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摘要：目的 探究在不同参数下纳米单晶铜的磨料磨损行为。方法 通过构建纳米单晶铜的摩擦磨损模型，

对磨粒施加不同的滑动速度、滑动距离以及外载荷，研究在不同滑动速度、滑动距离、外载荷下纳米单晶

铜磨料磨损行为。结果 随着磨料与单晶铜基体之间滑动速度的增加（50, 100, 200 m/s），基体内部缺陷减少；

随着滑动距离的增大（4, 8, 16 nm），基体被去除的原子增多且主要集中在磨料前端；随着外载荷的增大（40, 

80 nN），基体内部缺陷的最大深度增大，且表面无定形原子增多。结论 在不同的滑动速度、滑动距离、外

载荷等参数下，主要包括基体内部缺陷和表层无定形原子的纳米单晶铜磨料磨损行为有明显差异。 
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ABSTRACT: The paper aims to study the effects of different parameters on the abrasive wear of nano single crystal copper. By 

constructing the friction and wear model of nano single crystal copper, different sliding speed, different sliding distance and dif-

ferent external load were applied to the abrasive particles to study the abrasive wear behavior of nano single crystal copper under 

different sliding speed, sliding distance and external load. It was found that with the increase of the sliding speed (50, 100, 200 

m/s) between the abrasive and the single crystal copper substrate, the internal defects of the copper substrate were reduced. The 

atoms removed by the substrate increased with the increase of sliding distance (4, 8, 16 nm). Moreover, the atoms mainly con-

centrated on the front end of the abrasive. As the external load increased (40, 80 nN), both the maximum depth of defects in the 

matrix and the number of amorphous atoms on the surface increased. Under different sliding speed, sliding distance and external 

load, there are obvious differences in the abrasive wear behavior of nano single crystal copper, mainly including the internal de-

fects of the matrix and the amorphous atoms on the surface. 
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随着电子工业的迅猛发展，作为主要导体材料的

单晶铜正在面临着微型化、轻量化、高集成度化的挑

战[1]。单晶铜是一种利用全新的热型连铸定向凝固技

术生产的具有单一方向结晶的金属铜材[2—4]，其主要

特点为单晶粒，内部无横向晶界，电信号传输性能非

常好，抗干扰能力好，无杂波，高延展性，高纯度，

韧性极高[5—7]。使用单晶铜生产制造的零件具有能够

有效减小集成电路尺寸和提高芯片逻辑运算能力的

突出优点[8—9]，因此单晶铜被广泛应用于集成电路、

传输和网络传输。 
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材料的磨损机制通常包括磨料磨损、黏着磨损、

接触疲劳和腐蚀磨损[10—12]。磨料磨损过程中磨料颗

粒在材料界面之间的运动导致材料表面形成犁沟和

切削等损伤[13—14]。磨料磨损的影响因素很多，包括

材料本身的性质、材料服役条件等[15—16]，因此，不

同的工艺参数，比如相对滑动速度、滑动长度、外载

荷，对抛光过程会产生显著的差异，也会影响到基体

材料亚表层组织，进而产生不同质量的抛光面。单晶

铜磨料磨损是在纳米尺度下进行的，很难进行微观的

观察和机理探究，而分子动力学模拟则是为该方向的

研究提供了一种原子尺度下的研究方法。Yang 等[17]

使用金刚石压头对单晶铜表面纳米压痕进行了三维

分子动力学分析，探究了机械加工下单晶铜表面的缺

陷变化。Sun等[18]采用 MD模拟研究了双晶和单晶铜

晶体的摩擦学行为，研究发现晶界不但可以成为新的

位错源，还阻碍了位错的扩展。Li 等[19]借助 MD 分

析研究了单晶铜在纳米级金刚石高速切削作用下表

面损伤和材料去除，研究表明，高的切削速度、大的

切削深度会造成更大的切削体积和更高的基体温度，

低的切削速度会造成更多的堆垛层错。目前，已经有

许多学者采用 MD 模拟方法对单晶材料的表面性能

进行了研究，但是几乎所有的研究都忽视了不同工艺

参数对表面的影响，如滑动速度、滑动距离、外载荷，

因此，文中研究了不同工艺参数下纳米单晶铜磨料磨

损的分子动力学，就不同的工艺参数对单晶铜机械化

学抛光过程中的磨料磨损存在的现象和规律予以探

究，通过建立单晶铜磨料磨损的分子动力学模型进行

分子动力学模拟，研究 CMP 去除材料达到平坦化的

过程和机理，探究在不同工艺参数下，单晶铜抛光表

面形貌变化规律、内部缺陷演变机制。 

1  方法 

单晶铜机械化学抛光的分子动力学仿真模拟是

在开源软件 LAMMPS下进行的，分子动力学模型如

图 1 所示，单晶铜机械化学抛光模型由两部分构成：

（100）晶面构成的单晶铜基体和刚性的球形磨料。

模型中，单晶铜基体划分为牛顿层、恒温层和固定层

3部分[20—22]。其中，牛顿层用于探究化学机械抛光的

机理和规律；恒温层用于确保整个抛光的摩擦磨损过

程在 300 K恒温下进行；固定层用于稳固模型，防止

模拟过程中发生模型偏移和边界减小。在基体模型

中，x和 z方向设定周期性边界条件（Periodic Boundary 

Conditions，PBC），而在 y方向上设定固定边界条件。

铜原子与碳原子之间的相互作用采用 Morse 势[23—25]，

该势函数的参数包括：平衡距离能量 D0=0.087 eV，

平衡距离 γ0=0.205 nm，势函数曲线开口大小 α= 

51.41 nm。铜-铜原子之间采用 EAM 势[26—27]。由于

建立的模型可能会存在一些不合理的因素，因此使

用共轭梯度法消除这些不合理的因素，使模型能量

最小化[28]。表 1 为分子动力学的模拟参数。整个模

拟过程在恒温 300 K的正则系综（NVT）中完成，在

计算的过程中时间步长选用 1 fs，运行 200 000步，

模拟时间为 0.2 ns，每 1000步输出一次热力学参数，

每 1000 步输出一次计算结果。模拟结果在 Ovito 中

实现可视化[29]。 
 

 

图 1  单晶铜磨料磨损的分子动力学模型 
Fig.1 Molecular dynamics model of single crystal copper 

abrasive wear 

 
表 1  单晶铜磨料磨损的分子动力学参数 

Tab.1 Molecular dynamics parameters of single crystal copper abrasive wear 

材料 模型尺寸/nm 原子数目 时间步长/fs 初始温度/K 
滑动速度/ 

(mꞏs1) 

外载荷/ 

nN 

滑动距离/ 

nm 
磨损方向 

单晶铜基体 28.92×10.85×14.80 400 140 1 300  50~200 40~100 0~20 
(010)面上的

[100]方向 

金刚石磨料 R3 20 752       

 

2  结果及分析 

2.1  相对滑动速度对基体表面的影响 

根据磨料与基体间相对滑动速度的大小，可将机械

化学表面加工分为 3类：① 一般加工，速度<45 m/s； 

② 高速加工，速度在 45~150 m/s之间；③ 超高速加

工，速度>150 m/s。文中在长度为 20 nm的单晶铜基

体表面上，进行不同滑动速度（50，100，200 m/s）、

不同滑动距离（4，8，16 nm）、不同载荷（40，80 nN）

的分子动力学模拟，进而探究不同工艺参数加工对单

晶铜基体的影响。 
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将模拟计算结果输入到 Ovito 软件中，可得到

滑动距离为 16 nm、载荷为 40 nN时，在不同的相对

滑动速度下单晶铜基体表面的磨料磨损形貌如图 2

所示。单晶铜基体的原子根据模拟计算得到的位移

值进行着色，位移值如色标所示。研究结果表明，

在相同的载荷和滑动距离下，随着相对滑动速度的

增加，铜原子在磨料前端堆积，并且铜原子排列更

加紧密。产生这种现象是由于被磨料摩擦去除的铜

原子来不及向两侧分散，在磨料高速的作用下随着

磨料一起向前运动，进而逐渐堆积在磨料的前端，

且这种堆积的现象随着磨料速度的增大愈发显著。

由于被去除的铜原子被磨料带离原位置，则堆积在

基体表面划痕两侧的原子就会减少，只有少量的铜

原子堆积。 
 

 

图 2  滑动长度 16 nm、载荷 40 nN时，不同滑动速度下单晶铜基体表面形貌 
Fig.2 Surface morphology of single crystal copper matrix at different sliding speeds when the sliding length is  

16 nm and the load is 40 nN 
 

2.2  滑动速度对基体内部缺陷的影响 

机械化学抛光不但要考虑表面质量，同时还要考
察材料内部质量，为此，研究了滑动速度对材料内部
缺陷的影响。载荷为 40 nN，磨料与基体的相对滑动
速度分别为 50，100，200 m/s，滑动长度为 4，8，
16 nm（从左到右）时，单晶铜基体内部瞬时缺陷原
子构型如图 3所示。其中，红色原子表示表面或者发
生位错的原子，绿色原子表示层错原子，紫色原子表
示磨料，没有畸变的原子被隐去，这些原子的着色是
根据 CNA 计算值。在抛光过程中，随着磨料在单晶
铜基体表面的滑动，单晶铜基体表面出现台阶和原子
堆积，材料内部出现位错核，形成各种缺陷结构，如
空位、堆垛层错、棱柱位错环、V形位错环和原子团 

簇等，如图 4所示。研究发现，缺陷的形成位置主要 

是磨料的下方和前方。当磨料的相对滑动速度为

50 m/s、滑动距离为 4 nm 时，在磨料下方的位错胚

将沿着{111}ꞏ<110>滑移系进行运动，位错运动向下

扩展到单晶铜基体的内部，因此会在单晶铜基体的表

面形成位错线；在磨料前方存在一个由两个

Schockley分位错 1/6<112>组成的 V型位错环。两个

Schockley 分位错既向基体内部扩展又发生交滑移，

但是当两个分位错相遇时会形成一个难以运动的

Lomer-Cottrell 位错锁，位错锁阻碍了位错向基体内

部扩展，则位错发生攀移，形成 V 型位错环，如图

4a所示。当磨料的相对滑动速度为 200 m/s时，单晶

铜基体的缺陷主要集中在磨料的下方，这些缺陷主要 

 

 
a 50 m/s 

 
b 100 m/s 

 
c 200 m/s 

图 3  载荷 40 nN，不同滑动速度下单晶铜基体内部瞬时缺陷 
Fig.3 Transient defects in single crystal copper matrix under 40 nN load and different sliding speeds 
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是空位缺陷。由于缺陷向单晶铜基体内部扩展的距离

较短，因此基体内部缺陷数量较少，如图 4c所示。 

2.3  滑动距离对基体缺陷的影响 

单晶铜基体的缺陷有 V 型位错、棱柱位错、空

位、原子团簇等，详情见图 4。由图 4可知，在相同

的滑动速度和外载荷下，随着滑动距离的不断增加，

单晶铜基体内部的缺陷发生变化。在滑动距离较小

时，基体内部的缺陷数较少，而且主要为 V 型位错

核空位原子，缺陷可到达的最大深度也较深。随着滑

动距离的增大，基体内部缺陷种类增加，产生棱柱位

错和原子团簇等各种类型的位错，但是缺陷达到的最

大深度减小，且这些缺陷集中分布在磨料的下方和前

方。在其他因素的影响下，基体中的这些缺陷很容易

就会成为其他各种缺陷的源头，进而影响产品在使用

过程中的性能。 

 
      a V型位错        b 棱柱位错 

 
     c 空位          d 原子团簇 

图 4  单晶铜基体的位错缺陷 
Fig.4 Dislocation defects of single crystal copper matrix 

2.4  外载荷对基体缺陷的影响 

图 5为外加载荷 40 nN和 80 nN，不同滑动速度

时，单晶铜内部缺陷达到基体的最大深度。由图 5可

知，单晶铜基体内部位错缺陷的最大深度随着磨料相

对滑动速度的增加而逐渐减小，位错缺陷深度的这一

规律与图 3中显示的基体内部缺陷变化的规律近似。

相对滑动的速度小时，位错形核有充裕的时间和能量

向基体内部扩展，如图 3a 所示，单晶铜基体中位错

缺陷的规模和种类繁多，最大深度也较大。例如，当

载荷为 40 nN、相对滑动速度为 50 m/s时，基体中位

错缺陷的最大深度可达到 3.461 nm。相对滑动速度较

大时，由于位错形核的时间短且得不到能量支持，位

错核会发生湮灭消失，如图 3c 所示，单晶铜基体内

部的缺陷数较少，最大深度也较小。例如，当载荷为

40 nN，相对滑动速度为 200 m/s时，基体中位错缺陷

的最大深度可达到 2.552 nm。 

 

图 5  不同滑动速度和载荷下单晶铜基体的位错缺陷深度 
Fig.5 Dislocation defect depth of single crystal copper matrix 

at different sliding speeds and loads 

2.5  不同参数对基体表面原子分布的影响 

图 6 为单晶铜基体内部缺陷原子-距离曲线，其

中，ISF（Intrinsic Stacking Fault）代表的是层错原子，

other 代表的是单晶铜基体表面的无定形原子。图 6

统计了单晶铜基体内部缺陷原子的变化趋势，可以更

加充分地反映基体内部缺陷结构的演变规律。由图 6

可知，基体表层的 other 原子随着磨料在基体表层滑

动距离的增加而增加，产生这种现象的原因是随着磨

料的运动，单晶铜基体的表面产生了更多的缺陷。在

外加载荷为 40 nN时，相对滑动速度为 50 m/s，单晶

铜基体表面的 other 原子最少；相对滑动速度为

200 m/s，单晶铜基体表面的 other原子最多。由此可

知，在其他条件相同的情况下，相对滑动速度越大，

在单晶铜基体表面产生的无定形原子就越多。对于

ISF原子，其随着相对滑动速度的增加而呈现减小的

趋势，产生这种现象的原因是在较大的相对滑动速度

下，位错形核的时间短且数量少，磨料磨损产生的能

量不能及时支持位错核长大，因此较大相对滑动速度 

 

图 6  单晶铜基体的缺陷原子-距离曲线 
Fig.6 Defect atom-distance curve of single crystal  

copper matrix 
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时位错数量反而较少。从图 7还可以发现，ISF原子

数随着磨料运动产生波动，产生这种现象，一方面是

由于基体内部形成新的缺陷原子，另一方面是由于缺

陷原子的运动。 

分子动力学模拟结果表明，在单晶铜机械化学抛

光过程中，随着磨料与基体之间的相对滑动，在单晶

铜基体表面产生纳米压痕并积累能量，但这些能量会

随着单晶铜基体内部各种缺陷的出现和反应被释放

出来。单晶铜基体的缺陷主要集中在磨料的下方。随

着磨料相对滑动速度的增大，单晶铜基体内部的缺陷

逐渐减少，这是因为在较高的相对滑动速度下，单

晶铜基体内部产生的位错核形成的时间短，还得不

到能量支持其长大而湮灭，因此单晶铜基体内部缺

陷原子数量少，缺陷种类也少。在大的相对滑动速

度下，位错缺陷向单晶铜基体内部扩展的距离短，

这是由于位错缺陷在单晶体内部运动的时间较短。

同时，相对滑动速度大单晶铜基体表面发生变形的

原子进行重组的时间就会较短，因此单晶铜表面的

无定形原子较多。 

3  结论 

通过对单晶铜机械抛光过程中磨料磨损的分子

动力学模拟，探究了在不同滑动速度、滑动距离、外

载荷下，单晶铜摩擦磨损抛光表面形貌变化规律、内

部缺陷演变机制，得出以下结论。 

1）随着相对滑动速度的增加，基体被去除的原

子在磨料前端堆积，缺陷在单晶铜基体中的扩展距离

变短，缺陷达到的最大深度逐渐减小。 

2）随着滑动距离的增加，单晶铜基体中的缺陷

种类增加，且主要集中在磨料的下方。 

3）在相同的滑动速度和滑动距离下，随着外载

荷的增大，单晶铜内部缺陷向基体扩展的距离增大，

达到的最大深度增大。 

4）随着相对滑动速度的增大和滑动距离的增加，

单晶铜基体的表面无定形原子的数量增加，单晶体内

部缺陷原子的数量减少。 

参考文献： 

[1] 刘可如. 单晶铜杆生产工艺及设备的研究与开发[D]. 

广州: 广东工业大学, 2007. 

LIU Ke-ru. Research and Development of Single Crystal 

Copper Rod Production Process and Equipment[D]. Gu-

angzhou: Guangdong University of Technology, 2007. 

[2] 赵干, 倪锋, 魏世忠, 等. 热型连铸技术在单晶铜生
产中的应用状况[J]. 铸造设备与工艺, 2006(4): 46—
51. 

ZHAO Gan, NI Feng, WEI Shi-zhong, et al. Application 

of Hot Mold Continuous Casting Technology in Single 

Crystal Copper Production[J]. Casting Equipment and 

Technology, 2006(4): 46—51 

[3] SODA H, MCLEAN A, WANG Z, et al. Pilot-scale 

Casting of Single-crystal Copper Wires by the Ohno 

Continuous Casting Process[J]. Journal of Materials 

Science, 1995, 30(21): 5438—5448. 

[4] WANG D L, YONG S U, CHEN Y Q, et al. Technology 

and Properties of Quasi-single Crystal Copper Produced 

by Heated Mould Continuous Casting[J]. Metallic 

Functional Materials, 2010, 17(1): 58—61. 

[5] 李兴霞, 崔国明, 马天凤. 热型连铸单晶金属的制备
与拉伸特性研究[J]. 热加工工艺, 2013, 42(15): 77—
79. 

LI Xing-xia, CUI Guo-ming, MA Tian-feng. Study on 

the Preparation and Tensile Properties of Hot Mold 

Continuous Casting Single Crystal Metal[J]. Hot Work-

ing Process, 2013, 42(15): 77—79. 

[6] 丁雨田, 许广济, 郭法文, 等. 热型连铸单晶铜的性
能[J]. 中国有色金属学报, 2003(5): 1071—1076. 

DING Yu-tian, XU Guang-ji, GUO Fa-wen, et al. Prop-

erties of Single Crystal Copper by Hot Mold Continuous 

Casting[J]. Chinese Journal of Non Ferrous Metals, 

2003(5): 1071—1076. 

[7] 张颖, 阎子峰. 铜纳米线的制备、特性及应用(上)[J]. 

石油化工, 2009, 38(10): 921—928. 

ZHANG Ying, YAN Zi-feng. Preparation, Properties 

and Application of Copper Nanowires (I)[J]. Petrochem-

icals, 2009, 38(10): 921—928. 

[8] 李秀娟, 金洙吉, 苏建修, 等. 铜化学机械抛光中的
平坦性问题研究[J]. 半导体技术, 2004, 29(7): 30—34. 

LI Xiu-juan, JIN Zhu-ji, SU Jian-xiu, et al. Study on 

Flatness in CMP of Copper[J]. Semiconductor Technol-

ogy, 2004, 29(7): 30—34. 

[9] LIU Y, WANG B, YOSHINO M. Combined Numerical 

Simulation and Nanoindentation for Determining Me-

chanical Properties of Single Crystal Copper at Mesos-

cale[J]. Journal of the Mechanics & Physics of Solids, 

2005, 53(12): 2718—2741. 

[10] 温诗铸. 材料磨损研究的进展与思考[J]. 摩擦学学报, 

2008(1): 1—5. 

WEN Shi-zhu. Progress and Thinking of Material Wear 

Research[J]. Journal of Tribology, 2008(1): 3—7. 

[11] WANG Q H, XUE Q J, SHEN W C, et al. The Friction 

and Wear Properties of Nanometer ZrO2-filled Polyeth-

eretherketone[J]. 2015, 69(1): 135—141. 

[12] ZHANG Y S, HAN Z, WANG K. Friction and Wear 

Behaviors of Nanocrystalline Surface Layer of Pure 

Copper[J]. Wear, 2006, 260(9): 942—948. 

[13] TAO D. Experimental Study on Friction and Wear Be-

havior of Carbon Strip/Copper Contact Wire at Speeds 

of 120-170 km/h[J]. Journal of Mechanical Engineering, 

2010, 46(16): 36. 

[14] 丁雨田, 郭美华, 许广济, 等. 单晶铜线材载流摩擦
磨损行为研究[J]. 铸造技术, 2006(12): 1390—1394. 



第 12卷  第 2期 张宏亮等：纳米单晶铜磨料磨损行为的分子动力学研究  103 

 

DING Yu-tian, GUO Mei-hua, XU Guang-ji, et al. Wear 

Behavior of Single Crystal Copper Conducting Wire 

under Electrical Current[J]. Foundry Technology, 

2006(12): 1390—1394. 

[15] HISAKADO T, SUDA H, TSUKUI T. Effects of Dis-

lodgment and Size of Abrasive Grains on Abrasive 

Wear[J]. Wear, 1992, 155(2): 297—307. 

[16] SAPATATHY B K, BIJWE J. Analysis of Simultaneous 

Influence of Operating Variables on Abrasive Wear of 

Phenolic Composites[J]. Wear, 2002, 253(7/8): 787—
794. 

[17] YANG Y, ZHAO H, ZHANG L, et al. Molecular Dy-

namics Simulation of Self-rotation Effects on Ul-

tra-precision Polishing of Single-crystal Copper[J]. AIP 

Advances, 2013, 3(10): 102—106. 

[18] SUN K, FANG L, YAN Z, et al. Atomistic Scale Tribo-

logical Behaviors in Nano-grained and Single Crystal 

Copper Systems[J]. Wear, 2013, 303(1/2): 191—201. 

[19] LI J, FANG Q, LIU Y, et al. A Molecular Dynamics 

Investigation into the Mechanisms of Subsurface Dam-

age and Material Removal of Monocrystalline Copper 

Subjected to Nanoscale High Speed Grinding[J]. Ap-

plied Surface Science, 2014, 303: 331—343. 

[20] 张俊杰, 孙涛, 李增强, 等. 单晶铜 AFM 加工过程的
分子动力学模拟[J]. 系统仿真学报, 2008, 20(4): 1024

—1026. 

ZHANG Jun-jie, SUN Tao, LI Zeng-qiang, et al. Mo-

lecular Dynamics Simulation of AFM Process of Single 

Crystal Copper[J]. Journal of System Simulation, 2008, 

20(4): 1024—1026. 

[21] YE Y, BISWAS R, BASTAWROS A, et al. Simulation of 

Chemical Mechanical Planarization of Copper with 

Molecular Dynamics[J]. Applied Physics Letters, 2002, 

81(10): 1875—1877. 

[22] KOMANDURI, CHANDRASEKARANN L M. Molec-

ular Dynamics Simulation of the Nanometric Cutting of 

Silicon[J]. Philosophical Magazine B, 2001, 81(12): 

1989—2019. 

[23] ZHANG J, JIANG D. Molecular Dynamics Simulation 

of Mechanical Performance of Graphene/graphene Ox-

ide Paper Based Polymer Composites[J]. Carbon, 2014, 

67: 784—791. 

[24] OMAR M A, ANWAR A R. The Effect of the Parameter 

α of Morse Potential on Cohesive Energy[J]. Journal of 

King Saud University-Science, 2019. 

[25] 冯晶, 陈敬超, 刘琳静, 等. 金属 Cu、Ag、Au原子间
势函数的密度泛函理论研究[J]. 贵金属, 2011, 32(1): 

1—6. 

FENG Jing, CHEN Jing-chao, LIU Lin-jing, et al. Den-

sity Functional Theory of Potential Function Between Cu, 

Ag, Au Atoms[J]. Precious Metals, 2011, 32(1): 1—6 

[26] 吴静. 原子团簇模型势函数的理论研究[D]. 合肥: 安
徽大学, 2012. 

WU Jing. Theoretical Study on Potential Function of 

Cluster Model[D]. Hefei: Anhui University, 2012. 

[27] KANG H, ZHANG Y, YANG M. Molecular Dynamics 

Simulation of Thermal Conductivity of Cu–Ar 

Nanofluid Using EAM Potential for Cu–Cu Interac-

tions[J]. Applied Physics A: Materials Science & Pro-

cessing, 2011, 103(4): 1001—1008. 

[28] HEIDELBACH C, VIKHRENKO V S, SCHWARZER D, 

et al. Molecular Dynamics Simulation of Vibrational 

Energy Relaxation of Highly Excited Molecules in Flu-

ids. III. Equilibrium Simulations of Vibrational Energy 

Relaxation of Azulene in Carbon Dioxide[J]. Journal of 

Chemical Physics, 1999, 111(17): 8022—8033. 

[29] STUKOWSKI, ALEXANDER. Visualization and Analy-

sis of Atomistic Simulation Data with OVITO–the Open 

Visualization Tool[J]. Modelling and Simulation in Ma-

terials Science and Engineering, 2010, 18(1): 015012. 
 


