻划 2种方式研究

Fig 2　CuttingMD model and schematic of cutting mode

图 2　切削仿真模型和切削方式示意图

一次性切削和二次切削中大气分子的作用. 斜角循

环切削方式为从 A点切削至 B点再将刀具原路退

回至 C点 ,使前刀面和切屑的后表面与大气充分接

触 ,然后再从 C点切削至 D点 ,刻划方式为从 A点

一次性切削至 D点. 将大气中的模拟结果与真空中

的模拟结果对比发现 :在刻划切削方式条件下 ,大气
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中的主切削力比真空中小 ,但法向切削力基本不变 ;

而在斜角循环切削方式下 ,大气中的主切削力比在

刻划方式下的降幅显著 ,相当于夹杂在前刀面和切

屑之间的大气分子起到了润滑作用 ,降低了刀具磨

损 ,并且在斜角循环切削方式下刀具的振动向前 ,在

一定程度上破坏了刀具前方工件的晶格结构 ,使材

料更易切削.

罗熙淳 [ 33 ]研究表明 ,刀具的磨损是由于在切削

开始时温度急剧升高 ,刀具原子与工件原子之间相

互作用的结果. 随着刀具的移动 ,刀具的部分原子离

开其初始位置 (相对于刀具 ) ,工件中部分原子渗入

刀具中 ,削弱了刀具原子间的作用力. 随着切屑的形

成 ,刀具原子与工件原子间的相互扩散作用加剧 ,刀

具中更多原子离开初始位置而造成刀具磨损. Cheng

等 [ 34 ]通过模拟 AFM针尖切削、计算金刚石刀尖的

温度和应力来探讨金刚石刀具的磨损机制. 结果表

明 ,纳米切削工件硅时金刚石刀尖的最高温度为

813 K,位于距离刀尖右前方 1. 43 nm处. 随着温度

升高 , C原子和 Si原子的升华能降低 ,但 C原子的

升华能降幅更快. 由于升华能的下降和工件原子的

扩散使得 C2C键的结合力减弱而易断裂 ,金刚石刀

尖所产生的凹坑是由于原子扩散和积聚的高温使得

C2C键断裂的缘故 ,而热化学磨损是金刚石刀具的

主要磨损机制.

由此可见 ,分子动力学是模拟纳米加工过程中

金刚石刀具磨损的有效仿真手段. 当材料切削厚度

达到几个原子层时 ,切削实验变得困难且耗时 ,而通

过分子动力学仿真纳米加工过程 ,不仅能够深入了

解材料的去除机制 ,而且简单易行.

到目前为止 ,虽然进行了大量纳米加工刀具磨

损的分子动力学模拟计算 ,但其结果并不统一 ,甚至

相差很大 ,其原因主要是由于所用的势函数较简单 ,

不能真实反映原子间的相互作用 ,且所建立的模型

粒子数太少 ,产生强烈的边界效应 ,使得模拟的结果

与实际加工有偏离. 由于传统仿真的时间尺度为飞

秒级 ,空间尺度为纳米级 ,为了节省仿真时间 ,目前

在模拟纳米加工过程中设定的切削速度远大于实际

切削速度. 为此 ,迫切需要扩大仿真规模 ,提高仿真

速度. 基于并行算法的分子动力学和基于连续介质

力学的多尺度方法近年来受到普遍重视.

哈尔滨工业大学从上世纪 80年代初至今 ,在该

研究领域进行了系统研究. 例如 ,采用分子动力学理

论揭示了不同材料和不同变形区域内原子势能的变

化规律 ,提出了纳米加工过程中刀具刃口“临界钝

圆半径 ”的概念和纳米加工过程中能否产生切屑的

新判据 [ 35, 36 ]
,即当纳米加工过程中的法向切削力与

主切削力之比大于 0. 92时可以产生切屑. 并在此基

础上实现了 3～5 nm切削厚度的极薄切削 ,确定了

纳米切削时极薄切削厚度与刀具钝圆半径间的关系

为 am in = ( 1 /321 /6)ρ,其中 am in为最小切削厚度 ,ρ

为刀具钝圆半径 ,这与 Ikawa[ 37 ]的推测相符.

另外 , 利用分子动力学的并行算法 , 开发出了

单晶硅纳米切削的三维分子动力学并行化软件 [ 38 ]
.

图 3所示为采用空间区域分解并行算法搭建基于消
　　　

Fig 3　Schematic of nanometric machining based

on parallel molecular dynam ics

图 3　并行分子动力学纳米切削仿真

息传递接口 (MP I)的单晶硅纳米切削示意图 ,其中

并行机群由 1台工作站和 5台 PC机组成 ,仿真规模

可达 12～50万 ,可以解决分子动力学仿真规模和纳

米切削实验规模相差太大的问题 ,仿真系统中的原

子数可扩大 20倍以上 [ 39 ]
. 图 4所示为采用并行算

法的模拟结果与常规串行算法模拟结果的比较 ,从

而验证了并行算法模拟的准确性.

同时 ,利用网格化分子动力学算法分别对纳米

压痕和纳米切削加工过程进行仿真计算 ,以提高分

子动力学计算规模. 采用多尺度方法将在 MD中离

散的原子描述与基于连续介质力学的有限元相结

合 ,在加工区域主要采用分子动力学分析塑性变形 ,

而在加工区域周围的变形均匀区采用连续介质力学

计算剩余的弹性变形.

而从目前情况来看 ,由于分子动力学仿真规模

较小 ,晶格变形和位错扩展受到模拟边界的反射和

抑制 ,且仿真条件单一 (如真空环境 ) ,与实际纳米
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Fig 4　Snap shots by the serial and parallel computation of monocrystallinc silicon

图 4　单晶硅串、并行模拟切削瞬时原子位置图

加工还存在差距.

3　结束语

在纳米尺度范围内研究刀具的磨损是以加工区

域原子或分子的运动为对象 ,借助仪器 (如 AFM、

SEM )和分子动力学仿真等手段 ,并与近代物理、化

学及材料科学等学科研究成果相结合 ,建立纳米加

工过程中刀具磨损的理论体系. 今后 ,对纳米加工过

程中刀具磨损的研究应注意以下几个方面 :

a. 　有关纳米加工过程中的热化学特性 (如热

应力、化学相变 )对刀具磨损微观机制的影响以及

与刀具磨损原子结构相关性的深入研究 ;

b. 　结合纳米加工实验 ,研究纳米加工过程中

的机械振动、材料缺陷以及多场耦合效应对刀具磨

损的影响 ;

c. 　建立完善的刀具磨损仿真模型 ,加强纳米

加工过程中摩擦界面的黏附效应、材料转移规律和

能量耗散机制 ;

d. 　加强刀具磨损微观效应的分子动力学模

拟 ,将传统的 MD模型与弹性连续介质力学 ,如 FEM

和耗散粒子动力学 (DPD )等模拟方法相结合 ,利用

并行计算技术进一步扩大仿真规模 ,研究刀具加工

表面变形和固 2液界面间相互作用时刀具磨损情况.

总之 ,纳米加工过程中刀具的磨损涉及到纳米

摩擦学、纳米材料学以及纳米化学等交叉学科 ,纳米

加工过程中刀具磨损的研究也将促进纳米加工技术

以及其他相关学科的发展.
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New Progress of Research in D iamond ToolW ear of
Nanometr ic Machin ing
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Abstract: Tool wear is a significant factor affecting the quality of machined surface. Advanced methods about ex2
periment of diamond tool wear in recent years for nanometric machining are summarized comp rehensively and ana2
lyzed in detail. Fundamental and app lication of molecular dynam ics are elucidated briefly, the latest research de2
velopment about the effect of heat and chem ical on the diamond tool wear with the aid of molecular dynam ics simu2
lation method are reviewed. The existent p roblem s in p resent investigation are pointed out for the state2of2art of tool

wear in nanometric cutting p rocess, some suggestion to which should be paid attention in future for further study on

tool wear are commented.
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