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摘 要：关于具有晶格缺陷的单晶碳化硅（SiC）纳米磨削机理尚未完全明晰，通过分子动

力学仿真模拟系统，对含晶格缺陷的单晶碳化硅进行了纳米划擦机理的研究 . 建立了包括金

刚石磨粒和具有不同晶格缺陷的4H-SiC仿真模型，通过分子动力学仿真揭示了不同缺陷类型

对原子间势能、温度、应力和加工性能等关键参数的影响 .研究发现， 空位缺陷会造成工件原

子间势能的不稳定，进而导致划擦后工件温度升高至 671 K，而位错缺陷则显示出相对的稳定

性 .在纳米划擦过程中，含有位错缺陷的晶体展现了最高的平均范式等效应力，达到 5.29 GPa.
相比之下，存在空位缺陷的晶体表现出较低的应力，为 5.07 GPa. 这一结果揭示了空位缺陷能

够降低材料的屈服强度，从而促进原子移除过程；而位错缺陷则提升了屈服强度， 对原子的去

除构成了阻碍 .此外，空位缺陷抑制了位错成核并减小了损伤层厚度， 而位错缺陷导致了明显

的位错形成和更深的损伤层 .
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Molecular Dynamics Simulation Study on Scratching Process of 4H-single 
Crystal Silicon Carbide Nanoparticles Considering Lattice Defects
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Abstract：The mechanism of nano-grinding of single crystal silicon carbide （SiC） with lattice defects remains 
unclear. A molecular dynamics simulation system is used to study the nano-scratching mechanism of single crystal 
SiC with lattice defects. The simulation model including diamond abrasive grains and 4H-SiC workpieces with 
different lattice defects is built. The molecular dynamics simulation results reveal the effects of different defect types 
on key parameters such as interatomic potential energy， temperature， stress and machining performance. It is found 
that vacancy defects lead to instability in the interatomic potential energy of the workpiece， which in turn results in 
increasing the temperature of the workpiece up to 671 K after scribing， while dislocation defects show relative 
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stability. During nano-scratching， crystals with dislocation defects exhibit the highest average paradigm equivalent 
stress of 5.29 GPa， while crystals with vacancy defects exhibit the lowest stress of 5.07 GPa， which suggests that 
vacancy defects reduce the yield strength and favour the removal of atoms， whereas dislocation defects increase the 
yield strength and impede the removal of atoms. Furthermore， vacancy defects inhibited dislocation nucleation and 
reduced the thickness of the damage layer， whereas dislocation defects led to significant dislocation formation and a 
deeper damage layer.
  Key words：silicon carbide；lattice defects；molecular dynamics；nano-scratching；surface damage

碳化硅（SiC）以其优异的物理和化学性能代替

了传统半导体材料， 成为在高温、高压、大功率和耐

辐射等特殊环境下工作的半导体器件的理想选择 . 
SiC有多种晶型， 其中 4H-SiC在光电器件、高温电子

器件等方面有着广泛的应用 . 然而， 4H-SiC 具有超

高的断裂韧性和硬度， 属于难加工的硬脆性材料 . 
而且在单晶 4H-SiC的外延生长过程中， 可能引入不

同类型的晶格缺陷， 这些晶格缺陷可能会影响加

工， 最终影响器件的性能［1］. 为了探讨具有晶格缺陷

的单晶碳化硅的超精密加工性能， 对单晶碳化硅材

料去除机制进行深入的分子级理解至关重要 .
分子动力学（molecular dynamics， MD）是一种有

效地模拟原子运动及原子之间相互作用的方法 . MD
模拟在研究超精密抛光和切割机理方面发挥了重要

作用， 该方法基于原子水平模拟单个磨粒的纳米划

痕， 直观、准确地获得材料在塑性变形过程中原子

尺度结构演化行为［2-7］. 目前， 许多学者已经应用分

子动力学模拟方法来研究单晶碳化硅在精密加工过

程中的力学性能和去除机理 . Schuh等［8］研究了 4H-
SiC 的压痕， 并提出了在基于成核的统计框架内分

析初期塑性的方法， 该方法能够预测在压痕过程中

最可能出现的机制事件 . Tian 等［9］在 4H-SiC 和 6H-
SiC材料的C面和 Si面进行的一系列划擦试验， 研究

了材料的去除和相关的亚表面缺陷 . Meng等［10］通过

MD模拟研究了应变速率和磨损热对单晶 3C-SiC去

除行为的影响， 发现磨损温度导致 SiC表面热软化， 
从而降低屈服应力和划痕硬度 .

虽然分子动力学在研究 4H-SiC 的表面和亚表

面损伤方面起到了关键作用， 但目前的研究往往限

于理想情况下的晶格模型， 并未充分考虑实际情况

中存在的晶格缺陷情况， 仅有部分学者对空位缺陷

进行了研究［11-12］. 实际加工的材料存在一些空位、间

隙原子以及位错等缺陷， 并且材料的性能在很大程

度上取决于其内部的缺陷， 因此材料内部缺陷对加

工过程的影响不容忽视［13］. 另外， 材料内部缺陷在

精密/超精密加工过程中受切削力、切削热等的影响

会逐渐发展变化， 如微裂纹和微孔洞的形核、扩展

和会合， 从而导致材料的微观结构发生不可逆的热

力学耗散过程， 造成材料表面、亚表面的损伤［14］. 因
此， 对考虑晶格缺陷的单晶材料超精密加工过程进

行分子动力学仿真更具有实际应用意义 .
纳米划擦实验是研究材料纳米力学性能的常用

方法， 可以观察和分析相应的材料变形和损伤行

为， 以及弹性、塑性和断裂之间的过渡条件 . 本文采

用 MD 模拟方法， 研究了含不同晶格缺陷情况下的

4H-SiC 在纳米划擦过程中的去除机理， 包括无缺

陷、空位缺陷、位错缺陷和混合缺陷情况 . 通过建立

划擦模型， 仿真分析了不同晶格缺陷类型情况下的

4H-SiC 对温度、应力、表面形貌和亚表面损伤的影

响规律， 揭示了 4H-SiC 的表面创成机制 . 因此， 本
研究的目的是通过分子动力学模拟方法深入探讨不

同晶格缺陷条件下的 4H-SiC 衬底在纳米划擦过程

中的材料去除机理， 为超精密加工过程提供理论

依据 .

1   纳米划擦过程仿真模拟

1.1   模型建立

利用 atomsk 软件建立单晶 4H-SiC 考虑晶格缺

陷的纳米划擦过程仿真模型晶型如图 1 所示 . 该模

型包含磨粒和工件两个部分，磨粒选择了单晶金刚

石磨粒，其本征体的晶格常数为 a=0.357 nm，晶型如
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图 1（a）所示；工件 4H-SiC 属于六方晶系，其本征体

的晶格常数为 a=b=0.307 nm， c=1.005 nm，晶型如    
图 1（b）所示 .为了提高计算效率和仿真精度，将金刚

石磨粒简化为球体， 半径为 3.5 nm，整个颗粒含有     
 10 209 个原子；4H-SiC 工件简化为长方体，尺寸为

30.8 nm×17 nm×8 nm（x×y×z）， 含有384 000个原子 .

整个工件分为三层：牛顿原子层（NVE系综）、恒

温原子层（NVT 系综）和边界原子层 .牛顿原子层是

工件的主要部分，遵循牛顿运动定律，用于研究在划

痕模拟过程中发生的现象［15-16］. 边界原子层能够阻

止整个工件在划擦过程中发生刚性位移 .恒温原子

层能够利用Berendsen恒温器调节原子速度，从而将

温度维持在预设的范围内 . 在划擦过程中， 恒温层

内的恒温原子吸收了牛顿原子产生的热量 . 金刚石

磨粒位于工件右侧， 距离为 1 nm， 以确保金刚石磨

粒不与初始状态的工件原子相互作用 . 工件及磨粒

仿真模型如图2所示 .

为了研究空位缺陷对精密加工过程的影响， 随
机剔除原子以创建含空位缺陷的单晶 4H-SiC模型 . 
根据第一性原理［17］， 当空位缺陷数量不多时， 可以

近似认为晶体的结构保持不变， 因此可以采用随机

剔除原子的方法构建含空位缺陷的模型 . 在实际情

况中， 硅原子空位的缺陷浓度为 2.3×1021 cm-3， 碳原

子空位的缺陷浓度为 2.4×1021 cm-3［18］，需在无缺陷的

模型中剔除约 9 108个硅原子和 9 504个碳原子， 得
到含空位缺陷的单晶 4H-SiC 晶体模型， 如图 3
所示 .

4H-SiC 晶体中的位错主要包括螺位错（thread⁃
ing screw dislocation， TSD）、基平面位错（basal plane 
dislocation，BPD）等， 如图 4 所示， 其中 BPD 对加工

及器件特性影响最为显著［19］. 由于 BPD 浓度为 0.1 
cm-3， 本文建立的模型较小，计算得到总体积不足一

条 BPD，因此，本文利用 atomsk 软件建立了含一条

BPD的模型，以此进行模拟和分析，图 5为含基平面

位错（BPD）的 4H-SiC 晶体模型垂直于 y 轴的截

面图 .

           （a）金刚石磨粒晶型                           （b）4H-SiC晶型

图1   金刚石与4H-SiC晶型图

Fig.1   Crystal structures of diamond and 4H-SiC

图2   工件及磨粒仿真模型

Fig.2   Simulation model of the workpiece and abrasive grain

图3   含空位缺陷的4H-SiC晶体模型

Fig.3   4H-SiC crystal model with vacancy defects

图4   SiC外延材料中主要的缺陷示意图

Fig.4   Schematic diagram of major defects in SiC epitaxial
materials

图5   含基平面位错的4H-SiC晶体模型

Fig.5   Model of 4H-SiC crystal with BPD
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在具有空位缺陷的 4H-SiC 晶体的基础上添加

基平面位错， 创建了混合缺陷模型， 图 6 为 4H-SiC
晶体含混合缺陷的模型垂直于 y轴的截面图 .

1.2   仿真实验

针对 4H-SiC材料的超精密加工过程，采用了分

子动力学仿真技术，以增强仿真结果的精确度和可

信度 . 仿真过程细致地划分为两个阶段：弛豫步骤和

划擦步骤 . 弛豫步骤旨在消除体系内其他因素对划

擦过程中 4H-SiC变形的干扰作用， 使系统处于接近

模拟设定值的平衡状态 . 本次仿真中在NVT系综下

进行了弛豫， 在NVE系综下进行了划擦 .
首先对整体结构进行能量最小化处理， 以消除

不合理的结构， 设置仿真系统在经过 30 000个时间

步后达到平衡状态 . 随后， 沿着方向［1-210］在      
（0 0 0 1）基面上（垂直于 z轴）对无缺陷模型、含空位

缺陷的模型、含基平面位错的位错缺陷模型及含混

合缺陷的模型， 以划擦速度为 100 m/s、划擦深度为

1.5 nm进行划擦模拟， 划擦长度为 11 nm， 模拟时间

步长为1 fs， 具体参数见表1.

Tersoff势函数通常用来描述共价体系中的原子

间势， 这种电势也可以适当用于描述 SiC的性质［20］. 
模拟所使用的分子动力学软件为 LAMMPS， 由于

LAMMPS没有可视化功能， 因此需要使用后处理软

件OVITO对其模拟结果进行可视化处理， 采用位错

提取算法（dislocation extraction algorithm， DXA）对划

擦过程中产生的原子结构变化情况进行识别， 分析

SiC晶体亚表面产生的位错和缺陷［21］.

2   结果和讨论

2.1   原子间势能分析

原子间势能指的是原子之间相互作用所产生的

能量，它源于原子间的相互作用力 . 原子间势能是描

述原子之间相互作用的关键因素， 直接影响材料的

性质 . 本研究采用弛豫过程中的原子间势能变化曲

线来分析不同缺陷类型对4H-SiC工件的影响 .
图 7为在弛豫过程中包含各类缺陷的单晶 4H-

SiC原子间势能的变化曲线 . 各类缺陷工件的原子间

势能变化曲线呈现出不同的趋势 . 无缺陷和含位错

缺陷的工件在弛豫过程中能量迅速降低并趋于稳

定， 而含空位缺陷和混合缺陷工件的原子间势能变

化曲线则显示出不稳定性 .不稳定性的产生源于空

位缺陷初始模型在结构上的空位点具有较多空位能

量， 空位附近能量的不平衡导致系统的不稳定， 这
种不稳定结构会导致系统中原子的振动 . 随着系统

的自我调整， 部分原子重新排列， 最终达到稳定

状态 .
对含有各类缺陷的单晶碳化硅在弛豫过程的初

始和稳定阶段的原子间势能的观察表明， 在初始阶

段，含缺陷工件的原子间势能都高于无缺陷工件 . 其
中， 含空位缺陷工件的原子间势能远高于无缺陷工

件和含位错缺陷工件 . 而在达到稳定阶段后， 含混

合缺陷工件的原子间势能最高， 其次是含空位缺陷

的工件，含位错缺陷工件的原子间势能略高于无缺

陷工件 . 分析结果表明， 不同缺陷类型引起了工件

内部的能量变化 . 缺陷导致晶格畸变， 存储了大量

能量［22］. 特别是含空位缺陷工件， 其内部能量储存

更高， 从而在划擦过程中抵抗变形的能量增加， 进
而导致系统产生更高的热量 .
2.2   温度分析

在划擦过程中， 由于变形和摩擦不可避免地产

生热量， 导致划擦区域的局部温度升高 . 在超精密

加工过程中，材料的温度波动对加工性能具有决定

性的影响，工件的材料去除率在很大程度上也受到

温度的制约 . 因此， 本文对不同类型缺陷的工件在

划擦过程中的温度进行了详细分析 .

图6   4H-SiC晶体含混合缺陷的模型

Fig.6   Model of 4H-SiC crystal with mixed defects

表1   4H-SiC划擦仿真参数

Tab.1   Parameters for 4H-SiC scratching simulation

参数

尺寸

磨粒半径

缺陷类型

划擦速度

划擦深度

划擦长度

步长

初始温度

势函数

系综

数值

30.8 nm×17 nm×8 nm
3.5 nm

无缺陷、空位缺陷、位错缺陷、混合缺陷

100 m/s
1.5 nm
11 nm

1 fs
300 K
Tersoff
NVE
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分子动力学模拟中的温度方程可以表示为［23］：
1
2∑

i

mi vi = 3
2 NkbT （1）

Ke = 2mv2 （2）
式中：N为设置区域内的原子数；mi为第 i个原子的

质量；vi为第 i个原子的速度；Ke 为原子的动能；kb为

玻尔兹曼常数， 其值为 1.380 650 3×1023 J/K；T为原

子的温度 .
图 8 为在纳米划痕过程中工件的温度变化曲

线 . 可以看出，含不同类型缺陷的工件温度变化趋势

大体相似 .在磨粒未接触工件阶段，工件温度都为设

置的 300 K. 在磨粒切入工件的过程中，系统温度急

剧上升 . 当磨粒完全切入工件后，切削过程趋于稳

定， 温度变化逐渐减小 . 比较不同工件的稳定阶段

的温度， 无缺陷工件的温度最低，为 629 K，位错缺

陷工件温度为 642 K，空位缺陷与混合缺陷工件温度

为 671 K，空位缺陷工件与混合缺陷工件的温度相较

于无缺陷工件与位错缺陷工件的温度更高，比无缺

陷工件的温度高 42 K，位错缺陷工件相较于无缺陷

工件的温度略有升高， 混合缺陷工件相较于空位缺

陷工件的温度略有升高 . 这表明位错缺陷在划擦过

程中对于温度的改变不是很明显， 而空位缺陷却能

显著提高工件的温度 .
空位缺陷在划擦过程中显著提升了工件温度， 

该结果与原子间势能分析一致， 揭示了空位缺陷引

起的晶格畸变，储存了大量能量，从而在划擦过程中

                                                                       （a）无缺陷                                                                                        （b）空位缺陷

                                                                     （c）位错缺陷                                                                                       （d）混合缺陷

图7   弛豫过程各缺陷的4H-SiC原子间势能变化曲线

Fig.7   Change in interatomic potential during the relaxation process for 4H-SiC with different defects

图8   工件温度变化曲线

Fig.8   Workpiece temperature change curve
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导致了显著的温度升高［24］. 而位错缺陷的晶体畸变

较小， 其储存的能量较少， 对温度的提升相对较小 .
2.3   应力分析

屈服应力对工件基体的结构转变产生重要影

响 . 维里应力法是一种用于研究主应力中最大绝对

值的等效应力的方法 .本文采用维里应力法来计算

原子的各向应力状态， 维里应力的表达式如下［25］：

σαβ ( i ) = 1
NS

∑
i

é

ë

ê
êê
ê ù

û

ú
úú
úmivαi vβi

Vi
+ 1

2Vi∑j

Fij

xαij xβij
rij

（3）
式中：NS是S区域内原子的数量；mi是第 i个原子的质

量；vαi 是第 i个原子在α方向矢量上的速度；vβi 是第 i
个原子在 β方向矢量上的速度；Vi是第 i个原子的体

积；rij是第 i个和第 j个原子之间的距离；xαij是在第 i个
和第 j个原子之间的α方向矢量；xβij是在第 i个和第 j
个原子之间的 β方向矢量；Fij是第 i个和第 j个原子

之间的力 .
根据维里应力的结果， 可以计算范式等效应力

如下［23］：

        σs = 1
2 ×

(σx - σy )2 + (σy - σz )2 + (σz - σx )2 + 6(τ2
xy + τ2

yz + τ2
zx )

（4）
式中：σs 为范式等效应力；σx、σy、σz分别为 x、y、z方
向上的正应力；τxy、τyz、τzx分别为 xy平面、yz平面、zx
平面上的剪应力 .

使用MATLAB计算， 得到不同类型缺陷工件的

划擦区域内部分的平均范式等效应力， 结果如图 9
所示 .

从图 9 中可以看出， 在划擦过程中， 含有位错

缺陷的晶体表现出最大的平均范式等效应力， 为
5.29 GPa ，而含有空位缺陷的晶体则表现出最小的

平均范式等效应力，为 5.07 GPa. 混合缺陷晶体的平

均范式等效应力略高于空位缺陷晶体， 但略低于无

缺陷晶体 .
这一研究结果揭示了缺陷类型对屈服强度的显

著影响 .空位缺陷降低了屈服强度，而位错缺陷却相

反，提高了屈服强度 .位错缺陷在变形过程中相互钉

扎缠结，阻碍了位错的滑移，从而导致屈服强度的升

高［26］. 相反，空位缺陷减缓了位错的形核，降低了材

料的屈服强度 .此外，工件温度的升高降低了屈服应

力， 特别是在空位缺陷和混合缺陷晶体中， 其平均

范式等效应力显著降低 .
2.4   表面形貌及去除原子数分析

纳米划擦过程中，工件表面形貌和去除原子数

是评估材料加工性能的重要指标 .通过对不同缺陷

类型工件划擦后表面形貌和去除原子数的分析， 可
深入了解晶格缺陷对加工效果的影响 .为了更好地

观察磨屑的成型过程，将磨粒原子隐藏，对不同高度

的原子上色，如图 10 所示，为各类缺陷工件划擦后

的表面形貌和切屑堆积分布 .可以看出，随着磨粒的

划擦， 正常原子被挤压并断裂成非晶态，它们与磨

粒一起移动并积聚在沟槽的两侧和前部 .从图 10可

以明显看出，含有空位缺陷和混合缺陷的工件相较

于无缺陷的工件，产生更深且更广的沟槽 .相反，含

位错缺陷的工件产生的沟槽深度和面积最小 . 这与

原子间势能分析中观察到的结论一致， 即缺陷类型

直接影响工件的去除性能 .

这是因为纳米划擦过程中， 含空位缺陷与含混

合缺陷工件的平均范式等效应力比无缺陷更低， 相
同的磨粒以相同的参数划擦更容易对工件造成材料

的去除，而含位错缺陷工件的平均范式等效应力比

无缺陷更高，其材料更难以去除 .
去除原子数的定量分析支持了表面形貌的观察

结果 . 采用 DXA 方法对挤压变形中的切屑进行识

别、提取和计算，以得到去除的原子数， 结果如图 11
图9   不同类型缺陷工件平均范式等效应力图

Fig.9   Average norm equivalent stress for different 
defect-containing workpieces

                     （a）无缺陷    （b）空位缺陷  （c）位错缺陷  （d）混合缺陷

图10   各类缺陷工件划擦后表面形貌和切屑堆积分布

Fig.10   Surface topography and chip accumulation distribution 
after scratching for different defects
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所示 .含有空位缺陷和混合缺陷的工件表现出更高

的原子去除数量，而含位错缺陷的工件的原子去除

数最低 .这意味着，空位缺陷和混合缺陷工件更容易

在划擦过程中发生原子的去除，从而产生更为明显

的表面形貌 .

通过表面形貌和去除原子数的综合分析，可以

看出缺陷类型对材料的去除性能有着显著的影响 . 
空位缺陷和混合缺陷的存在促进了工件的原子去

除， 而位错缺陷则对去除性能产生抑制作用 . 这为

制定合理的缺陷调控策略， 优化材料的加工性能提

供了有益的启示 .
2.5   损伤层厚度分析

损伤层厚度是指 SiC 加工表面到组织转变和位

错线末端的距离，是衡量材料塑性变形和位错结构

演化的关键参数 .通过对不同类型缺陷工件的划擦

后损伤层厚度进行分析，可了解缺陷对材料内部结

构变化的影响 .为了解释不同类型缺陷 4H-SiC工件

塑性变形的影响机理，研究不同类型缺陷对工件损

伤层厚度的影响，利用OVITO软件中的DXA分析对

模拟结果进行了可视化处理 .
图 12 为各类缺陷工件划擦后经 DXA 分析后的

截面图，无缺陷工件及含位错缺陷工件的主体部分

为密排六方结构与立方金刚石结构交错排列， 而含

空位缺陷及混合缺陷工件由于空位缺陷分散各处， 
使得弛豫后工件晶格形状为混杂着的各类晶型 . 在
划擦过程中，原子通过挤压和剪切作用转化为无定

形原子，它们出现在沟槽两侧、磨粒前部以及划痕亚

表面 .
对于不同情况下的 4H-SiC工件，亚表面的无定

形原子深度不同， 反映了损伤层厚度的不同 .图13为

各类缺陷工件划擦后的损伤层厚度，从图 13可以看

出，划擦后无缺陷工件的损伤层厚度仅为 2.6 nm， 空
位缺陷工件的损伤层厚度为 2.4 nm， 而位错缺陷工

件的损伤层厚度则为 3.1 nm， 混合缺陷工件的损伤

层厚度为 2.9 nm. 这一结果说明，空位缺陷的存在阻

图11   各类缺陷工件划擦后去除原子数

Fig.11   Number of removed atoms after scratching for different 
defects

（a）无缺陷

（b）空位缺陷

（c）位错缺陷

（d）混合缺陷

图12   各类缺陷工件划擦后DXA分析图

Fig.12   DXA analysis after scratching for different defects
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碍了位错的成核，促进了位错的湮灭，从而减小了损

伤层厚度 .相反，位错缺陷的存在导致位错形成更为

显著，产生更深的损伤层 .混合缺陷工件的损伤层厚

度介于这两者之间， 显示出混合缺陷对损伤层形成

的综合影响 .

3   结 论

本研究通过分子动力学模拟分析了纳米划擦过

程中不同晶格缺陷对单晶 4H-SiC 的超精密加工性

能的影响规律， 主要结论如下：

1）不同缺陷类型对 4H-SiC 工件的原子间势能

变化产生了显著影响，含有空位缺陷的工件在弛豫

过程中表现出不稳定性，这源于初始模型的空位点

导致系统的不稳定 .在纳米划擦过程中，空位缺陷工

件显著提升了工件温度，与原子间势能分析一致， 
表明空位缺陷通过引起晶格畸变、储存大量能量， 
导致了明显的温度升高 .

2）空位缺陷降低了屈服强度， 而位错缺陷则提

高了屈服强度 . 因此， 低屈服强度的空位缺陷工件

更容易发生原子的去除， 而位错缺陷因为屈服强度

的提高， 对去除性能产生抑制作用 .
3）空位缺陷的存在阻碍了位错的成核， 促进了

位错的湮灭， 从而减小了损伤层厚度 . 相反， 位错缺

陷的存在导致位错形成更为显著， 产生更深的损

伤层 .
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