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摘　　　要：向润滑油中添加纳米颗粒可以降低摩擦系数，提高承载能力，但其中的物理机制并不完全清晰．
采用分子动力学方法研究了理想摩擦副间纳米流体和基础流体摩擦特性的不同，着重探明纳米颗粒与基础

流体的相互作用机制．研究发现在较高的载荷下纳米流体和基础流体均由液态转化成类固体，但纳米流体的
相变压力明显高于基础流体；在相变点后，纳米流体表现出了良好的摩擦特性．纳米颗粒增强了润滑膜的承载
能力，且在相变点后强化效果更好．最后对纳米颗粒改善润滑摩擦的物理机制做了详细的解释．
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　　在机械系统运转过程中摩擦磨损现象十分常
见，摩擦是机械系统能量损耗的主要原因之一，磨

损容易导致配合表面损坏和材料损耗．为了提高
机械系统的能源利用率和可靠性，良好的润滑环

境是必不可少的．
润滑的目的是减少摩擦阻力和降低材料磨

损，纳米颗粒有着优良的物理化学特性，目前众多

研究表明将纳米颗粒添加到润滑剂中制备成纳米

润滑油可以有效地降低摩擦系数，提高承载能

力［１－４］．学者们也相继提出了一些纳米颗粒改善
润滑油性能的机理，Ｑｉｕ等［１］、Ｇａｏ等［２］、Ｙｕ等［３］

和Ｐｅｎｇ等［４］认为纳米颗粒能够形成保护膜，避免

摩擦表面直接接触，进而改善润滑油膜的摩擦特

性．Ｐｅｎｇ等［４］根据实验现象推测纳米颗粒能够填

充摩擦表面，降低摩擦表面粗糙度．这些机理均是
根据实验现象进行推测得到的，缺乏理论支持．为
了对纳米润滑油改善润滑摩擦的机制有一个准确

认识，需要对纳米润滑油在一定工作条件下（承



　　

载、剪切）的流变特性进行研究．由于润滑油膜尺
度较小，采用实验手段来研究工作状态下纳米润

滑油的流变特性（速度分布、油膜厚度、纳米颗粒

的运动特性等）是相当困难的．
分子动力学方法根据牛顿定律求解系统中所

有原子的速度和位置，能够用于求解微小尺度的

流动和力学行为．目前许多学者采用分子动力学
方法对润滑油的摩擦特性进行了大量模拟研究，

并取得了大量的成果［５－７］，但目前针对纳米流体

摩擦特性的研究还很少．Ｌｙｕ等［７］对氩 －铜纳米
流体的摩擦特性进行了研究，并根据纳米颗粒的

运动状态提出了纳米颗粒能够有效隔开摩擦副的

机制，但作者只关注了纳米颗粒的运动特性，并没

有研究纳米颗粒与基础流体间的相互作用．
本文将采用分子动力学方法研究受摩擦副约

束时纳米流体与基础流体摩擦特性的不同，揭示

纳米颗粒与基础流体间的相互作用机制，给出纳

米流体摩擦特性和承载能力不同于基础流体的物

理本质，这也是本文与前人研究的不同之处．由于
本文不考虑摩擦表面形貌的变化，所以摩擦副采

用理想的光滑表面．

１　物理模型和模拟方法

本文所采用的计算模型如图１所示，ｘ和ｚ方
向为周期性边界条件，ｙ方向为非周期性边界条
件．模型尺寸为６ｎｍ×８４ｎｍ ×６ｎｍ，流体区域
初始高度 ｈ为６ｎｍ，上下平板厚度相同．为了简
化计算，纳米流体由基础流体氩（Ａｒ）和直径为
２ｎｍ的铜（Ｃｕ）颗粒构成，未加载时纳米流体的体
积分数为１９４％，许多学者［７－１０］已经证明这种简

化方式完全可以用于研究纳米流体的物理特性．
上下板的材料与纳米颗粒相同，润滑膜被限制在

两个平板之间，下板固定，在上板施加沿ｙ轴负方
向的载荷 Ｐ和沿 ｚ轴正向的滑动速度 ｖ，从而形
成有载荷的剪切流动．

图１　基础流体和纳米流体物理模型
Ｆｉｇ１　Ｍｏｄｅｌｆｏｒｂａｓｅｆｌｕｉｄａｎｄｎａｎｏｆｌｕｉｄ

（ａ）—基础流体；（ｂ）—纳米流体．

　　Ａｒ－Ａｒ原子间和 Ａｒ－Ｃｕ原子间的相互作
用均采用Ｌｅｎｎａｒｄ－Ｊｏｎｅｓ（ＬＪ）１２－６势函数［８］进

行模拟．
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σ
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式中：ε和σ为势能参数，分别表示势能和长度尺
度；ｒｉｊ为分子ｉ和分子ｊ之间的距离．

Ａｒ－Ｃｕ原子之间的势能参数由 Ｌｏｒｅｎｔｚ－
Ｂｅｒｔｈｅｌｏｔ原则［９］得到，相关参数可以参考文献

［９］．Ｃｕ－Ｃｕ原子间的相互作用采用嵌入原子势
（ＥＡＭ）［１１］进行模拟．

模拟过程中首先保持上下板固定对系统弛豫

４００ｐｓ，然后保持下板固定，上板添加恒定载荷Ｐ，
添加完载荷后，再对系统进行充分地弛豫，最后在

上板添加滑动速度 ｖ，待系统稳定后统计相关数
据，共统计了６０００ｐｓ．在模拟过程中采用Ｎｏｓｅ－
Ｈｏｏｖｅｒ热浴方法［１２］控制系统温度为８６Ｋ，势函
数的截断半径为０８６ｎｍ，时间步长为０００２ｐｓ，
采用ｖｅｌｏｃｉｔｙＶｅｒｌｅｔ方法求解运动方程．

２　结果与讨论

本文通过计算上板所受到的侧向力的总和作

为摩擦力 Ｆｆ，通过计算上板质心位置 Ｈｐ作为系
统的高度．
２１　纳米流体和基础流体摩擦特性对比

图２所示为纳米流体和基础流体的摩擦力随
载荷的变化情况，载荷范围为２～１４０ＭＰａ，剪切
速度 ｖ＝５ｍ／ｓ．从图中可以看出当载荷范围为
２～７０ＭＰａ时，纳米流体的摩擦力高于基础流体，
这是因为纳米流体的黏度大于基础流体［１３－１４］，相

应的纳米流体的摩擦力也有所提高．许多学者通
过实验研究发现纳米颗粒可以有效地降低润滑油

膜的摩擦力，而本文的研究发现在小载荷范围内

纳米流体的摩擦力较高，这是由于本文所采用的

摩擦副是理想的光滑表面，不涉及固体接触，与实

验研究相差较大的缘故．在重载工况下，往往会出
现润滑膜厚度降低，摩擦加剧的现象，从图中可以

看出，当载荷大于７０ＭＰａ时，纳米流体的摩擦力
明显低于基础流体的，表现出了优良的摩擦性能，

说明纳米流体可以很好地改善重载工况下润滑膜

的摩擦特性．
当载荷高于７０ＭＰａ时，基础流体的摩擦力急

剧增大．分析系统高度的变化情况可以发现，基础
流体系统的高度在载荷为７０ＭＰａ时急剧下降，相
应的体系的密度也会发生突变．润滑膜的摩擦力
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图２　当ｖ＝５ｍ／ｓ时摩擦力随载荷的变化
Ｆｉｇ２　Ｆｒｉｃｔｉｏｎａｓａｆｕｎｃｔｉｏｎｏｆｌｏａｄｗｈｅｎｖ＝５ｍ／ｓ

和密度在较高的载荷下都出现突变，说明润滑膜

由液体转化成了类固体．为了更直观地说明润滑
膜固化的现象，图３所示为润滑膜局部原子从 ｔ１
时刻到ｔ２时刻空间分布的变化情况．从图中可以
看出，当载荷 Ｐ＝７０ＭＰａ时，基础流体局部原子
经过Δｔ时间后，分布在整个润滑区域，说明此时
基础流体仍然是液体状态；当载荷 Ｐ＝８０ＭＰａ
时，基础流体局部原子在ｔ２时刻和 ｔ１时刻的空间
分布并无大的差别，说明此时基础流体已经转化

成了类固体．润滑膜在高压下发生相变的现象已
经被Ｂａｉｒ等［１５］和Ｈｕ等［６］所证实．分析纳米流体
摩擦力的变化情况可以发现，直到载荷大于

１００ＭＰａ时，纳米流体的摩擦力才发生突变．从图
３中也可以看出，当载荷为１００ＭＰａ时，纳米流体
润滑膜仍然是液体状态，当载荷增大到１２０ＭＰａ
时，润滑膜呈现出了固体特性．上述现象说明纳米
颗粒提高了润滑膜的相变压力，所以在实际应用

中，纳米流体润滑膜在较高的载荷下仍可保持流

动性和较低的摩擦力．纳米颗粒提高润滑膜相变
压力的机制将会在后面解释．

图３　不同时刻纳米流体和基础流体部分原子
空间分布的变化情况

Ｆｉｇ３　Ｃｈａｎｇｅｓｉｎｔｈｅｓｐａｔｉａｌｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎｏｆａｔｏｍｓｆｏｒ
ｂａｓｅｆｌｕｉｄａｎｄｎａｎｏｆｌｕｉｄａｔｄｉｆｆｅｒｅｎｔｔｉｍｅ

　　为了研究纳米颗粒对润滑膜承载能力的影
响，本文引入压缩率的概念，表达式为 η＝（Ｈ０－
Ｈｐ）／Ｈ０×１００％．式中，Ｈ０为系统未添加任何载
荷时的高度，η为润滑剂的压缩率，压缩率越小表
示润滑膜越不容易被压缩，承载能力也就越高．图
４所示为纳米流体和基础流体的压缩率随载荷的
变化情况，可以发现当载荷增加时，二者的压缩率

均增大．当基础流体发生相变时，压缩率发生突
变，这意味着润滑膜的密度也发生突变．对比基础
流体和纳米流体的压缩率曲线可以发现纳米润滑

膜的压缩率变化曲线相对平缓，并且纳米流体的

压缩率明显低于基础流体的，尤其在相变点后更

低，说明纳米颗粒提高了润滑膜的承载能力，且在

相变点后强化效果更好．

图４　当ｖ＝５ｍ／ｓ时压缩率随载荷的变化情况
Ｆｉｇ４　Ｃｏｍｐｒｅｓｓｉｏｎｒａｔｅａｓａｆｕｎｃｔｉｏｎｏｆ

ｌｏａｄｗｈｅｎｖ＝５ｍ／ｓ

２２　纳米颗粒改善润滑膜摩擦特性的物理机制
纳米流体的相变压力之所以高于基础流体，

这是由纳米颗粒的体积效应和纳米颗粒的扰动效

应造成的．Ｌｙｕ等［７］研究发现纳米颗粒可以有效

地对摩擦副起到支撑作用．当润滑膜发生固化时，
往往伴随着膜厚的突变（如图４所示），而纳米颗
粒的体积效应可以有效地抵御膜厚变薄，避免润

滑膜在较低载荷下固化．Ｓｕｎ等［８］、Ｌｙｕ等［９］和

Ｃｕｉ等［１０］通过分子动力学研究发现纳米流体在流

动过程中，纳米颗粒存在着剧烈的无规则运动．纳
米颗粒的无规则运动势必会对基础流体形成扰

动，当载荷较高时，纳米颗粒的无规则扰动将会增

强纳米流体的流动性，防止纳米流体过快固化．
纳米流体在较高的载荷下表现出优良的摩擦

特性是因为纳米流体较高的相变压力、纳米颗粒

的体积效应和扰动效应导致的．当基础流体发生
固化而纳米流体未固化时，纳米流体仍然是液态，

其摩擦力势必会低于基础流体．纳米颗粒在润滑
膜中占有一定体积且不可忽略，纳米颗粒的存在
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必定会使得润滑膜中原子排列的无序性增强．纳
米颗粒还有着剧烈的无规则运动［８－１０］，势必会增

强氩原子的活跃性．润滑膜原子排列的无序性和
较高的活跃程度说明纳米流体内部原子仍然具有

部分液体特性，润滑膜并未完全转化成“类固

体”，所以纳米流体固化以后的摩擦力仍然低于

基础流体．
相对于基础流体，纳米流体承载能力提高，这

是因为纳米颗粒的体积效应可以有效地提高润滑

膜的抗压性．当纳米流体和基础流体都未固化时，
纳米流体的黏度高于基础流体，这也是纳米流体

承载能力增强的一个重要原因．

３　结　　论

１）纳米流体和基础流体所形成的润滑膜均
会在较高载荷下发生相变，但纳米流体的相变压

力明显高于基础流体．
２）由于纳米流体的黏度高于基础流体，在小

载荷范围内（相变点前）纳米流体的摩擦力相对

于基础流体有所增高；但在相变点后，纳米流体的

摩擦力显著降低．相对于基础流体，纳米流体的承
载能力增强，且在相变点后提高显著．
３）纳米流体相变压力的提高是由于纳米颗

粒的体积效应和无规则运动的原因；由于纳米流

体较高的相变压力，纳米颗粒的体积效应和扰动

效应使得纳米流体在较高载荷下的摩擦力明显低

于基础流体；纳米颗粒的体积效应及其对基础流

体黏度的影响使得纳米流体承载能力提高．
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