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摘  要：采用分子动力学方法模拟了金刚石结构粗糙体半球与三种不同晶体取向单晶锆基体在不同滑移速

度下的摩擦滑移过程，对摩擦力、磨损量进行了测量分析并结合位错提取算法(DXA)对基体内部结构变形

机理进行了研究。结果表明：较低滑移速度时犁耕作用占主要因素，各基体摩擦力区分更为明显；较高滑

移速度时原子间黏附作用是导致摩擦力升高的主要原因。磨损量随滑移的进行持续增加，在所有滑移速度

下[0001]取向基体磨损量均明显大于其余两者。通过 DXA 分析，指出不同晶体取向上滑移系开动情况发生

变化是纳米尺度下单晶锆摩擦行为表现出较强晶体取向依赖性的主要原因。此外，基体切向位错运动相比

于法向层错结构对单晶锆摩擦力响应和磨损量的影响更为显著。 
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锆(Zirconium，Zr)由于较小的中子吸收截面、

高温下良好的机械性能及抗腐蚀等特性，被广泛作

为核电设备中的包壳管材料[1−2]。此外，因为具有

低热膨胀系数和良好的尺寸稳定性等特点，锆及其

合金材料在航天、航海及生物医学等多领域也得到

了广泛应用[3−5]。作为关键结构组件材料，锆及其

合金材料在服役过程中往往发生小尺度下严重的

摩擦磨损[6−9]，严重影响了相关设备的运行安全性

与服役寿命。因此，对锆及其合金材料的摩擦磨损

行为机理开展相关研究以进一步提高其抗磨性能

是一个亟待解决的课题。 

随着材料制备工艺与研究手段的进步，具有包

括高强度、优良耐磨性、良好塑性在内等一系列优

良性能的纳米晶(NG)和超细晶(UFG)纳米金属材料

受到了广泛的关注[10]，有研究指出细化晶粒能有效

提高相关金属材料的抗磨损性能[11−13]。然而，由于

材料制备相对复杂、表征手段存在限制等因素，有

关纳米晶体材料在较小尺度下的摩擦磨损机理研

究还鲜少有人报道。 

针对传统实验分析手段的局限性，计算机硬件

水平与编程技术的不断提升使计算模拟成为一种

有效的材料研究手段，其中分子动力学模拟

(Molecular dynamics simulation，MDS)由于具有易

于编程、运行效率高、模拟体系大等优点为材料宏

观特性与微观本质之间搭建了桥梁[14−16]。晶体取向

性作为晶体结构的重要参数对摩擦过程中材料内部

结构变形机制有直接影响，近年来也有学者利用分

子动力学模拟在这方面开展了广泛工作：ALHAFEZ 
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等[17]对铁(Fe)单晶在不同接触取向表面的纳米切削

过程进行了模拟，在不同晶体取向情况下观察到不

同方向和程度的晶体滑移、位错交互与孪晶变形现

象，表明单晶铁的内部结构变形机制与晶体取向密

切相关。ANDREY 等[18]进行了不同取向钛(Ti)晶体

的纳米划痕分子动力学模拟。研究结果指出，当晶

体易滑移方向接近粗糙体滑移方向时，基体内部位

错的产生、运动与位错钉扎交替进行，位错结构的

演化呈现出明显的阶段性特征。 

针对纳米晶体锆，以往的模拟研究主要集中于

纳米压痕、拉伸/压缩测试上[19−21]，对其摩擦磨损行

为还鲜有相关研究。因此，本文借助分子动力学模

拟方法分析了不同滑移速度下三种典型取向基体

的摩擦力响应、磨损量，结合内部结构可视化处理

和位错结构分析以对单晶锆在不同晶体取向下的

摩擦行为机理进行研究。 

 

1  模拟模型与参数设置 
 

1.1  模型建立 

单晶锆具有六方密堆(HCP)的晶体结构，相比

于体心立方结构(BCC)与面心立方结构(FCC)具有

结构不完全对称的特点，因此 HCP 结构在几种典

型晶体结构中具有 少的滑移系，表现出更低的塑

性和高度的取向依赖性。在摩擦滑移过程中，晶体

内部原子根据结构特点主要沿一定滑移系进行滑

移而具有相应的晶体学特征。对于 HCP 结构晶体， 

有 a、c 两个结构参数，滑移系特点如表 1 所示。

对于锆单晶而言，c/a 为 1.593，此时基面已不是唯

一密排面，棱柱面和棱锥面原子密排程度与基面相

近而同样被视为滑移面，滑移方向保持不变。单晶

锆的晶格结构参数与主要滑移系如图 1 所示。 

 

表 1  HCP 结构滑移系特点 

Table 1  Slip systems in HCP structure 

Structure 
standard value 

Slip surfaces 
Slip 

directions 

c/a≥1.633 {0001} 
1120   

c/a＜1.633 {0001},{10 10} ,{10 11}  

 

在此基础上，本文利用 Materials Studio 软件[22]

建立了以[001]取向的金刚石结构粗糙体半球与单

晶锆基体进行组合的粗糙体−平面接触模型，并用

Ovito(Open visualization tool)软件[23]对其进行可视

化处理。如图 2 所示，基体和粗糙体半球均被划分

为三个区域，即牛顿层、控温层以及固定层，分别

起到了模拟受力变形、控制体系温度及保证基体结

构稳定的作用，具体三维结构信息如表 2 所示。锆

单晶基体包含三种晶体取向，即[0001]、 [10 10]和

[1120]，以研究晶体取向对其摩擦行为的影响。此

外，从图 3 所示三种基体的局部原子结构可以看出，

具有[0001]取向的单晶锆原子排布 为紧密，而

[10 10]和 [1120]取向基体的滑移接触面为棱面或棱

边，两者内部原子排布较为相近。 

 

 

图 1  单晶锆晶格结构参数与主要滑移系图示 

Fig. 1  Lattice structure parameters and main slip systems of single crystalline zirconium: (a) {0001}; (b) {1010} ; (c) {1011}  
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图 2  体系模型示意图 
Fig. 2  Diagram of model systems: (a) Side view; (b) Front view 

 

 

图 3  基体局部原子结构示意图 
Fig. 3  Diagrams of local atomic structures of substrates: (a) [0001]; (b) [1010] ; (c) [1120]  

 

表 2  基体模型三维结构信息 

Table 2  Dimension information of substrate models 

Structure type Dimension/nm Atom 

[0001] 30.0×10.0×10.0 133920 

[1010]  30.0×10.0×10.0 131688 

[1120]  30.0×10.0×10.0 133812 

Diamond hemisphere R=3.6 18901 

 

1.2  模拟参数设置 

本文所有模拟均由开源程序 Lammps[24] 

(Large-scale atomic/molecular massively parallel 

simulator)进行计算。在所有模拟中均采用了 1 fs 的

时间步长，原子运动方程由 Velocity-Verlet 算法[25]

进行求解。整个系统设置为 NVT 系综并在控温层

区域通过 Langevin 控温法使体系在整个模拟过程

中温度保持在 300 K 左右。此外，在体系的两个平

面 X、Y 方向上设置了周期性边界条件以消除尺寸

效应对模拟结果的影响，由此可以节省运算资源并

实现大规模的体系运算。 

对模型中不同种类原子合理施加势函数是保

证计算结果准确的前提。本文利用在模拟金刚石结

构中得到广泛应用的 Tersoff 势函数[26]描述了粗糙
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体半球中 C 原子之间的相互作用；单晶锆基体中

Zr 原子之间的原子间作用以 MEAM 势函数[27]进行

描述，LU 等[21]将该势函数的计算结果与 DFT 计算

进行了对比并证明了其能很好地描述 Zr 晶体内的

变形与位错滑移；此外，利用了 Morse 势函数[28]

对模拟过程中粗糙体与基体相互作用，即 C-Zr 原

子之间的相互作用，进行了描述，其形式较为简单，

表达式如下：  
2)(

ee )e1()( 0rraDDrV                  (1) 
 
式中：De与 a 分别为势能阱的深度与宽度；r0 代表

两原子间的平衡距离。对于本文的 C-Zr 体系而言，

其具体参数值为：De=1.56 eV，a=3.3786 Å，

r0=2.1187 Å[29]。 

在模拟运动开始之前，需要对整个系统进行弛

豫 200000 时间步长(200 ps)以避免原子相互重叠。

整个模拟过程分为接触、滑移两个阶段，本文主要

对滑移阶段进行分析研究。首先对金刚石粗糙体半

球向下施加 100 nN 的法向载荷使其与基体发生接

触，保持一段时间后分别以不同滑移速度(0.1、0.2、

0.3 和 0.4 Å/ps)沿 X 方向进行滑移，总滑移距离均

为 150 Å。在整个滑移过程中，在粗糙体上方持续

施加恒定的法向载荷。模拟中的具体参数设置汇总

如表 3 所示。 

 
表 3  模拟具体参数设置 

Table 3  Specific parameter settings in simulations 

Parameter Setting 

Ensemble NVT 

Time step/fs 1  

Temperature/K 300  

Boundary condition 
(XYZ) 

P P F 

Total sliding distance/Å 150  

Load/ nN 100  

Sliding velocity/(Åꞏps−1) 0.1, 0.2, 0.3, 0.4 

Potential 
Tersoff (C-C), MEAM (Zr-Zr), 

Morse (C-Zr) 

 

1.3  模拟分析方法 

摩擦力是摩擦学研究的基础，记录摩擦力数据

并与其他表征方法进行对比研究可以提供对摩擦

磨损行为机理的深入理解。本文对粗糙体半球在滑

移相反方向上所有原子的受力进行统计加和，并将

其定义为摩擦力。 

表层磨屑原子对摩擦行为有直接影响，在纳米

尺度上尤其不能被忽略[30]。然而通过传统实验与表

征方式，很难对磨损量做出准确且实时的测量与记

录，运用分子动力学可以有效解决这一问题。根据

以往的研究[31−32]，磨损可以被视为基体原子的去除

并且与材料的具体结构参数直接相关。因此本文采

取基于位移测量的磨损定义方法，将基体内位移超

过 6 Å(Zr 晶格中两原子间 大距离约为 3 Å)且在 Z

方向上坐标高于初始接触平面位置的 Zr 原子视为

磨损原子。 

此外，有研究指出滑移过程中力的变化与内部

位错结构运动之间有着紧密联系[33]，因此本文主要

运用位错提取分析(DXA)方法[34]研究了三种晶体

取向在摩擦滑移过程中对基体内部结构变形机理

的影响。 

 

2  模拟结果与分析 
 

2.1  摩擦力分析 

从图 4 可以看出，由于表面接触原子势能场的

周期性变化和滑动过程中所存在的犁沟作用，摩擦

力曲线在整个过程中持续波动[35]。整个过程可分为

三个阶段：1) 在滑移初始阶段，粗糙体与基体接触

所产生的强烈变形导致摩擦力在短时间内迅速增

加；2) 随着滑移过程的进行，基体内部滑移系开动，

摩擦力逐渐上升；3) 滑移一段距离后，接触犁沟区

域内磨损原子的形成与排出达到动态平衡，摩擦力

在一定平衡范围内持续波动。 

整体来看，三种晶体取向基体在平衡阶段的摩

擦力响应均随着滑移速度的增加而逐步增大，一定

程度上验证了模拟结果的可靠性。在 0.1 Å/ps 滑移

速度条件下，基体有充分响应时间传递上方载荷与

滑移作用所产生的形变能，不同晶体取向原子结构

对摩擦力的影响更为显著，此时 [0001]相较于

[10 10]以及 [1120]两种取向基体表现出更大的摩擦

力。然而，随着滑移速度的增大，不同晶体结构对

摩擦力响应影响上的差异变得愈发不明显。 

 

2.2  磨损量分析 

如图 5 所示，磨损量随滑移距离的增大呈几乎

线性增加，符合经典的 Archard 磨损定律。然而与 
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图 4  三种晶体取向基体在不同滑移速度下的摩擦力曲线图 

Fig. 4  Friction curves of three crystal-oriented substrates at different sliding velocities: (a) 0.1 Å/ps; (b) 0.2 Å/ps; (c) 0.3 

Å/ps; (d) 0.4 Å/ps 
 

 
图 5  三种晶体取向基体在不同滑移速度下的磨损量示意图 

Fig. 5  Wear atoms of three crystal-oriented substrates at different sliding velocities: (a) 0.1 Å/ps; (b) 0.2 Å/ps; (c) 0.3 Å/ps; 

(d) 0.4 Å/ps 
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摩擦力表现不同的是，磨损原子量随着滑移速度的

增大而明显减少，摩擦过程结束后 0.4 Å/ps 滑移速

度下的各基体磨损原子量仅有 0.1 Å/ps 滑移速度下

的一半左右。此外，[0001]取向基体的磨损量在较

高滑移速度下仍然明显高于其他两种取向基体而

并未表现出与摩擦力变化类似的趋同现象。 

对此可以进行如下分析。根据 ZHU 等[30]的定

义，可将纳米尺度下的总摩擦力(Ffriction)划分为三部

分，即犁耕力(Fplouging)、黏附力(Fadhesion)和磨屑阻碍

作用力(Fchip)，表达式如下： 
 
Ffriction=Fplouging+Fadhesion+Fchip                (2) 
 

磨损量与其中的犁耕作用分量直接相关，同时

磨损量的变化又将影响到表面磨屑原子对粗糙体

滑移的阻碍作用。这意味着在较高滑移速度下磨损

量的明显减少使上式中的犁耕力(Fplouging)与磨屑阻

碍作用力(Fchip)部分相应降低，而此时较高的摩擦力

响应则主要来源于接触区域原子间的黏附力作用

(Fadhesion)的增强。这同样表明[0001]取向基体相对比

其余两种取向基体表现出更强的犁耕作用，也解释

了其磨损量随滑移速度增大并没有呈现出类似于

摩擦力变化的趋同现象。 

为了对这种现象进行直观说明，本文对 0.1 

Å/ps 和 0.4 Å/ps 两种滑移速度下的三种取向基体表

层磨损原子进行了如图 6 所示的可视化处理。可以

看出，磨损原子主要堆积于接触区域前方，[0001]

取向基体磨损原子堆积明显更多。此外，在较高滑

移速度下三种取向基体的接触区域后方均存在明

显更多的磨损原子附着。 

2.3  内部变形机理分析 

前述分析表明，在较低的滑移速度下基体对载

荷、切向滑移等作用有充分时间响应，更能体现犁

耕作用对基体变形的影响，从而使对内部变形机理

的分析更加充分和准确。因此，本文选择 0.1 Å/ps

作为本节研究的默认滑移速度。 

2.3.1  [0001]取向基体 

首先对[0001]取向基体进行了如图 7 所示的

DXA 分析。值得一提的是，与常见的纳米压痕分析

不同，本文所施加的是较小的 100 nN 法向载荷以

主要体现切向滑移运动对基体结构变形的影响。因

此，如图 7(a)所示，在粗糙体半球与基体接触后，

接触区域内并未发现明显基体变形。滑移运动开始

后，滑移方向前方的基体次表层出现了明显领先于

接触区域的混合位错结构 (包含 1/3 1210  与

1/3 1100  两种类型，分别以不同颜色表示)。接触

区域前方位错沿滑移方向持续运动，由于滑移 X 方

向上设置了周期性边界条件，部分越过边界的位错

又将从体系的另一侧重新进入。随着滑移运动的进

行，两种类型的位错结构逐渐分离，位错总长度持

续增加。在滑移运动末期，位错总长度达到 大值，

在接触区域前方形成了大范围层错结构但并未朝

基体内部更深处扩展。 

这种情况可以通过前文中对锆单晶的主要滑

移系与滑移接触面的说明得以解释。实际上对于

[0001]取向基体而言，其滑移方向正为锆单晶滑移

系的主要滑移方向 1120  ，晶体结构中的基面、棱

面以及锥面原子均不同程度地在基体次表层深度 

 

 

图 6  不同滑移速度下磨损原子可视化 

Fig. 6  Visualization of wear atoms at different sliding velocities: (a), (b), (c) [0001], [10 10]  and [1120]  substrates at 0.1 

Å/ps; (d), (e), (f) [0001], [10 10]  and [1120]  substrates at 0.4 Å/ps 
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图 7  [0001]取向基体随滑移距离变化的 DXA 分析 

Fig. 7  DXA analysis of [0001] oriented substrate with change of sliding distance: (a) 0 Å; (b) 40 Å; (c) 80 Å; (d) 150 Å 

 

沿此方向进行滑移，而对基体更深位置的原子没有

明显影响。另一方面，由于该晶体取向下原子排布

相对紧密，在控制滑移速度与总距离不变的条件

下，对粗糙体的滑移过程将产生更强烈的切向阻碍

作用，因此[0001]取向基体表现出 大的摩擦力响

应与磨损量。 

2.3.2  [10 10]取向基体 

    同样地，对[10 10]取向基体也进行了如图 8 所

示的 DXA 分析。与[0001]取向基体相似，在接触阶

段由于载荷较小在接触区域附件原子结构变形较

为轻微。在滑移一段距离之后，在接触区域底部逐

渐形成了垂直于滑移方向的轻微层错结构且跟随

接触区域持续向前运动。随着滑移距离持续增加，

层错区域范围进一步减小并在滑移末期基本消失。

这是因为相比于长距离位错，层错意味着区域原子

堆垛次序遭到破坏，但基体局部结构相对来说仍然

保持一定的有序性；另一方面，层错结构与滑移方

向持续保持 90°垂直关系，随着切向力的不断作用

将持续分解为零散的部分位错结构，在整个滑移过

程中基体内部也没有发生明显的长距离位错运动。

此外，[10 10]基体在滑移方向上的原子排列也 为

稀疏，因此表现出 轻微的摩擦力响应与磨损量。 

2.3.3  [1120]取向基体 

尽管在接触面原子结构与滑移方向上与

[10 10]取向基体相似， [1120]取向基体的内部结构

变化却有显著不同。如图 9 所示，仅在接触阶段基

体接触区域底部就已经形成了较深的位错环结构，

表明[1120]取向基体在垂直方向上更容易受法向载

荷的影响。此外，在滑移初期基体底部就形成大范

围法向层错，且并未如同图 8 中的小范围层错直接

分解为零散的位错结构，而是又继续演化为伴随接

触区域底部运动的位错环并以此往复演化一定滑

移距离后再逐渐变小，在滑移末期仍未完全消失。

在接触区域底部所产生的相比于 [10 10] 取向基体

更为明显的区域层错与位错结构增大了对滑移过

程的阻碍作用，但在阻碍效果上仍不及[0001]取向

基体中切向运动的长距离位错结构，因此[1120]取

向基体的摩擦力响应介于两者之间。 

[1120]取向基体相比于前两者其内部表现出更

深的结构变形运动，这是因为 [1120]和 [10 10]这两

种接触面均为棱面或棱边的取向基体更倾向于发

生棱柱面、基面原子朝 a  方向的滑移。此外，

[1120]取向基体在法向受载荷时具有更多的规则滑

移取向以供原子朝内部更深处滑移，滑移过程中的 
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图 8  [1010]取向基体随滑移距离变化的 DXA 分析 

Fig. 8  DXA analysis of [1010]  oriented substrate with change of sliding distance: (a) 0 Å; (b) 40 Å; (c) 80 Å; (d) 150 Å 

 

 

图 9  [1120]取向基体随滑移距离变化的 DXA 分析 

Fig. 9  DXA analysis of [1120]  oriented substrate with change of sliding distance: (a) 0 Å; (b) 40 Å; (c) 80 Å; (d) 150 Å 
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上方持续施载与接触区域原子排出也进一步加深

了这种影响，这可以通过如图 10 所示予以简单说

明。值得一提的是，这种在接触区域底部产生且往

更深处发展的原子错排对表层原子排出，也即磨损

量，没有直接影响，因此这两种取向晶体在磨损原

子量上并没有表现出显著区别。 

 

 

图 10  [1120]和 [1010]取向基体部分滑移系示意图 

Fig. 10  Partial sliding systems in [1120]  and [1010]  

oriented substrates 

 

3  结论 
 

1) 摩擦力响应随滑移距离呈现出先增大后平

衡的变化趋势。较小滑移速度时犁耕作用占主导因

素，三种取向基体摩擦力响应区分较为明显；较大

滑移速度时，表面原子间黏附力的显著提高是摩擦

力响应增大的主要原因。 

2) 磨损量随滑移距离的增大呈线性增加，符合

经典的 Archard 磨损定律。[0001]取向基体犁耕作

用明显，在所有滑移速度中的磨损量均更大；

[10 10] 和 [1120] 两种取向基体磨损量没有明显区

别。 

3) 通过 DXA 分析指出，由于粗糙体滑移方向

与单晶锆主要滑移系 为接近，[0001]取向基体次

表层出现领先于接触区域运动的长距离切向位错

结构； [10 10]和 [1120]基体由于晶体结构类似均形

成法向垂直的层错结构，其中[1120]取向基体朝内

部易滑移结构取向更多，表现出更深的内部损伤。 

4) 以上结果表明，纳米尺度下单晶锆摩擦行为

具有较强的取向依赖性，基体中的切向位错运动相

比于法向层错结构对单晶锆摩擦力响应和磨损量

的影响更显著。 
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Orientation effect on friction behaviors of  
nano-single crystalline zirconium 
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(1. School of Materials Science and Engineering, Southwest Jiaotong University, Chengdu 610031, China; 

2. Tribology Research Institute, Traction Power State Key Laboratory,  

Southwest Jiaotong University, Chengdu 610031, China) 

 

Abstract: The friction process of diamond structure hemisphere and single crystalline zirconium substrates with 

three different orientations were simulated using Molecular Dynamics method under different sliding velocities. 

The friction force and wear amount were detected and analyzed, the internal structure deformation mechanism was 

also studied with the Dislocations Extract Algorithm(DXA). The main results are as follows: the friction forces of 

different substrates are more distinct at lower sliding velocities due to the dominance of plouging effect while the 

adhesion between atoms at the higher sliding velocities is the main reason for the significant increase in friction. 

The wear amount continues to increase as the sliding proceeds, and the wear amount of [0001] oriented substrate is 

significantly greater than the others. Through the DXA analysis, it is indicated that the change of the slip system in 

different orientations is the main reason for the strong crystal orientation dependence of friction and wear behaviors 

of the single crystal zirconium at the nanoscale. Moreover, the effects of tangential dislocation motion on the 

friction force and wear amount of single crystal zirconium are more significant than those of normal stacking fault.  

Key words: single crystalline zirconium; molecular dynamics; nanoscale; friction and wear; crystal orientation 
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