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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
8

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
8

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
8

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
8

关键词
"

摩擦"原子级光滑界面"分子动力学"界面势能"模型长度
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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
8

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
8

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&

%

'

8

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
8

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
8

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!

DJ

M

<=I:

Y

#接触

对构成的"因此真实接触面积远小于表观接触面积)

Z6BX<?

和
VD;6=

&

#

'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
8

到本世纪初"

2I?<;<=

U

等&

A

'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"

2I?<;<=

U

等&

!L@

'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
8/O;I?J:<I?

等&

>

'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)

4D<

U

DBD

等&

E

'实验探究了不均匀法向载荷对锋面传播的影

响)

Z=DO?

等&

F

'与
V=iK;6=

U

等&

%$

'通过小块
L

弹簧模

型解释了锋面传播现象)

gD:D?6

等&

%%

'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)

V=iK;6=

U

等&

%#

'与
ZD=L+I?DI

等&

%A

'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)

Z6?RD?:I

等&

%!

'与
ZD==DJ

等&

%"

'使用断裂力学观

点研究微观摩擦"与实验工作进行了联系
8

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
8

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"

eIR<I46

等&

%@

'使用模拟探究了如何定义原子

级接触的真实接触面积)

fO?

Y

D?

U
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'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!

D

U

<I?

U

<RR<9:

#与尺度(速度等对摩擦系数的影

响)

,ID?

M

I?

U

ND6

等&

#$

'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
8

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
8

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
8

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
8

在

静动摩擦转变这方面"

2I?<;<=

U

等&

#%

'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)

-:JOHI

等&

##

"

#A

'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)

ZI?

P

OD?1OD?
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'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)

,ID?

P

ID6'O

等&

#"

'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)

dQD?

U

等&

#@

'使用原子力显微镜探究了界面粘性对

动摩擦的影响)

dQD63<?

U

等&

#>

'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)

[O

U

?6

等&

#E

'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
8

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
8

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
8

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&

#%L#A

(

#@
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8

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
8

本文基于可调控的
46=J<

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
8

%

"

模型与方法

本文使用
1044[+

&

#F

'进行分子动力学模拟"

采用
1,

单位制"能量基准单位为
"

$

(长度基准单位

为
&

$

(时间基准单位为
!

$

"

模拟模型如图
%

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
2&&

晶体!晶格常数
/ 槡c #&

$

#"晶体取向都为
(E

&

%$$

'"

'

E

&

$%$

'"

FE

&

$$%

'"块体在
(

"

'

"

F

三个方向

的尺寸分别为$

6

"

%"/

"

%#/

"模拟参数如表
%

所示
"

记体作用势为
?

$

"界面作用势为
?

"

?

等于
?

$

乘上

一个小于
%

的系数
"?

$

是修正
46=J<

势函数&

A$

'

"

其

表达式为$
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其中
?

$

!

&

#是两个相距
&

的原子之间的势能"

"

$

是

势能阱深度"

&

$

是平衡距离"

#

$

控制原子键刚度"截

断半径
&

.

是势能作用最远范围
"

参数
/

$

&

/

A

是保证

势能与作用力连续性的拟合参数
"

使用该修正

46=J<

势函数的优势在于能通过改变截断半径
&

.

来定量调控材料和界面物性&

A%EA!

'

"

当原子间距大于

平衡距离
%

小于
&

.

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
&

.

等于
%

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
%

"

模拟参数

VD;7<%

"

[D=DK<:<=JR6=:Q<JIKO7D:I6?

参数 参数值

时间步长!

!

$

#

$"$$%

温度!

"

G

H

`%

#

$"$$%

I

(ED

MM

7

Y

加载率
G

!

"

&

`%

$

!

`%

$

#

%$

`@

模拟过程中"设定模拟边界为
MM

J

"先对系统进

行能量最小化"随后设定
)5*

系综"使用
1D?

U

<̂I?

热浴控制系统温度为
$8$$%

"

%

G

H

!

G

H

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
F

方

向的恒定压强
$

FF

c $̀"AAA

"

&

À

$

"此过程中系统保持

平衡"随后从
$

开始线性加载
(

方向推力
I

(ED

MM

7

Y

"

本文对不同界面势能
?

对摩擦的影响以及
(

方向长度
6

对摩擦的影响进行了研究
"

在研究
?

影
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图
%

"
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D

#模型示意图"亮蓝色部分为推力
I

(LD

MM

7

Y

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)!

;

#分子动力学模型图&
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'
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图
#

"

改变界面势能与粘性模拟结果"横轴是
?

与
?

$

的比值"纵轴是静摩擦系数
%

J

"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

2I

U
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+IKO7D:I6?=<JO7:J6R9QD?

U

I?

U

I?:<=RD9<

M
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UY

D?X ÎJ96JI:

Y

8VQ<Q6=I\6?:D7DSIJIJ:Q<=D:I6

6R?:6?

$

"

D?X:Q<̂ <=:I9D7DSIJIJ:Q<J:D:I9R=I9:I6?96<RRI9I<?:

%

J

8Z7D9HJ67IX9I=97<=<

M

=<J<?:Ĵ IJ96OJ

K6X<7J

"

BQI7<=<XQ6776B9I=97<=<

M

=<J<?:J?6?L̂IJ96OJK6X<7J

响时"固定模型长度
6

为
%$$/

"选取
E

种由弱到强

的界面势能
?

!

$"$$$"?

$

E$"$%?

$

#"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
6

影响时"选取三种势能!

$"$$%?

$

(

$"$%?

$

(

$"%?

$

#"

6

从
A$/

到
E$$/

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
(

方向作用力为界面摩擦力

I

(

"

I

(

的峰值作为极限静摩擦力"在
I

(

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
%

J

"

将块体最底部厚度为
#/

*
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的一层定义为接触层"通过
[

Y

:Q6?

后处理得到接

触层不同位置的信息
"

&

"

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
?

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

#

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!

?

%

?

$

&

$"$$"

#"静摩擦系数
%

J

随界面势

能强度增加而逐渐减小"且有无界面粘性不影响

%

J

"表现出对界面粘性的弱依赖性)当界面势能强度

较高时!

?

%

?

$

*

$"$$"

#"无粘性模型的
%

J

几乎不再

随界面势能强度变化"而有粘性模型的
%

J

随着界面

强度增加而不断增加"无粘性模型与有粘性模型
%

J

的差别界面强度随着增加而越发显著
"

图
#

说明静

摩擦系数
%

J

随界面势能
?

是非线性变化的
"

图
A

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
2&&

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
%"

在
?

不变时"外

界压力越大"

%

越大"势能面越难以发生侧向错动"

摩擦力越大"当
%

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
&

"

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
&

是常数
"

图
A

"

平衡界面的势能面示意图

2I

U

8A

"

+9Q<KD:I9I77OJ:=D:I6?6R

M

6:<?:ID7<?<=

UY

JO=RD9<6R;D7D?9<I?:<=RD9<

""

由图
A

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
?

越小"法向接触刚度越小"平衡距离
%

!即互锁

深度#越大"因此势能面抵抗滑动阻力越大"但粘性

与
?

成比例"此时粘性提供黏附力变小
"

还要注意"

当
?

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
'&

!界面法向接触刚度的影响#与抗

拒剪切的黏附力
(

!粘性的影响#

"

于是摩擦力可以写成$

4R

c

(

W

'&

!

#

#

则静摩擦系数
%

J

为$

%

J

c

I

R

I

)

c

(

I

)

W

'

I

)

&

!

A

#

对于无粘性模型有$

%

J

c

I

R

I

)

c

'

I

)

&

!

!

#

其中
'

是小于
%

的(与法向力相关的正数"

(

与势能

成正比
"

对于式!

#

#"前人已经提出类似的摩擦力构

成&

#$

'

"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
?"

当
?

很小时"黏附力
(

很小"摩擦力来源几

乎就是
'&

"

%

J

约等于'

I

)

&

"当
?

缓慢增加"

%

减小"

势能面滑动更容易"

'

减小"因此
%

J

会减小"这个阶

段粘性几乎不起作用!

?

%

?

$

&

$"$$"

#"接触刚度主

导摩擦"因此图
#

中粘性模型与无粘性模型的
%

J

一

致
"

当
?

继续增加到足够大!

?

%

?

$

*

$"$$"

#"界面

刚度越来越大"平衡距离
%

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
'&

几乎不变"
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所以无粘性时
%

J

随
?

增加几乎不变
"

此时黏附力
(

随
?

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
%

J

会随
?

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
F

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
!

!

D

#是单位面积黏附力
I

ÎJ96JI:

Y

随
?

的变

化"

I

ÎJ96JI:

Y

与
?

成线性关系
"

在
?

%

?

$

&

$"$$"

时"

I

ÎJ96JI:

Y

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
I

ÎJ96JI:

Y

能表征!

#

#

式中粘性对摩擦力的贡献
(

"

图
!

"

!

D

#不同界面势能模型的单位面积黏附力)!

;

#不同界面势能的无粘模型不同法向压强下的静摩擦系数

2I

U

8!

"

!

D

#

5IJ96JI:

Y

R6=9<

M

<=O?I:D=<D6RK6X<7JBI:QXIRR<=<?:I?:<=RD9<

M

6:<?:ID7<?<=

U

I<J

)!

;

#

+:D:I9R=I9:I6?96<RRIL

9I<?:6R?6?DXQ<JÎ<K6X<7JBI:QXIRR<=<?:I?:<=RD9<

M

6:<?:ID7<?<=

U

I<JO?X<=XIRR<=<?:?6=KD7

M

=<JJO=<J

""

图
!

!

;

#是取
?

为
$"$$%?

$

"

$"$%?

$

"

$"%?

$

"对

无粘模型中部加载改变法向压强
$

FF

!即法向外载

I

)

#的模拟结果"此时摩擦系数等于'

I

)

&

"对所有势

能"摩擦系数随着
I

)

增加而减小
"

假设
&

不随外载

变化"这是因为
I

)

增加会使势能面平衡距离
%

增

加"

'

随之增加"但
'

增加的幅度没有
I

)

大"因此最

终摩擦系数随着
I

)

增加而减小
"

对
?

为
$"%?

$

模

型"当增加
I

)

足够大时!

$

FF

+

$"@@@

"

&

`A

$

#"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
%

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
&

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
?c$"$$%?

$

的模型来进行模

拟"不考虑界面粘性",

51

-代表,

5<769I:

Y

16DX

-

8

此

时不加载法向力与切向外载"并限制块体在
'

(

F

方

图
"

"

速度加载计算无粘性模型受力示意图

2I

U

8"

"

+9Q<KD:I9XID

U

=DK6R9D79O7D:I?

U

R6=9<D9:I?

U

6?D

<̂769I:

Y

76DXI?

U

"

?6?L̂IJ96OJK6X<7

向运动"只允许块体在
(

方向运动)通过恒定速度

加载"让块体向
(

轴正方向滑动
"

由于块体在
F

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
@

"

块体与基底不同间距时的块体所受摩擦力

2I

U

8@

"

VQ<R=I9:I6?D7R6=9<D9:I?

U

6?:Q<;769HBQ<?

:Q<XIJ:D?9<;<:B<<?:Q<;769HD?X:Q<JO;L

J:=D:<IJXIRR<=<?:

分别为
$"$%

(

$"%

(

$"A

(

$""

(

$"@

(

$"E

(

%

#摩擦力随块

体滑动位移变化情况
"

首先"对于间距大于
$"@

的模

型"块体所受摩擦力一直是
$

"这是因为模拟中取消

了界面粘性"间距大于
$"@

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
$"@

的模型"块体

所受摩擦力完全一致"并表现出周期性!周期为

槡##"这是因为约束了块体
F

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
/ 槡c #

"则

势能面周期也为槡#"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
&

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
?

相当于同时改变了法向接触刚度与粘性"

但由于在
?

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
%

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
?

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
2I?<;<=

U

等&

#%

'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&

A@

'

"我们的模拟并不涉

及此方面
"

'

"

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
>

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
>

"

不同界面势能模型改变
(

方向长度的模拟结果

2I

U

8>

"

+IKO7D:I6?=<JO7:J6RXIRR<=<?:I?:<=RD9<

M

6:<?:ID7<?<=

UY

K6X<7J9QD?

U

I?

U

K6X<77<?

U

:Q

"

""

图
>

!

D

#是极限静摩擦力
I

RLJ:D:I9

的变化"对三种

界面势能"

I

RLJ:D:I9

随着
6

的增加首先会增加"

6

增加

到一定程度!转变长度
6

9

#后
I

RLJ:D:I9

饱和"不再随
6

增加而变化
"

其中
$"$$%?

$

模型的转变长度
6

9

在
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#$$/

附近"

$"$%?

$

与
$"%?

$

转变长度在
"$$/

附

近"说明
?

较小时
6

9

随着
?

增加而增加"当
?

足够

大时
6

9

不再变化
"

图
>

!

;

#是静摩擦系数
%

J

的变化
"

模拟中保持法向压强
$

FF

不变"因此法向力
I

)

随
6

线性增加"由于
I

RLJ:D:I9

增加幅度远不如
I

)

增加幅

度"因此
%

J

随
6

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
E

"

?

为
$"$$%?

$

(

6

分别为
"$/

(

#$$/

(

E$$/

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
I

RLJ:D:I9

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
(

轴正方向传播"三角标记对应
(

轴负方向传播#

"

!

D

#

L

!

9

#切应力云图)!

X

#

L

!

R

#应力比云图
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"
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<=976OXKD
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$

"

D?X66R"$/

"

#$$/

"

D?XE$$/

"
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!
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L

!
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#
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""

图
E

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
E

扩展-过程
"

图
E

!

D

#

L

!

9

#是接触层切

应力
)

(F

云图"对于
6

较小的模型!

6

%

"$/

#"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
6

较大的模型!

6

+

#$$/

#"

)

(F

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
(

轴正负方

向扩展
"

图
E

!

X

#

L

!

R

#是接触层切应力与法向应力的

应力比!

)

(F

%

$

FF

#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
E

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
F

是
?

为
$"$$%?

$

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
%$

`!量级"而体材料的纵波波速
:

1

为$

图
F

"

?

为
$"$$%?

$

模型的接触层切应力极值与应力比极

值传播速度
"(W

!

`

#代表
(

轴正向!负向#

2I

U

8F

"

VQ<JQ<D=J:=<JJ

M

<DHD?XJ:=<JJ=D:I6

M

<DH

M
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M

DL

U

D:I6?J

M

<<X6R:Q<96?:D9:7D

Y

<=I?:Q<K6X<7BI:Q

?c$"$$%?

$

"(W

!

`

#
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M

=<J<?:J:Q<

M

6JI:Î<

!

?<

U

D:Î<

#

XI=<9:I6?6R(DSIJ

:

1

c

;

槡
*

c%$"AA

&

$

!

$

!

"

#

对比不同
6

结果"在准静态切向加载条件下"

6

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
"6

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
6

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
6

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"

[O

U

?6

等&

#@

'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

6

9

的公式中包含界面剪切强度
J

"认为
J

越大
6

9

会越小
"

剪切强度
J

与界面强度
?

成正比"本研究

工作表明
6

9

与会随着
J

增加而增加"但不会一直

增加"这是模型维度增加所导致的
"

'O=:DX6

等&

A>

'讨论了单个
DJ

M

<=I:

Y

的摩擦"也

提出了摩擦应力与接触尺寸相关
8

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
8

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
8

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
'O=:DX6

等讨论的是单个

DJ

M

<=I:

Y

的摩擦"相当于考察一个局部接触
8

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
8

另外"

2I?<;<=

U

等&

#

'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
8

(

"

结论

综上所述"我们基于可调控的修正
46=J<

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
8

主要结论有$

!

%

#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
8

在法向外载恒定时"

刚度与粘性的竞争会让静摩擦系数
%

1

随界面强度

?

非线性变化
"

当
?

较小时"界面接触刚度会主导

摩擦行为"

%

1

会随
?

增加而减小"粘性影响微弱)当

?

较大时"界面粘性会主导摩擦行为"

%

1

会随
?

增

加而增加"接触刚度影响微弱
8

!

#

#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
8
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