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前角对单晶镍纳米加工影响的分子动力学仿真

朱宗孝ꎬ 巩亚东ꎬ 周云光ꎬ 张艳祥
(东北大学 机械工程与自动化学院ꎬ 辽宁 沈阳　 １１０８１９)

摘　 　 　 要: 应用分子动力学仿真研究了单晶镍的纳米加工过程. 通过研究加工力的变化规律ꎬ发现加工初

期加工力剧烈波动与工件中产生了较大体积的层错结构有关. 采用不同前角的刀具进行了一系列加工仿真ꎬ
结果表明:在刀具前角的增大过程中ꎬ加工力及前刀面与切屑之间的摩擦系数逐渐减小ꎻ由于前角的增大使刀

具对切屑的推挤作用与切屑的整体弯曲减弱ꎬ切屑高度增加及切屑中完好的 ＦＣＣ 原子比也逐渐增加ꎻ工件亚

表面的缺陷原子数目逐渐减少ꎬ损伤深度也呈减小趋势. 采用负前角加工时ꎬ工件亚表面损伤较严重ꎬ出现了

层错四面体结构和 ＬＣ 位错ꎻ工件内部高温原子数随刀具前角的增大而逐渐减少ꎬ并且工件的温度分布以刀

具圆角为中心向工件内部辐射.
关　 键　 词: 分子动力学ꎻ单晶镍ꎻ加工力ꎻ前角ꎻ亚表面损伤
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　 　 现代工业的发展使得纳米加工技术得到了广

泛应用ꎬ并在国防、航空航天、核能等高新技术领

域有着重要的影响ꎬ已成为各个国家高技术竞争

的制高点之一[１] . 在纳米加工过程中ꎬ材料的去

除发生在数个至数百个原子层ꎬ用建立在连续介

质力学基础上的有限元方法及宏观切削理论很难

解释纳米加工机理. 在此背景下ꎬ分子动力学模拟

作为十分有效的工具ꎬ可以在极小的空间和时间



　 　

尺度上对正在进行的加工过程作细致深入的分析

与研究. 同时ꎬ又能方便、低成本地建立所要研究

的加工系统模型ꎬ已经成为研究微 /纳加工过程的

一种重要手段[２ － ３] . 应用分子动力学研究材料的

纳米加工过程ꎬ前人大多采用单晶铜作为加工材

料ꎬ本文采用在航空航天领域应用的单晶零件中

占有较大成分的镍作为研究对象. 由于单晶铜和

单晶镍都是面心立方体(ＦＣＣ)结构ꎬ所以前人对

于单晶铜的纳米加工仿真研究为研究单晶镍的加

工仿真提供了很好的借鉴. 对于单晶铜的研究ꎬＪｉ
等[４]研究了单晶铜纳米加工过程中刀具与切屑

接触面的摩擦行为. Ｓｕ 等[５]研究了单晶铜纳米加

工过程中加工力和切屑温度的变化规律ꎬ研究结

果表明不同的加工速度可以导致切屑产生不同的

变形形式. Ｐｅｉ 等[６] 研究了不同势函数的选取对

于单晶铜纳米加工结果的影响ꎬ结果表明 Ｍｏｒｓｅ
势相对于 ＥＡＭ 势能够使得加工力增加了 ５％ ~
７０％ . Ｇｕｏ 等[７]研究了单晶铜纳米加工中的热效

应ꎬ并且得出系统的温度分布呈同心型分布ꎬ温度

自切屑向工件内部逐渐降低. Ｔｏｎｇ 等[８]采用一种

新的原子等值温度方法ꎬ研究了单刀刃和双刀刃

加工时单晶铜的温度分布情况.
然而ꎬ对于单晶镍的纳米加工仿真研究还十

分稀少. 作为航空发动机的核心部件ꎬ单晶叶片的

主要成分为镍ꎬ所以对于单晶镍的加工研究具有

十分重要的意义. 本文通过研究不同刀具前角对

于单晶镍纳米加工的影响及加工力和工件内部缺

陷的关系ꎬ将会为单晶零件加工制定合理的工艺

参数提供理论依据.

１　 分子动力学模拟方法

１􀆰 １　 仿真模型

图 １ 为单晶镍加工分子动力学模型. 模型尺

寸为 ２９ ｎｍ × １２ ｎｍ × ７􀆰 ５ ｎｍꎬ共由 ２０７ ０８０ 个原

子组成ꎬ包含 ５７ ６６１ 个碳原子ꎬ其余都为镍原子.
为了减少模拟系统小于真实系统带来的尺寸效

应ꎬ工件在 Ｚ 方向采用周期性边界条件[９] . 而在 Ｘ

图 １　 单晶镍纳米加工模型
Ｆｉｇ􀆰 １　 Ｎａｎｏｍｅｔｒｉｃ ｃｕｔｔｉｎｇ ｍｏｄｅｌ ｏｆ ｓｉｎｇｌｅ ｃｒｙｓｔａｌ ｎｉｃｋｅｌ

和 Ｙ 方向采用非周期性边界条件. 最外层原子为

固定层ꎬ其作用为防止仿真过程中工件的整体移

动ꎬ黄色原子为恒温层原子ꎬ其作用为保证加工过

程中工件原子之间的热传递[１０] . 绿色和蓝色原子

为牛顿层原子ꎬ是仿真加工过程中的重点研究对

象ꎬ牛顿层和恒温层原子都遵从牛顿第二定律. 所
建模型体系对比其他研究所采用的模型足

够大[５] .
１􀆰 ２　 原子间的势函数

工件原子之间的相互作用采用嵌入原子势

(ＥＡＭ)描述. ＥＡＭ 能够很好地描述金属原子之

间的相互作用. 总能量公式为[１１]

∑Ｅ ｔ ＝ ∑
ｉ
Ｆ ｉ(ρｉ) ＋ １

２ ∑ｉꎬｊ
ｉ≠ｊ

φｉｊ(Ｒ ｉｊ) . (１)

式中:Ｆ ｉ 为嵌入能函数ꎻρｉ 为原子所在处的电子

密度ꎻφｉｊ为 ｉ 原子核与 ｊ 原子核之间的相互作用

对势.
用 Ｍｏｒｓｅ 势描述工件原子和刀具原子间的相

互作用:

Ｅ ｉ ＝ ∑
ｉ≠ｊ

Ｄ[ｅ－２α(ｒｉｊ－ｒ０) － ２ｅ－２α(ｒｉｊ－ｒ０)] . (２)

式中:Ｄ 为结合能ꎻα 为势能曲线梯度系数ꎻｒ０ 为

分子作用力为零时的原子间距. 查阅参考文献ꎬ得
到 Ｃ—Ｎｉ 原子间 Ｍｏｒｓｅ 势函数相关参数:Ｄｅ ＝
０􀆰 １００ ｅＶꎬ α ＝２􀆰 ２ ×１０ －８ ｃｍ －１ꎬｒｅ ＝２􀆰 ４ ×１０ －８ｃｍ[１２] .
构成刀具的金刚石原子间的相互作用采用

Ｔｅｒｓｏｆｆ 势来描述.

２　 加工参数

纳米加工材料为单晶镍ꎬ仿真参数见表 １.

表 １　 单晶镍纳米加工仿真参数
Ｔａｂｌｅ １　 Ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ ｐａｒａｍｅｔｅｒｓ ｏｆ ｓｉｎｇｌｅ ｃｒｙｓｔａｌ ｎｉｃｋｅｌ

ｎａｎｏｍｅｔｒｉｃ ｍａｃｈｉｎｉｎｇ

参数 值

刀具前角 / (°)
切削深度 / ｎｍ

切削方向
切削速度 / (ｍ􀅰ｓ － １)

步长 / ｆｓ

－ ３０ꎬ － １５ꎬ０ꎬ１５ꎬ３０
１􀆰 ５

(１ ０ ０)
２００
１

３　 模拟结果与讨论

３􀆰 １　 加工力与内部缺陷

加工力是纳米加工过程的重要物理参数. 在
图 ２ 中ꎬＦｘꎬＦｙ 和 Ｆｚ 分别表示切向加工力、法向

加工力和沿 Ｚ 方向的加工力. 由于切削力的计算
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是通过统计刀具原子所受的总力得到的ꎬ其作用

方向与 ｘ 轴正方向相反ꎬ所以取值为负. 通过切向

和法向加工力的变化规律将加工过程分为两个阶

段:初期加工阶段(加工距离小于 ９ ｎｍ)与稳定加

工阶段(加工距离大于９ ｎｍ) . 可知ꎬ切向和法向

加工力在加工初期变化较为剧烈ꎬ且波动幅度较

大. 当进入稳定加工阶段后ꎬ加工力的变化程度趋

于平缓. 这是由于加工初期工件中形成了较多且

体积较大的层错结构ꎬ对于加工的进行产生了阻

碍作用ꎬ使得加工力增大ꎻ由于层错结构的排列呈

一定间隔ꎬ所以加工力会出现较大幅度的波动.

图 ２　 加工力变化曲线
Ｆｉｇ􀆰 ２　 Ｃｈａｎｇｅ ｃｕｒｖｅｓ ｏｆ ｃｕｔｔｉｎｇ ｆｏｒｃｅ

通过加工力的分析可知ꎬ切向和法向两种加工

力的峰值和谷值总是同时出现. 这主要由于加工中

演化和发展的位错和层错等结构与加工方向呈

４５°ꎬ对 Ｘ 和 Ｙ 方向的加工力同时产生阻碍作用. 对
加工力出现峰值的加工距离进行标记发现:３ 个加

工力波动峰值分别出现在 ３􀆰 ２ꎬ４􀆰 ９ 和 ９ ｎｍ 处.
切削距离为 ３􀆰 ６ ｎｍ 时的工件原子情况如图

３ 所示. 由于刀具对工件原子的挤压和剪切ꎬ工件

图 ３　 切削距离为 ３􀆰 ６ ｎｍ时的工件原子情况
Ｆｉｇ􀆰 ３　 Ｓｎａｐｓｈｏｔ ｏｆ ｗｏｒｋｐｉｅｃｅ ａｔｏｍｓ ａｔ ｃｕｔｔｉｎｇ

ｄｉｓｔａｎｃｅ ｏｆ ３􀆰 ６ ｎｍ

中形成了 ３ 条沿(１ １ １)方向相互平行的层错结

构 ａꎬｂꎬｃꎬ且在刀具前方形成一定高度的切屑ꎬ切
削平面与这 ３ 条层错的交点分别为 １ꎬ２ꎬ３. 当刀

具经过这 ３ 点时ꎬ由于构成层错的 ＨＣＰ 结构原子

相对于被加工晶体中原有的 ＦＣＣ 结构原子有更

大的平面密集度ꎬ破坏 ＨＣＰ 结构比 ＦＣＣ 结构更

加困难ꎬ所以切削力会有一个增大的过程. 随着刀

具的进给ꎬ当刀具离开 ＨＣＰ 层错结构进入 ＦＣＣ
原子结构后ꎬ切削力逐渐减小. 这说明较大体积的

层错导致了加工力的大幅度波动.

３􀆰 ２　 刀具前角对加工力和切屑的影响

为了研究刀具前角对于纳米加工的影响ꎬ采
用不同刀具前角进行了一系列纳米加工仿真. 对
比不同前角加工时的平均加工力、平均摩擦系数、
切屑高度和切屑中未被破坏的 ＦＣＣ 原子比ꎬ分析

引起各个参数发生变化的原因. 此外ꎬ在计算平均

摩擦系数时ꎬ为了直接体现刀具前角与切屑接触

面的摩擦ꎬ计算公式为[１３]

μ ＝
Ｆｘｓｉｎα ＋ Ｆｙｃｏｓα
Ｆｘｃｏｓα － Ｆｙｓｉｎα

. (３)

式中:α 为刀具的前角:μ 为平均摩擦系数.
不同前角的平均切削力如图 ４ 所示ꎬ切向加

工力、法向加工力和两者的合力均随着前角的增

大而减小. 这是由于刀具前角直接影响切屑的形

成和移动. 在切屑形成后ꎬ负前角刀具对切屑产生

向下的挤压ꎬ当切屑在前刀面下方逐渐堆积后ꎬ一
方面对刀具前方未加工区域产生挤压破坏使得加

工力增大ꎬ另一方面ꎬ形成的切屑原子由于刀具的

挤压和摩擦作用ꎬ开始沿着前刀面向上运动ꎬ这个

过程中由于刀具对切屑中原子的进一步作用ꎬ使
得切屑中部分 ＦＣＣ 结构原子被进一步破坏.

图 ４　 不同前角的平均切削力
Ｆｉｇ􀆰 ４　 Ａｖｅｒａｇｅ ｃｕｔｔｉｎｇ ｆｏｒｃｅｓ ｕｎｄｅｒ ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ

ｒａｋｅ ａｎｇｌｅｓ
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　 　 随着前角的增大ꎬ切屑被顺利带走ꎬ不再堆积

在刀具前方阻碍加工ꎬ使得刀具对切屑的挤压和

摩擦作用减弱ꎬ所以加工力逐渐减小. 此外可以看

出ꎬ当前角从 － ３０°变为 ０°时ꎬ加工力减小程度相

对前角从 ０°变为 ３０°时较大ꎬ说明负前角的变化

对于加工力影响更加显著ꎬ具体见图 ５ꎬ６.

图 ５　 不同前角的平均摩擦系数
Ｆｉｇ􀆰 ５　 Ｍｅａｎ ｆｒｉｃｔｉｏｎ ｃｏｅｆｆｉｃｉｅｎｔｓ ｕｎｄｅｒ ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ

ｒａｋｅ ａｎｇｌｅｓ

图 ６　 不同前角下的切屑高度
Ｆｉｇ􀆰 ６　 Ｃｈｉｐ ｈｅｉｇｈｔｓ ｕｎｄｅｒ ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ ｒａｋｅ ａｎｇｌｅｓ

不同前角的平均摩擦系数如图 ５ 所示ꎬ随着

刀具前角的逐渐增大ꎬμ 逐渐减小ꎬ说明在前角增

加的过程中ꎬ沿切屑界面的切向力比法向力降低

得快.

　 　 不同前角下的切屑高度如图 ６ 所示. 当加工

距离超过 ３ ｎｍ 以后ꎬ切屑高度随着前角的增大而

增大. 这是由于前角对切屑的推挤使得切屑向加

工方向发生弯曲ꎬ前角越小这种推挤作用导致的

弯曲作用就越明显ꎬ切屑高度就越小.
不同前角的切屑中 ＦＣＣ 原子比如图 ７ 所示.

当加工距离小于 ９ ｎｍ 时ꎬ加工未进入稳定阶段ꎬ
切屑中的 ＦＣＣ 原子比迅速增加. 当加工进入稳定

阶段后ꎬ切屑中 ＦＣＣ 原子比增速减缓. 此外ꎬ随着

刀具前角的增大ꎬ切屑中 ＦＣＣ 原子比也越大. 这
是因为较小的刀具前角不仅增大了刀具对切屑原

子的推挤作用ꎬ同时也由于刀具对切屑的推挤使得

切屑向下卷曲堆积ꎬ切屑原子与刀具的作用时间增

加ꎬ切屑中部分完好的 ＦＣＣ 原子被进一步破坏.

图 ７　 不同前角时切屑中 ＦＣＣ原子比
Ｆｉｇ􀆰 ７　 Ｐｒｏｐｏｒｔｉｏｎ ｏｆ ＦＣＣ ａｔｏｍｓ ｉｎ ｃｈｉｐｓ ｕｎｄｅｒ

ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ ｒａｋｅ ａｎｇｌｅｓ

３􀆰 ３　 刀具前角对亚表面和温度分布的影响

不同前角下的原子缺陷如图 ８ 所示. 刀具的

前角越小ꎬ工件已加工表面下方的缺陷原子越多ꎬ
且缺陷原子在已加工表面下方的深度越深. 说明

加工后工件的亚表面损伤越大ꎬ其中采用 － ３０°前
角加工时ꎬ工件的表面下方出现了层错四面体结

构. 此外ꎬ由于负前角加工导致切屑沿着前刀面逐

渐堆积ꎬ使得刀具前方的未加工区域受到挤压并

图 ８　 不同前角下的原子缺陷
Ｆｉｇ􀆰 ８　 Ｓｎａｐｓｈｏｔ ｏｆ ｗｏｒｋｐｉｅｃｅ ｄｅｆｅｃｔｓ ｕｎｄｅｒ ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ ｒａｋｅ ａｎｇｌｅｓ
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产生缺陷ꎬ这些形成的缺陷阻碍彼此的发展ꎬ对加

工产生阻碍作用. 当刀具前角为 － １５°时ꎬ刀具前

方出现了 ＬＣ 位错结构ꎬ这种结构对于加工有明

显的阻碍作用ꎬ使得加工力增大. 此外ꎬ为了更好

研究工件的亚表面损伤情况ꎬ对工件的已加工表

面下 ０ ~ ４ ｎｍ 深度的缺陷进行分层统计ꎬ统计结

果见图 ９.

图 ９　 不同前角下的亚表面缺陷原子数
Ｆｉｇ􀆰 ９　 Ｎｕｍｂｅｒｓ ｏｆ ｓｕｂｓｕｒｆａｃｅ ｄｅｆｅｃｔ ａｔｏｍｓ ｕｎｄｅｒ

ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ ｒａｋｅ ａｎｇｌｅｓ

　 　 由图 ９ 可知ꎬ随着刀具前角的逐渐增大ꎬ亚表

面的损伤深度逐渐减小. 当前角为 － ３０°时ꎬ损伤

分布在 ０ ~ ４ ｎｍ 的深度ꎻ当前角为 ０ ~ ３０°时ꎬ损
伤主要分布在 ０ ~ ２ ｎｍ 的深度ꎬ并且亚表面的缺

陷原子数目从加工表面向工件内部逐渐减小. 由
此可知ꎬ刀具的前角越小ꎬ工件下表面的缺陷原子

越多ꎬ损伤程度越大.
　 　 不同前角下的原子温度分布如图 １０ 所示ꎬ可以

看出被加工原子的温度主要分布在３００ ~１ ２００ Ｋ.切
屑部分的原子温度最高ꎬ一方面由于切屑中原子

的化学能几乎都转化为了热能ꎬ另一方面由于切

屑离恒温层较远ꎬ不能及时将产生的热能传递出

去. 通过对比图 １０ 中不同工件的温度分布情况ꎬ
发现采用负前角加工时ꎬ工件内部的高温原子数

目较多ꎬ随着刀具前角逐渐增大ꎬ工件内部高温原

子数目逐渐减小. 为了更好地对比几种加工结果

中高温原子的分布情况ꎬ对工件中不同温度段的

原子数目进行统计ꎬ结果如图 １１ 所示.

图 １０　 不同前角下的原子温度分布
Ｆｉｇ􀆰 １０　 Ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ ｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎ ｏｆ ｗｏｋｐｉｅｃｅ ａｔｏｍｓ ｕｎｄｅｒ ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ ｒａｋｅ ａｎｇｌｅｓ

　 　 图 １１　 不同前角加工工件后各个温度段的
原子比

Ｆｉｇ􀆰 １１　 Ｐｒｏｐｏｒｔｉｏｎ ｏｆ ａｔｏｍ ｉｎ ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ
ｒａｎｇｅｓ ｕｎｄｅｒ ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ ｒａｋｅ ａｎｇｌｅｓ

由图 １１ 可知ꎬ随着刀具前角的增加ꎬ工件中

各个温度段的原子比呈总体上减少的趋势. 其中

温度相对较低处于 ５００ ~ ６００ Ｋ 的原子比最大. 温

度范围处于 １ ０００ ~ １ ２００ Ｋ 的原子比也较大ꎬ处
于这个温度范围的主要是切屑原子ꎬ这和切屑原

子数目较多有关. 温度分布处于 ６００ ~ ８００ Ｋ和

８００ ~ １ ０００ Ｋ 的原子比相对较小ꎬ由于这部分原

子主要处于主剪切区ꎬ受到较大的挤压和剪切作

用ꎬ使得相邻原子间的温度梯度变大ꎬ所以在固定

温度范围内的原子数目较少.

４　 结　 　 论

１) 加工初期ꎬ切向和法向加工力变化较为剧

烈ꎬ当进入稳定加工阶段ꎬ加工力的变化程度趋于

平缓. 加工力剧烈波动与工件中生成了较大体积

的 ＨＣＰ 结构层错有关. 且加工初期ꎬ由于加工中

演化和发展的位错和层错等结构与加工方向呈

４５°ꎬ对 Ｘ 和 Ｙ 方向的加工力同时产生阻碍作用ꎬ
导致切向和法向加工力的峰值和谷值同时出现.

２) 刀具前角减小时ꎬ加工力变大ꎬ刀具前刀
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面与切屑的摩擦系数增大. 由于前角对切屑的推

挤使得切屑向加工方向发生弯曲ꎬ前角越小推挤

作用导致的弯曲越明显ꎬ切屑的高度越小ꎬ切屑中

完好 ＦＣＣ 原子比也越小.
３) 已加工表面的缺陷原子数随着前角的减

小而增多ꎬ且缺陷的深度逐渐增加ꎬ工件内部的高

温原子数也增多. 当采用负前角加工时ꎬ工件下表

面出现了层错四面体和 ＬＣ 位错结构. 此外ꎬ亚表

面缺陷原子数自加工表面向工件内部呈逐渐减小

趋势. 工件整体的温度分布是以刀具圆角为中心ꎬ
呈递减向内部基体辐射.
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