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AFM 变载荷刻划硅基底的分子动力学研究

马    艳，彭    俊
（同济大学 物理科学与工程学院，上海 200092）

摘要：基于改进的分子动力学模型，研究了原子力显微镜（AFM）探针在硅表面变载荷刻划的

形变特性。利用结构辨认算法显示非晶层的形成，并建立切屑分布的定量评价指标。在此基

础上考察刻划速度、针尖半径和探针锥角对刻划效果的影响。结果表明：（1）当刻划速度小于

0.3 nm/ps 或大于等于 1.5 nm/ps 时，基底表面的切屑较少，刻划速度对沟槽表面的影响不大；

（2）当针尖半径小于等于 1 nm 时，探针会发生磨损，当针尖半径大于等于 1.5 nm 时，探针发

生弹性形变，针尖半径为 2～3.5 nm 能达到最佳刻划效果；（3）较大的锥角有利于减少基底表

面的切屑分布。
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Molecular dynamics simulation of AFM
scratching on silicon with varying load
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Abstract:  A  series  of  molecular  dynamics  (MD)  simulation  are  performed  to  study  the  surface
deformation behavior of silicon substrate scratched by an atomic force microscopy (AFM) probe. A
modified MD model is established, a quantitative index is proposed to describe the pile distribution,
and the structure recognition algorithm is used to reveal the generation process of non-crystal layer.
On  these  bases,  the  effects  of  scratching  velocity,  tip  radius  and  probe  wedge  angle  on  the
scratching process are investigated. Results show that (1) The scratching velocity has little effect on
the groove surface. The piles on substrate surface are the least when the scratching velocity is less
than 0. 3 nm/ps or greater than or equal to 1.5 nm/ps. (2) The probe wears and tears when the tip
radius is less than or equal to 1 nm. The probe deforms elastically when the tip radius is greater than
or equal to 1.5 nm. The tip radius should be 2-3.5 nm for the best scratching results. (3) The large
wedge angle helps to reduce the piles distributed on the substrate surface.
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引 　言

原子力显微镜（AFM）技术是一种原子级别

的检测与加工技术。在非接触模式下，它可以利

用探针与样品表面相互作用时微悬臂所发生的弯

曲来检测样品的表面形貌；在接触模式下，它可

以令探针与样品直接接触与刻划，从而加工出纳

米级的图案。相比其他的微纳加工技术，

AFM 机械刻划技术具有分辨率高、材料适用范

围广、环境要求低、可进行原位测量等优点[1]，

具有广泛的应用前景。在实际刻划过程中，切屑

与隆起的产生、沟槽的表面质量以及针尖的磨损

是影响加工效果的几个主要方面[2-4]。针对这些

问题，通常可采用的研究方法有扫描电子显微镜

（SEM）技术、有限元分析、分子动力学模拟等

方法。其中，分子动力学模拟方法具有成本低、

操作简便、易于重复与扩展，可以实时考察针尖

的磨损和基底形变等优点[5]，是研究纳米刻划过

程的重要方法。

早在 20 世纪 80 年代，美国劳伦斯实验室开

拓性地将分子动力学方法应用于机械加工领域。

之后有了第一代和第二代纳米切削过程的分子动

力学模型[6-7]，目前常用的研究模型为第二代模

型的改进型[8]。在此基础上，闫永达等研究了铜

的刻划过程，指出不同载荷下刻划体系具有不同

状态，它们对应于不同的势能变化曲线[9]。目前

对 AFM 刻划硅的分子动力学研究较充分的几个

方面有：材料去除方式与形变机理[10]、不同区

域的形变类型[11]、脆塑转变[12]、位错的形成和

扩展 [13]，以及加工参数对刻划效果的影响 [14-15]

等。但是还存在一些不足之处，如探针的简化模

型未考虑前后角与左右角的影响、对表面形变类

型缺乏有效的判定依据、对切屑分布缺乏定量的

分析。另外，已有模拟都假定刻划过程为恒定载

荷，但在实验当中变载荷刻划更为普遍，因此有

必要研究变载荷条件下的刻划过程。

针对以上问题，本文基于改进的分子动力学

模型，对纳米尺度下金刚石探针在硅基底表面的

变载荷刻划过程进行了模拟，分析了刻划速度、

针尖半径和探针锥角对沟槽形貌和切屑分布的

影响。

1    模拟方法

1.1    模型的建立

本文对以往的模型进行了以下几点改进：

1） 区域四周采用周期性边界条件，以消除

边界效应和尺度造成的影响；

2） 探针按照实际的形状设为四面锥形，并

设为非刚体，使之能够描述探针本身的形变，如

针尖的磨损；

3）  AFM 在接触模式下有一个预置的 z偏
置，以使针尖靠近基底表面，故探针整体有个

18°的倾斜。

图 1 是刻划开始前的模型。区域四周采用周

期性边界条件，下方采用固定边界条件，上方为

自由边界条件。刻划过程分为加载、变载荷刻

划、卸载三步。其中刻划阶段的载荷随刻划距离

成线性增加，使得刻划为斜刻。模型主要分为基

底和探针两部分。
  

①加载 ③卸载

②刻划
基底
表面

z

x
y

 
图 1   AFM 刻划模型

Fig. 1    The model of AFM scratching
 

基底为 Si 材料，尺寸为 31 nm×12 nm×7 nm，

从下往上分为固定层、恒温层、牛顿层三个区

域。固定层原子保持固定，以防止原子向下溢

出；恒温层用于模拟环境室温 293 K；牛顿层为

自由运动原子，不施加额外的约束力，其运动由

牛顿第二定律描述。

探针按照实验中常用的金刚石硬针，设为四

面锥形，前后角分别为 25°、10°，左右角为 17°，
高度约 7 nm。探针整体向前倾斜 18°，如图 2 所

示。受计算量的限制，针尖半径设为3 nm，小于

实际的针尖半径。探针设为非刚体，从上往下也

分为固定层、恒温层、牛顿层三个区域，其中探针

的牛顿层与基底的牛顿层在刻划过程中直接接触。 
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18°

后角 前角 
图 2   探针模型

Fig. 2    The model of AFM probe
 

整个体系采用微正则系综 NVE 进行约束，

其中恒温层外加速度校正，以使其保持在室温。

时间步长为 1 fs，刻划距离为 20 nm。探针的载

荷随刻划距离的增加而增加，最终刻划深度达

到 4 nm。之后是卸载，直到探针与基底完全

分开。

模拟共分三组，一组比较刻划速度；一组比

较针尖半径；最后一组比较探针的锥角。计算过

程采用开源软件 Lammps，可视化结果采用 ovito。

1.2    势函数的选择

势函数可分为对势和多体势。对势是将总的

作用归结为原子的两两相互作用；多体势则是在

对势的基础上计入“多体效应”，当计算两个原

子的相互作用时，考虑其他原子或电子的影响。

本文的模拟中涉及两种原子，C 和 Si。对碳

化合物和半导体材料较合适的势函数是 Tersoff
势，它是在对势 Morse 势的基础上考虑“键

序”影响的一种多体势，能够描述化学键的断

裂、形成。Morse 势包含排斥项和吸引项两项，

其表达式为

E = D0[e−2α(r−r0)−2e−α(r−r0)] (1)

α式中：D0 为结合能；  为弹性模量；r为两原子

的相对距离；r0 为平衡距离。

Tersoff 势的势函数形式为

U =
∑
i< j

∑
fc(ri j)[ai j exp(−λi jri j)−bi j exp(−µi jri j)]

(2)

式中：fc（rij）为截断函数或开关函数；aij、bij 为
多体效应因子，它影响原子 i和 j之间的成键强

度。式（2）右边两项分别表示排斥力和吸引力。

Tersoff 势的参数来自文献 [16]。

1.3    局部结构的分析

共近邻分析法（ common  neighbor  analysis,
CNA），可用来描述原子之间的成对情况。首先

根据晶格类型来确定截断半径，以确保划定的范

围内包含所需的近邻原子。对于面心立方（face-
centered cubic, FCC）和密堆六方（hexagonal close-
packed, HCP）结构，截断半径介于第一近邻层和

第二近邻层之间；对于体心立方（body-centered
cubic, BCC）结构，截断半径则介于第二近邻层

和第三近邻层之间。CNA 可以区别 FCC、HCP
和 BCC，但是不适用于金刚石结构。金刚石结

构的第一近邻原子之间没有共近邻原子，第二近

邻层和第三近邻层也不便于分开。为此可采用改

进型的 CNA，先辨认第一近邻，再辨认这些原

子的近邻原子，从而得到二级近邻的列表。用

CNA 计算这 12 个二级近邻原子，如果它们位

于 FCC 晶格位置，则中心原子为体心金刚石结

构；如果是 HCP，则中心原子是六边形金刚石

结构。

文中后续提及的结构辨认算法就使用了上

述改进型的 CNA。关于该算法的详情，参见文

献 [17]。

1.4    切屑分布的评价指标

实际刻划受到诸多参数的影响，可以分为两

个方面，沟槽的形貌和切屑的分布，相应地可以

定义两个评价指标：（1）沟槽的深宽比 a=H/W，

H为沟槽最低点相对于基底上表面的深度，

W为沟槽的半高全宽；（2）前端切屑与两侧切屑

的比例 b=N1/N2，N1 为针尖前端团状切屑的量，

N2 为沟槽两侧条形切屑的量。图 3 为切屑分布

示意图。

当探针形貌和刻划深度固定时，好的加工参

数意味着沟槽越深同时越窄，也就是 a越大，加

工参数越好。另外，由前述可知，针尖前侧的团

状切屑在卸载时会随探针一同离开基底表面，因

此影响沟槽最终表面形貌的主要因素是两侧的切

屑。好的加工参数意味着切屑向前端集中，而两

侧的切屑越少越好，也就是 b越大，加工参数越

好。以下各组模拟中，均以 a为主要评价指标来
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进行讨论，b则作为辅助评价指标。

2    模拟结果和讨论

2.1    刻划速度对刻划效果的影响

设针尖半径为 3.0 nm，水平刻划速度分别

为 0.1 nm/ps、0.3 nm/ps、0.5 nm/ps、0.7 nm/ps、
1.0 nm/ps、1.2 nm/ps、1.5 nm/ps，刻划方向沿硅

的晶向 [100]。图 4 为探针完全卸载后，两个评

价指标 a和 b随速度的变化情况。当刻划速度小

于 1.5 nm/ps 时，a在 0.63～0.77 之间波动；在

1.5 nm/ps 处取得最大值；超过 1.5 nm/ps 后，a降

至最小值。因此对 a，刻划速度取 1.5  nm/ps
较好，对 b，刻划速度取 0.1 nm/ps 或者 1.5 nm/ps
都能使 b达到局部最大值。因此综合起来，刻划

速度取1.5 nm/ps 是比较适宜的。

图 4 有三个特殊点且分别对应 v的 0.1 nm/ps、
1.0 nm/ps、1.5 nm/ps，图 5 是这三个点所对应的

刻划体系的俯视图和侧视图。左列为俯视图，图

中按原子的 z坐标进行着色；右列为侧视图，图

中按原子的局部结构进行着色。从俯视图可以看

出，刻划速度对刻划的表面形貌影响不大，只对

沟槽的轮廓有略微的影响。当速度为 0.1 nm/ps

时，沟槽轮廓较为平滑；当速度为 1.5  nm/ps

时，沟槽轮廓较为粗糙。从侧视图可以看出，刻

划会使沟槽表面形成一层非晶层。随着刻划进

行，沟槽的深度增加，非晶层的厚度也增加。

 

前端切屑 N
1

两侧切屑 N
2

b=N
1
/N

2

a=H/W

半高全宽
W 沟槽

深度H

 
图 3   切屑分布的示意图

Fig. 3    A schematic diagram of the pile distribution
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图 4   不同刻划速度下的切屑分布

Fig. 4    The pile distribution on different scratching velocity
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图 5   不同刻划速度下的俯视图与侧视图

Fig. 5    The vertical view and lateral view piles distribution on different scratching velocity
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综上所述，随着刻划速度的增加，b值先减

小，在 0.7～1.2 nm/ps 范围内达到最小，之后再

增大。刻划速度对沟槽表面的影响不大，刻划速

度宜取 1.5 nm/ps。

2.2    针尖半径对刻划效果的影响

模拟中刻划速度设为 1.5 nm/ps，针尖半径

分别为 0.5 nm、1.0 nm、1.5 nm、2.0 nm、2.5 nm、

3.0 nm、3.5 nm、4.0 nm。图 6 是探针完全卸载

后，两个评价指标 a和 b随速度的变化情况。由

图可知：随着半径 r的增大，a先增大，在

r=1.5 nm 处达到最大，之后波浪式地减小；b则

随 r的增大而增大。由于不存在一个 r使 a和

b同时达到最大，因此需要折中考虑 a和 b。a
和 b相交于 r=3.0 nm 处，此处的 a和 b都能达

到较大。因此针尖半径应当设在 3.0 nm附近。

图 6 中有四个点最特殊，对应 r=1.0  nm、

2.0 nm、3.5 nm、4.0 nm。图 7 是这四个点所对

应的刻划体系的俯视图和侧视图。从俯视图可以

看出，在相同刻划速度、刻划距离和刻划深度条

件下，针尖半径的增大会导致沟槽的增宽，但是

对沟槽的轮廓并没有太大影响。从侧视图可以看

出，当针尖半径大于 1.0 nm 时，针尖半径的增

加会使沟槽前侧的切屑增多，但对沟槽表面的非

晶层影响不大。

 
  

r=1.0 nm

r=2.0 nm

r=3.5 nm

r=4.0 nm

20 70

z

 
图 7   不同针尖半径时的俯视图与侧视图

Fig. 7    The vertical view and lateral view piles distribution on different probe radius
 

图 8 对比了 r=1.0 nm 与 r=1.5 nm 时探针在

不同刻划时刻的磨损和形变情况。当 r=1.0 nm
时，针尖在压入基底的过程中发生形变，随着刻

划的进行，针尖发生断裂，使得后续的刻划深度

大大小于开始时的刻划深度。当 r=1.5 nm 时，

针尖在压入基底的过程中也发生了一定的形变，

随着刻划的进行，针尖向后弯曲，但并未断裂，

最后卸载后，探针能恢复到压入前的形状。由此

可见：r=1.0 nm 时，探针发生了磨损；而 r=1.5 nm
时，针尖只发生了弹性形变；当 r小于 1.0 nm 时，

情况与 r=1.0 nm 类似；r大于 1.5 nm 时，情况

与 r=1.5 nm 类似。

r≤1 nm

r≥1.5 nm

模拟结果显示：当针尖半径  时，探

针发生磨损；当   时，探针发生弹性形

变；在 r=2.0～3.5 nm 范围内，b值达到最大。

本文之所以选择 r=1.0  nm 与 r=1.5  nm 两个参
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图 6   不同针尖半径时的切屑分布

Fig. 6    The pile distribution on different probe radius
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数，是因为这两个数据介于磨损与不磨损的临界

区域且计算结果比较明显，而 1.0 nm＜r＜1.5 nm
这一段没有特别明显的结论，所以我们把这两个

值中间的位置 r=1.25 nm 作为磨损与不磨损的临

界值。

2.3    探针锥角对刻划效果的影响

由于探针前后角与左右角并不相同，因此为

了考察锥角的影响，需要对探针的各个角进行同

步的放缩，放缩的倍数用放缩因子 a来表示。模

拟中，a分别取 0.25、0.50、1.00、1.25、1.50、
1.75、2.00，刻划速度取为 1.5 nm/ps，针尖半径

为 3.0 nm，其余参数与前面的模型相同。图 9 显

示了 b值随放缩因子 a的变化情况。可以看出：

b有随 a的增大而增大的趋势，但是在 a=0.50、
1.00、1.50、1.75 处有偏离（变小）；当 a=2.00 时，

b达到最大值。

图 10 为三个有代表性的刻划体系的俯视图

和侧视图，分别对应放缩因子为 0.25、1.25、
2.00。从俯视图可以看出：在针尖半径一定的情

况下，探针的锥角只影响沟槽的外侧；当 a=
0.25 时，沟槽外侧的切屑较多；当 a=2.00时，

沟槽的外侧切屑较少。从侧视图可以看出，锥角

对沟槽表面的非晶层影响不明显，当 a增加时，

非晶层的厚度略微有所增加。

综上，b有随 a的增大而增大的趋势，当

a=2.00 时，b达到最大值。a的增大对沟槽的表

面形貌没有明显影响。

 

 

r=1.0 nm

r=1.5 nm

 
图 8   r=1.0 nm 时探针的磨损和 r=1.5 nm 时探针的形变

Fig. 8    The wears and tears of probe（r=1 nm）and the deform of probe（r=1.5 nm）
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图 9   不同锥角时的切屑分布

Fig. 9    The pile distribution on different probe wedge angles
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图 10   不同锥角时的俯视图与侧视图

Fig. 10    The vertical view and lateral view pile distribution on different probe wedge angles
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3    结　论

本文利用分子动力学方法研究了 AFM 探针

刻划过程中的表面形变和切屑形成的规律。得到

如下结论：

（1）刻划速度对沟槽表面的影响不大。为了

使切屑更少地留于基底表面，刻划速度应当小

于 0.3 nm/ps 或大于等于 1.5 nm/ps。
r≤1 nm

r≥1.5 nm

（2）当针尖半径   时，探针会发生磨

损；当   时，探针发生弹性形变。为了

达到最佳的刻划效果（使 b最大），针尖半径应

取 2.0～3.5 nm。

（3）较大的锥角有利于减少基底表面的切屑

分布。

本文的工作为基于 AFM 探针纳米加工与纳

米操纵技术的研究提供了参考。

参考文献：

闫永达, 孙涛, 董申. 利用 AFM 探针机械刻划方法加

工微纳米结构 [J]. 传感技术学报, 2006, 19(5): 1451 –
1454.

[  1  ]

庄昀. 基于 RIE 与 AFM 机械刻划的纳米结构加工实

验研究 [D]. 哈尔滨: 哈尔滨工业大学, 2014.
[  2  ]

杨帆. 基于 AFM 的纳米机械刻划切屑形成过程试验

研究 [D]. 哈尔滨: 哈尔滨工业大学, 2007.
[  3  ]

闫永达, 孙涛, 程凯, 等. 基于 AFM 的微结构加工实

验研究 [J]. 电子显微学报, 2003, 22(3): 199 – 201.
[  4  ]

张华丽. 基于扫描探针显微镜的纳米加工相关理论

及技术研究 [D]. 哈尔滨: 哈尔滨工业大学, 2008.
[  5  ]

BELAK  J,  STOWERS  I  F.  A  molecular  dynamics
model of the orthogonal cutting process[C]//Proceeding
of the ASPE annual conference. Rochester, New York,
1990: 23 − 28.

[  6  ]

BELAK  J,  BOERCKER  D  B,  STOWERS  I  F.
Simulation of  nanometer-scale deformation of  metallic

[  7  ]

and  ceramic  surfaces[J]. MRS  Bullletin,  1993,  18(5):
55 – 60.
KOMANDURI R, CHANDRASEKARAN N, RAFF L
M.  Effect  of  tool  geometry  in  Nanometric  cutting:  a
molecular  dynamics  simulation  approach[J]. Wear,
1998, 219(1): 84 – 97.

[  8  ]

YAN  Y  D,  SUN  T,  DONG  S,  et  al.  Molecular
dynamics  simulation  of  processing  using  AFM
pin  tool[J]. Applied  Surface  Science,  2006,  252(20):
7523 – 7531.

[  9  ]

FANG  F  Z,  WU  H,  ZHOU  W,  et  al.  A  study  on
mechanism  of  nano-cutting  single  crystal  silicon[J].
Journal  of  Materials  Processing  Technology,  2007,
184(1/2/3): 407 – 410.

[10]

GOEL  S,  LUO  X  C,  AGRAWAL  A,  et  al.  Diamond
machining of silicon: a review of advances in molecular
dynamics  simulation[J]. International  Journal  of
Machine Tools and Manufacture, 2015, 88: 131 – 164.

[11]

TANG  Q  H,  CHEN  F  H.  MD  simulation  of  phase
transformations  due  to  nanoscale  cutting  on  silicon
monocrystals  with  diamond  tip[J]. Journal  of  Physics
D: Applied Physics, 2006, 39(16): 3674 – 3679.

[12]

SHEN T M, TUNG Y T, CHENG Y Y, et al. Molecular
Dynamic simulation study of stress memorization in Si
dislocations[C]//Proceedings  of  2012  international
electron  devices  meeting.  Francisco:  IEEE,  2012:
30.1.1 − 30.1.4.

[13]

寇云鹏. 单晶硅纳米级切削过程的分子动力学仿真

研究 [D]. 秦皇岛: 燕山大学, 2010.
[14]

李德刚. 基于分子动力学的单晶硅纳米加工机理及

影响因素研究 [D]. 哈尔滨: 哈尔滨工业大学, 2008.
[15]

ERHART  P,  ALBE  K.  Analytical  potential  for
atomistic  simulations  of  silicon,  carbon,  and  silicon
carbide[J]. Physical Review B, 2005, 71(3): 035211.

[16]

MARAS  E,  TRUSHIN  O,  STUKOWSKI  A,  et  al.
Global  transition  path  search  for  dislocation  formation
in  Ge  on  Si[J]. Computer  Physics  Communications,
2016, 205: 13 – 21.

[17]

（编辑：刘铁英）

第 2 期 马    艳，等：AFM变载荷刻划硅基底的分子动力学研究 •  63  •

http://dx.doi.org/10.3969/j.issn.1004-1699.2006.05.037
http://dx.doi.org/10.3969/j.issn.1000-6281.2003.03.004
http://dx.doi.org/10.1557/S088376940004714X
http://dx.doi.org/10.1016/S0043-1648(98)00229-4
http://dx.doi.org/10.1016/j.apsusc.2005.09.005
http://dx.doi.org/10.1016/j.ijmachtools.2014.09.013
http://dx.doi.org/10.1016/j.ijmachtools.2014.09.013
http://dx.doi.org/10.1088/0022-3727/39/16/022
http://dx.doi.org/10.1088/0022-3727/39/16/022
http://dx.doi.org/10.1103/PhysRevB.71.035211
http://dx.doi.org/10.1016/j.cpc.2016.04.001
http://dx.doi.org/10.3969/j.issn.1004-1699.2006.05.037
http://dx.doi.org/10.3969/j.issn.1000-6281.2003.03.004
http://dx.doi.org/10.1557/S088376940004714X
http://dx.doi.org/10.1016/S0043-1648(98)00229-4
http://dx.doi.org/10.1016/j.apsusc.2005.09.005
http://dx.doi.org/10.1016/j.ijmachtools.2014.09.013
http://dx.doi.org/10.1016/j.ijmachtools.2014.09.013
http://dx.doi.org/10.1088/0022-3727/39/16/022
http://dx.doi.org/10.1088/0022-3727/39/16/022
http://dx.doi.org/10.1103/PhysRevB.71.035211
http://dx.doi.org/10.1016/j.cpc.2016.04.001
http://dx.doi.org/10.3969/j.issn.1004-1699.2006.05.037
http://dx.doi.org/10.3969/j.issn.1000-6281.2003.03.004
http://dx.doi.org/10.3969/j.issn.1004-1699.2006.05.037
http://dx.doi.org/10.3969/j.issn.1000-6281.2003.03.004
http://dx.doi.org/10.1557/S088376940004714X
http://dx.doi.org/10.1016/S0043-1648(98)00229-4
http://dx.doi.org/10.1016/j.apsusc.2005.09.005
http://dx.doi.org/10.1016/j.ijmachtools.2014.09.013
http://dx.doi.org/10.1016/j.ijmachtools.2014.09.013
http://dx.doi.org/10.1088/0022-3727/39/16/022
http://dx.doi.org/10.1088/0022-3727/39/16/022
http://dx.doi.org/10.1103/PhysRevB.71.035211
http://dx.doi.org/10.1016/j.cpc.2016.04.001
http://dx.doi.org/10.1557/S088376940004714X
http://dx.doi.org/10.1016/S0043-1648(98)00229-4
http://dx.doi.org/10.1016/j.apsusc.2005.09.005
http://dx.doi.org/10.1016/j.ijmachtools.2014.09.013
http://dx.doi.org/10.1016/j.ijmachtools.2014.09.013
http://dx.doi.org/10.1088/0022-3727/39/16/022
http://dx.doi.org/10.1088/0022-3727/39/16/022
http://dx.doi.org/10.1103/PhysRevB.71.035211
http://dx.doi.org/10.1016/j.cpc.2016.04.001

