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氮化铝精密研磨材料微观去除机理及工艺研究

摘 要

氮化铝作为第三代半导体材料，具有高热导率、禁带宽度大、

无毒性等优异性能，被视为新一代理想的封装材料，市场潜力巨大。

高效获得优质氮化铝表面加工质量不仅关系到新型封装材料的应用

推广，同时也是衡量器件性能、使用寿命及成本控制的关键指标。

封装材料表面质量对器件的性能和寿命具有重要影响。然而氮化铝

材料的理化特性，大大提高了其机械加工难度，属于典型的难加工

材料，加工工艺路线长，难以高效获得优质加工表面。本文借助分

子动力学对氮化铝精密研磨过程进行仿真分析，探索材料的微观去

除机理，并通过实验对其进行工艺研究，以期获得最佳的精密加工

工艺参数，为氮化铝的精密加工提供理论和实践依据。开展的主要

工作包括：

（1）建立氮化铝分研磨的分子动力学模型，对单颗磨粒的微观

切入过程进行仿真，分析磨粒切入不同深度和速度下，材料的热力

学信息和微观表面形貌的变化规律。结果表明，随研磨深度增大，

微观形貌变差，研磨速度增大研磨越不稳定，研磨深度影响大于研

磨速度，当研磨深度 10Å时，研磨速度 50m/s，微观表面最平整。

合适的研磨深度能够使材料去除方式为塑性，利于获得优质表面。

（2）采用纳米压痕试验，分析氮化铝受力材料微观变形机制，

发现随载荷增大，氮化铝材料去除形式不同，当载荷超过 200mN时，
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卸载阶段容易发生回返现象，产生蠕变和亚表面损伤，材料去除形

式主要为脆性去除，导致材料表面质量下降，因此选择合适临界载

荷大小即压入深度能够使材料去除形式为塑性，提高加工质量。

（3）采用正交试验，结合仿真最佳参数设计实验方案，分析金

刚石磨粒工艺参数对表面质量影响。随粒径变细，表面质量并非逐

渐变好，在粒径 W120时，存在咬合现象，表面质量下降，研磨压

力对表面质量影响最大，粒径 W50 工艺参数为研磨液流速 70

ml/min，研磨转速 50 r/min，研磨压力 7.6 kPa（即 A3B1C3）时，表面

质量最佳。选择合适研磨压力等因素能提高加工效率，获得优质加

工表面。

（4）采用正交试验，分析氧化铝磨粒工艺参数对表面质量影响。

随氧化铝粒径变小，表面质量变好，研磨液流速对表面质量影响最

大，粒径为 50nm工艺参数为研磨液流速 50mL/min、研磨盘转速

40r/min、研磨压力 7.6kPa（即 A1B2C2）时，表面光滑无划痕，与金

刚石相比去除率变低但表面形貌更平整。

关键词：氮化铝、分子动力学、纳米压痕、游离磨料、表面质量
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Research on Microscopic Removal Mechanism and Process of

Aluminum Nitride Precision Grinding Materials

ABSTRACT

Aluminum nitride, as a third-generation semiconductor material, has

excellent properties such as high thermal conductivity, wide bandgap, and

non toxicity. It is considered an ideal packaging material for the new

generation and has huge market potential. Efficiently obtaining high-

quality surface processing quality of aluminum nitride is not only related

to the application and promotion of new packaging materials, but also a

key indicator for measuring device performance, service life, and cost

control. The surface quality of packaging materials has a significant

impact on the performance and lifespan of devices. However, the

excellent physical and chemical properties of aluminum nitride material

greatly reduce its mechanical machinability, making it a typical difficult

to machine material with a long processing route, making it difficult to

efficiently obtain high-quality machining surfaces. This article uses

molecular dynamics to simulate and analyze the precision grinding

process of aluminum nitride, explore the micro removal mechanism of

materials, and conduct process research through experiments, in order to

obtain the best precision machining process parameters and provide

theoretical and practical basis for the precision machining of aluminum
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nitride. The main work carried out includes:

(1) Establish a molecular dynamics model for aluminum nitride

grinding, simulate the micro cutting process of a single abrasive particle,

and analyze the thermodynamic information and micro surface

morphology changes of the material under different depths and velocities

of abrasive particle cutting. The results show that as the grinding depth

increases, the microstructure deteriorates, and the grinding becomes more

unstable as the grinding speed increases. The influence of grinding depth

is greater than that of grinding speed. When the grinding depth is 10 Å,

the grinding speed is 50 m/s, and the microstructure surface is the

smoothest. The appropriate grinding depth can make the material removal

method plastic, which is conducive to obtaining a high-quality surface.

(2) By using nanoindentation testing, the micro deformation

mechanism of aluminum nitride under stress was analyzed. It was found

that as the load increased, the removal form of aluminum nitride material

was different. When the load exceeded 200mN, the unloading stage was

prone to backflow phenomenon, resulting in creep and subsurface

damage. The material removal form was mainly brittle removal, leading

to a decrease in surface quality. Therefore, selecting an appropriate

critical load size, i.e. the depth of indentation, can make the material

removal form plastic and improve processing quality.
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(3) Using orthogonal experiments and combining simulation with

optimal parameters to design experimental plans, analyze the impact of

diamond abrasive process parameters on surface quality. As the particle

size becomes finer, the surface quality does not gradually improve. When

the particle size is W120, there is a biting phenomenon, and the surface

quality decreases. The grinding pressure has the greatest impact on the

surface quality. When the process parameter for particle size W50 is

A3B1C3, the surface quality is the best. Choosing appropriate grinding

pressure and other factors can improve machining efficiency and obtain

high-quality machining surfaces.

(4) Using orthogonal experiments, analyze the influence of alumina

grinding process parameters on surface quality. As the particle size of

alumina decreases, the surface quality improves. The flow rate of the

grinding fluid has the greatest impact on the surface quality. When the

particle size is 50nm and the process parameter A1B2C1 is used, the

surface is smooth without scratches. Compared with diamond, the

removal rate decreases but the surface morphology is smoother.

Pan Fei (Mechanical)

Supervised by Wang Jianbing

Keywords: aluminum nitride, molecular dynamics, nanoindentation, free

abrasive, surface quality
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第 1章 绪论

1.1研究背景及意义

随着大功率第三代半导体芯片的发展，封装材料迎来热挑战[1~2]。现有的陶

瓷基板和其他材料无法满足半导体器件的新需求[3~4]。氮化铝（AlN）作为第三

代半导体材料，具有热导率高、超宽禁带宽度、性能稳定、无毒性以及与硅相

匹配的热膨胀系数等优异性能[5~6]，能够解决半导体器件的新需求市场，被广泛

应用于各领域中：在电子封装领域，氮化铝陶瓷与目前其他封装材料相比具有

更大更高击穿电场、更短吸收截止边和更好散热性等特性，成为新一代理想的

封装材料[7~10]；在功率模块领域，氮化铝陶瓷的高热导率、高绝缘性、高抗电

强度、低介电损耗等特性，目前已被大规模集成电路芯片载体、光电子集成电

路功能模块、IGBT模块诸多场合[11~12]；在射频/微波通讯领域，氮化铝陶瓷的

高电阻率、直接带隙的等特性，氮化铝陶瓷材料制备的器件已经在通信基站、

微波衰减、高功率无线通讯等多种场合投入使用[13~15]；AlN薄膜材料具有优异

热稳定性和压电性能，能在高温恶劣环境下工作，在MEMS、传感器、微模块

等方面得到应用[16]。

氮化铝属于典型的硬脆材料，在氮化铝的各领域应用中，除了需要优异的

成型技术，还对氮化铝表面质量提出了要求，需要进行超精密加工，使表面达

到亚纳米级别光滑程度。硬脆材料由于其机械性能，加工时表面容易出现缺陷，

常见表面缺陷有：脆性裂纹、残余应力、塑性变形区等。在电子封装领域中，

氮化铝陶瓷基板主要面对热力学环境的工作条件，上述缺陷会极大地影响器件

性能，降低器件的使用稳定性和寿命。因此，氮化铝材料表面超精密加工是十

分具有研究意义。

1.2氮化铝的特点

氮化铝(AlN)属于Ⅲ-Ⅴ族中的强共价化合物，是与硫化锌、纤维锌矿同形的

六方晶系，它以铝原子为中心原子与相邻的四个氮原子形成[AlN4]四面体作为

基本结构单元，类似于金刚石的结构，按照氮铝原子在晶体中堆垛顺序的不同

可以分为六方纤锌矿（α相）和立方闪锌矿（β相）结构，其中，六方纤锌矿结
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构是 AlN晶体的稳定结构，晶体结构如图 1-1所示，图 1-1(a)中蓝色为铝原子，

黄色为氮原子，沿 c轴方向的 Al-N键长为 0.1917 nm，其他方向的 Al-N键长为

0.1885 nm。AlN的空间群为 P63mc；(b)图中晶格常数 a=0.3110 nm、c=0.4981

nm，键角分别为 90°和 120°[17]。

图 1- 1氮化铝稳定晶体结构示意图

氮化铝材料具有优异的热学性能、化学性能、机械性能等，并且有取代毒

性氧化铍陶瓷和热氧化铝陶瓷的强劲趋势。氮化铝性能具体参数和说明如下。

热学性能：AlN的理论热导率为 320 W·m−1·K−1 [18]，仅比铜的热导率 390

W·m−1·K−1 略 低 。 实 际 上 ， 人 工 制 备 的 多 晶 AlN 热 导 率 一 般 为 10

W·m−1·K−1~260 W·m−1·K−1，在室温下热导率为氧化铝材料的 10～15倍，接近

于 BeO陶瓷的 350 W·m−1·K−1。目前，热压烧结的氮化铝陶瓷的热导率最高。

当温度高于 200 ℃时，导热性能又优于氧化铍；在 25 ℃~400 ℃的范围内，纯

AlN的热膨胀系数为 4.4×10−6K−1，与硅的热膨胀系数 3.4×10−6 K−1相近。优异

的热学性能让氮化铝从众多超宽禁带材料中脱颖而出成为最理想射频器件。

机械性能：材料在实际应用中必然要考虑机械性能，氮化铝陶瓷的性能与

制备工艺有关，氮化铝陶瓷在室温下的主要性能如表 1所示。氮化铝的维氏硬

度为 12 GPa，机械弯曲强度约为 350~400 MPa，弹性模量为 310 GPa，具有优

异的综合性能。

化学性能：氮化铝陶瓷具有良好的高温抗腐蚀能力，不被铝、铜、银、铅、

锞等多种金属浸润；AlN具有强烈的吸湿性，极易与空气中的水蒸气反应；在

空气中，氮化铝陶瓷的初始氧化温度为 700 ℃～800 ℃；常压下，AlN不会融

化，而是在 2260 ℃～2500 ℃时发生热分解。在碱性环境下易于生成软质层产
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生溶解现象，便于后续的超高精密加工的材料去除。

其他性能：氮化铝陶瓷相比于氮化镓 GaN、金刚石、氧化铝 Al2O3等封装

材料相比，还具有低介电损耗、超宽禁带宽度、击穿场强高等性能。

表 1- 1常温下氮化铝基片的机械性质参数

性能 数值 单位

密度 3.26 g·cm−3

显微硬度 12 GPa

弹性常数 [19] C11 410±10

C33 389±10

C44 125±5

体积模量[20] Bs 210 GPa

杨氏模量[21] Yo 308 GPa

弹性模量[21] CL 334

CS 131

GPa

剪切模量 8.25× 1011 dyn/cm2

泊松与不同

晶体取向 [22]

{0001} 0.287

{112̅0} 0.216

氮化铝优异性能使其具有广阔的应用前景，各应用场合都对表面质量提出

要求，氮化铝的机械性能使加工存在困难，成本过高，目前氮化铝微观去除机

理尚不明确，加工工艺尚不成熟，需要进一步深入研究。

1.3国内外研究现状

1.3.1氮化铝的去除机理研究现状

材料的塑性指在材料受到外力作用下，内部应力大小超过材料本身的的弹

性极限发生不可逆变形，脆性指材料受到外力作用时，材料的变形方式以裂纹

的形式实现断裂破坏的现象[23~24]。研磨加工材料的去除形式主要为磨料与工件

间的微研磨和滚轧作用，使材料脱离表面。加工硬脆材料时，材料去除形式可

分为塑性域去除和脆性去除，两种去除方式示意图如图 1-2所示，塑性域去除

方式以塑性流动和微研磨为主，脆性去除材料是材料发生脆性断裂，以裂纹扩
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展方式实现去除[25]。

（a）塑性域去除 （b）脆性去除

图 1- 2材料去除形式示意图

氮化铝材料在宏观尺度下，材料去除经弹性变形达到一定后会发生脆性断

裂，在微观尺度下，发生断裂前会经历塑性域[26]，单纯机械去除过程中主要以

脆性断裂方式为主，获得表面加工质量较差，难以达到氮化铝电子封装领域应

用场合的要求。因此研究氮化铝材料微观尺度下的塑性变形机理和临界条件，

能够降低表面损伤的产生，提高加工效率。

目前，对于氮化铝的微观材料变形机理，国内外已进行相应的探索。纳米

压痕划痕技术能够应用于纳米级别下材料变形机理以及力学性能，分子动力学

仿真(MD)已被证实是能够研究原子尺度材料变形行为，揭示材料在纳米或亚纳

米尺度上的变形和去除机理。Lin[27]等人通过纳米划痕试验研究氮化铝陶瓷在超

精密磨削过程中的变形断裂机理，结合载荷位移曲线（p-h曲线）和表面形貌揭

示划痕过程中脆性到韧性的转变。Paulo S[28~29]等人利用 MD模拟研究了高强度

氮化铝陶瓷大规模平面冲击模拟过程，结果发现，在无缺陷系统中，氮化铝材

料冲击损伤非常复杂，晶体方向的相变结构有很强的各向异性。Xiang[30]等人采

用MD方法对纤锌矿氮化铝(AlN)进行了纳米压痕研究，探索 AlN（0001）薄膜

的纳米结构和 B4-B1相变路径行为、非晶化和位错滑移，结合压痕 P-h曲线，

分析相应变形机理。Cui[31]等人利用MD在纳米压痕下研究了闪锌矿结构氮化铝

(Zb-AlN)的力学响应和纳米结构演变，发现在(110)和(111)晶面压痕，同时发生

Burgers矢量 b=1/2<110>的完全位错和 b=1/6<112>的 Shockley部分位错，P-h曲

线在弹性阶段与赫兹理论确定的曲线相比表现出很大的柔顺性。Li[32]等人进行
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了单晶 AlN纳米压痕变形取向依赖性的MD模拟，结果发现相变主要在以[0001]

和[1010]的初始取向变形。Bao[33]等人研究了氮化铝纳米刻蚀过程中晶体各向异

性对变形行为的影响，结果表明在(0001)表面平均摩擦力最小，便于材料的去

除。Guo[34]等人通过 MD模拟和纳米磨损实验，进行原子水平上单晶氮化铝在

金刚石刀具作用下的材料去除行为和机理研究，结果在铝封端的氮化铝(0001)

表面可实现单层最小去除厚度，亚表面损伤由位错和层错构成，并与划痕深度

呈正相关。Yan[35]等人研究了金刚石磨料在滚动振动下单晶氮化衬底微观去除

机理，发现振动运动造成的损伤比滚动严重，原子分离和堆积数量多。

1.3.2氮化铝研磨加工的研究现状

AlN材料表面加工质量往往直接与器件性能和使用寿命有关，目前 AlN材

料超精密加工方法有：ELID磨削、化学机械抛光、磁流变抛光、激光加工、离

子辅助抛光等。其中化学机械抛光(CMP)是目前半导体行业中唯一能够实现全

局平坦化的技术[36]，工作原理图如图 1-3所示。工艺装置主要由抛光盘、试件

装夹器及抛光液输送装置三部分构成。抛光盘上粘贴有抛光垫能够自旋转，加

工时通过对夹具给工件施加压力，使得晶片与抛光垫两者之间有法向载荷，从

而有相对运动。根据磨料的状态一般分为游离磨料抛光和固结磨料抛光。

图 1- 3化学机械抛光工作原理图

化学机械抛光目前已经成熟应用于碳化硅、氮化镓等半导体材料，通过

CMP以及其他复合抛光方法，加工后的碳化硅材料表面质量可达到超光滑程度。

碳化硅加工研究国内外研究学者已经取得了一些列成果，李娟等[78]研究表明通
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过游离磨料工艺对SiC材料进行处理，可获得平整度为± 3 μm，表面粗糙度Ra <

5 nm的晶片表面。陈勇臻[79]对游离磨料工艺对SiC材料进行处理，使得SiC材料

表面粗糙度均方根RMS达到4 nm。程伟[80]等通过游离磨料工艺对SiC材料进行处

理，可获得高质量SiC薄片，厚度为(30±2) μm，表面粗糙度均方根RMS为0.69

nm。Tsai等[81]等研究表明通过嵌入纳米金刚石磨料的抛光垫对SiC进行处理，可

获得亚纳米级光滑表面，其工件的表面明粗糙度Ra < 0.5 nm，抛光速率为1.3

μm/h。张银霞等[82]研究表明通过在抛光压力为13.79 kPa，固结磨料(金刚石)粒径

为14 μm时，SiC晶片的亚表面损伤层深度约为2.6 μm。

与碳化硅精密加工技术相比，氮化铝陶瓷加工现状并不够成熟，但国内外

研究人员也有进展。Takahashi等[36]使用Al2O3和Cr2O3作为磨料对AlN多晶进行了

湿式抛光，加工后AlN材料表面粗糙度呢能够达到Ra100 nm，抛光速率为10

μm·ks−1，通过TEM抛光后的工件表面形貌，发现存在严重的表层损伤，损伤层

厚度为0.5µm。Filatov等[37]使用金刚石作为磨料进行了氮化铝陶瓷的湿式机械抛

光，研究了运动学参数对于去除率的影响，选取了低抛光压力，最终平均去除

率仅为3.1µm·h−1。Zhou等[38]采用游离磨料加工的方法，对氮化铝陶瓷进行了研

磨、抛光，先用不同磨粒大小的Al2O3进行研磨，再用SiO2溶液（粒径为50nm）

作为抛光液进行抛光，最终得到了表面粗糙度Ra为6nm的光滑表面，同时发现由

于热压烧结陶瓷内部留下的孔隙不利于表面粗糙度的降低。尹青等[39]针对CMP

抛光氮化铝陶瓷平坦性问题，进行工艺参数和pH值等因素对抛光质量的影响，

自行配置了抛光液，稀释后，在压力1.8 MPa、转速60r·min−1、流速340mL·min−1

条件下，得到表面粗糙度Ra为28nm，且无划痕。Jung等[40]针对PVT法制成单晶

氮化铝进行抛光研究。先利用不同颗粒大小的金刚石磨粒进行DMP，使用超声

波清洗机将晶片表面残留的金刚石杂质清理后，采用SiO2研磨液和SUBA 600抛

光垫进行CMP抛光,并利用光学显微镜和AFM进行形貌观察，最终得到良好的加

工表面。

1.3.3存在的问题与不足

目前氮化铝材料纳米尺度下的去除机理研究多针对于材料的断裂行为和力
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学性能变化，试验和研究结果表明在加工过程中氮化铝材料弹塑性转变机理行

为，在合适的临界加工条件下进行，能实现在塑性域加工的可能，从而减少裂

纹和亚表面损伤，国内外研究人员已经取得了一系列成果，目前氮化铝难以高

效获得优质加工表面，由于材料去除机理尚不明确，通过分析材料微观去除机

理才能提高加工效率，优化现有加工工艺。

在化学机械抛光中，材料的去除是通过化学和机械综合作用，加工后的氮

化铝表面容易出现微裂纹，产生亚表面损伤。在抛光工艺中，氮化铝的研磨液、

磨料种类，工艺参数远不如碳化硅成熟，目前氮化铝材料游离磨料研磨抛光研

究较少，需要进行大量试验进行加工工艺参数优化，使其在低成本下获得最优

加工表面质量。

本课题通过分子动力学仿真方法并结合氮化铝纳米压痕试验，探索不同研

磨深度和不同研磨速度下单晶氮化铝的去除机理研究，并进行氮化铝材料的游

离磨料试验，探索不同加工磨料种类以及粒径大小对加工质量的研究，并进行

工艺参数优化。

1.4研究内容

本文围绕如何实现高效获得优质氮化铝加工表面进行展开，其深层次原因

是材料去除机理尚不明确，故通过分析材料微观切削过程，探索微观去除机理，

进而指导宏观工艺优化分析，然后通过实验验证以达到研究目的。通过使用分

子动力学仿真软件模拟单颗金刚石研磨单晶氮化铝的过程，得到微观研磨过程

中氮化铝的热力学信息和研磨后微观形貌，进行分析氮化铝微观去除机理的研

究，后再进行不同研磨深度和研磨速度对于氮化铝微观加工表面的影响，来探

索加工工艺参数对于微观研磨质量以及去除机理的影响，针对于氮化铝发生弹

塑性转变机制，结合纳米压痕试验来佐证仿真实验中得到的变形趋势。本文后

为探究游离磨料研磨氮化铝的最佳工艺参数优化，主要采用正交试验法进一步

研究游离磨料研磨工艺参数对研磨效果的影响，探索不同磨料种类和粒径大小

对于氮化铝研磨效果的影响，以提高生产效率保证表面质量为实验目标导向，

表面粗糙度达到电子封装要求为目标，通过试验得到最佳材料去除率的工艺参
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数。

本论文主要工作内容从下面几个部分开展：

第1章，介绍氮化铝材料在智能时代的研究背景和应用领域以及氮化铝材料

特点，氮化铝材料的去除机理研究进展、氮化铝材料主要加工方法研究进展及

目前研究存在的问题和不足，叙述文章的主要研究内容。

第2章：介绍分子动力学仿真方法和后处理方法，并建立单颗金刚石磨料研

磨氮化铝的仿真模型，设置仿真中的边界条件、原子间势函数等参数。

第3章：单颗金刚石磨料研磨氮化铝材料仿真分析。先从研磨过程中工件变

化形貌、材料结构相变、温度变化、体系势能变化来分析金刚石研磨氮化铝材

料的去除机理，后再分析在不同研磨深度和研磨速度下，对氮化铝研磨去除机

理的影响，得到氮化铝变形趋势，通过不同载荷纳米压痕试验来佐证变形趋势

可靠性，从而得出研磨参数对于氮化铝研磨的影响。

第4章：通过氮化铝纳米压痕试验，通过载荷位移曲线和蠕变位移和弹性回

复率等角度研究氮化铝材料的变形机理过程，对氮化铝材料超精密加工提供理

论依据。

第5章：基于游离研磨工艺参数实验结果分析，在进行试验前先进行单一试

验，确定不同磨料种类的不同粒径的研磨时长。再通过正交试验法，进行游离

磨料研磨工艺参数试验，分别探索研磨液流速、研磨盘转速、研磨压力三个因

素进行试验数据分析，通过极差分析工艺参数对氮化铝表面质量的影响，探索

不同磨料不同粒径下氮化铝最佳表面质量研磨工艺参数路线。

第6章：对本论文进行工作总结分析，提出了氮化铝材料未来加工研究方向。



第 2章 氮化铝分子动力学仿真方法

2.1引言

氮化铝材料是典型的脆硬材料，存在加工效率低，表面损伤多等问题有待

解决，宏观上看，在研磨过程中，材料的去除方式主要是通过载荷使磨料压入

基体然后通过相对运动形成刮擦和耕梨，最终使材料脱离基体表面。从微观层

面上来看，材料去除可以被认为是分子或原子层受到挤压剪切作用超过键能大

小从而发生断裂形成剥落[41~42]，所以有必要从微观上进行研究。分子动力学已

被证实能够揭示材料在纳米或亚纳米尺度上的变形和去除机理，通过模拟磨粒

在不同加工参数下研磨氮化铝过程，通过分析能够探索氮化铝材料受力时材料

微变形机制，为后续超精密加工工艺优化方案提供理论支撑。

2.2分子动力学仿真方法

2.2.1基本原理

分子动力学（Molecular dynamics）方法是一种物质在微观领域的重要模

拟方法[43~44]，其核心是利用材料粒子间的相互作用势，结合量子力学、统计

物理学、通过牛顿运动方程将原子间的势函数和相对位置联系起来，选择合适

的系综及温度控制方法进行迭代计算，从而得到原子的热力学信息。如图 2-1

所示整个模拟的过程主要有仿真模型体系的构建、势函数的选取、系综设置、

边界条件和后处理分析等，整个系统遵循牛顿运动方程，随时间变化计算系统

中每个原子的坐标信息。在获得力后根据牛顿运动方程计算从而输出热力学信

息，在后处理软件上进一步分析。
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图 2- 1分子动力学仿真原理图

通过牛顿运动方程求解来确定原子的运动轨迹，如公式（2.1）和公式

（2.2）所示：

�� =
��

��
=

�2��

��2 (2.1)

�� =−
��
���

(2.2)

上述公式中，系统中由 N个原子组成，其中某个原子为�，��是加速度，

��是指原子的质量，而��则表示是体系中其他原子对原子�的合力，该合力是

通过对相互作用势一节求导得到的，具有统计学意义。

2.2.2分子动力学系综选择

在 MD中，需要根据仿真对象的实际情况选择合适的系综。系综是指在

具体宏观条件下，结合实际对体系的温度、压强等变量环境进行设定，是对实

际环境模拟的设置[47]，又被称为统计系综。目前系综主要有以下分类：

（1）正则系综（NVT）

正则系综(canonical ensemble),简写为 NVT，在系统内具有确定的粒子数

N、体积 V以及温度 T，体系与外界存在热量转换，但没有物质交换，这样的

平衡体系称为封闭系统，多个封闭系统集合则是正则系综[48~49]，该系综下体

系总能亮不是不变的。

（2）微正则系综（NVE）

微正则系综(micro-canonical ensemble)，简称 NVE，体系里有确定粒子总

数 N、总体积 V以及总能量 E，系统在仿真过程中与外界既不发生能量交换，
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也不存在粒子交换[50]。体系的总能量不变，但是体系内部原子的动能和势能

可相互转换，这样独立系统称为微正则系综。

（3）等温等压系综（NPT）

等温等压系综（constant-pressure,constant-temperature），简称 NPT，系统

具有恒定粒子数 N、压强 P 以及温度 T 。该系综下，系统与外部环境可以进

行热量交换。该系综下的系统压力是通过压缩系统体积变化来维持平衡，通过

压缩体积 V 来达到控制压力 P ，在仿真体系中可以设定原子速度或施加约束

条件实现温度控制。

系综的选择是根据实际情况建立的仿真体系有关，仿真目的不同选择的系

综也不同，如果体系不需要考虑与外界交换能量、控温，选择 NVE系综即可，

需要考虑控温、变形的体系，一般采用混合系综使用。

2.2.3边界条件

在仿真中，仿真体系大小远远达不到实际尺寸大小，但所构建的仿真体系

中的原子数目也非常大，对现有计算的计算能力要求过高，为了保证仿真接近

实际情况，就必须保证体系里有足够多的原子参与计算，同时要解决计算机运

算能力不足导致的问题，所以可以通过设置模拟的具体要求设置合理边界条件

[52]。边界条件又分为周期性边界条件和非周期性边界条件。

（1）周期性边界条件

周期性边界条件是根据材料本身晶体结构有周期性规律重复，将原始盒子

单元在周期性方向上进行复制，来实现体系在边界上的扩大。在周期性条件下，

体系的原始模拟盒子会按照周期性方向不断复制扩展，直到达到设置的边界条

件为止，最终形成需要的晶格体系大小，其原理示意图如图 2-2所示，通过计

算原始盒子里的粒子的物理量，便可以得到整个体系的物理量，能够极大的减

少计算量，节省时间成本。
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图 2- 2周期性边界条件原理示意图

（2）非周期性边界条件

有些仿真体系材料本身具有独特的界面，这种情况下周期性边界条件不适

用于该体系，针对于这种情况一般采用非周期性边界条件，非周期性边界又分

为非周期性的固定边界条件和自由边界条件，其中非周期性固定边界条件，在

模拟过程中会存在粒子穿越边界会从体系中丢失现象。非周期性自由边界条件

会根据模拟中原子的实时位置来不断调整边界位置，使得原子始终处于模拟盒

子中，不会出现体系丢失原子的现象。具体仿真体系的边界条件设置需要根据

仿真对象的实际情况来设置，也可以采用组合边界条件。

2.2.4原子间相互作用势

原子间相互作用势决定 MD中原子之间的相互作用关系，是影响仿真结

果准确性最重要的关键因素。目前应用于氮化铝（AlN）的几种原子间势函数

主要有：SW势[53]、Tersoff势[54]、Vashishta[55]反应势函数、和 COMB3 势[56]。

由于 Vashishta势函数能够很好的描述 AlN的断裂拉伸滑移特性[57]，所以本文

选取 Vashishta 势函数来表达氮化铝原子间的相互作用，该势函数是由

Vashishta等人提出，目前已经成功应用于半导体和陶瓷材料，基于 SW势，该

势结合排斥、屏蔽电荷偶极、屏蔽库仑，表达式如（2.3）和（2.4）所示,

   ( 2 ) ( 3 )

,

,ij ij jik ij ik
i j i j k

V V r V r r
 

  
(2.3)
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(2) / /
4 6( )

ij

ij
ij i j ijr r

ij

H Z Z WDV r e e
r r rr

 


    
(2.4)

上述公式中包括两体项和三体项，在等式（2）中，Hij和ηij是空间斥力

的强度和位阻斥力，Wij和 Dij分别表示范德华引力和电荷偶极子的强度，Zi

表示以电荷|e|为单位的有效电荷。ζ和λ分别表示电荷偶极和库仑相互作用的屏

蔽长度，r=rij表示原子 i和 j之间的距离。描述 N、Al之间原子间的相互作用

各详细参数如表 2-1 Vashishta势函数参数表所示。

在氮化铝研磨仿真中，除 Al-N两种原子间作用力要考虑，还要考虑磨粒

与体系原之间的作用，磨粒为金刚石，金刚石磨粒和氮化铝工件之间的 C-Al、

C-N相互作用选取 Lenard-Jones(L-J)势函数来描述，其表达式如（2.5）所示：

12 6

( ) 4 , cE r r r
r r
 

          
      （2.5）

等式（2.6）中 r表示两个原子之间的距离，σ是平衡距离，ε是内聚能。截

止半径 rc设置为 10Å。C-Al、C-N的 L-J势函数参数具体通过参考文献[58-59]获

得。虽将金刚石刀具设置为刚体，但 LAMMPS要求所有原子之间的相互作用

都要描述，对于金刚石的 C-C原子间的势函数设置为 SiC的 Tersoff势函数中

的 C-C相互作用力，其表达式为：

1
2 ij

i j i

E V


 
(2.6)

     ij C ij R ij ij A ijV f r f r b f r         (2.7)

等式（2.6）、（2.7）中 Vij表示键能，指数 i和 j表示系统中的原子 i和

j，rij是它们之间的距离；fc表示平滑截止函数，限制电位的范围；fR和 fA分别

表示排斥势和吸引势；rij包括限制位置范围的指标；bij是衡量键序的指标。
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表 2- 1 Vashishta势函数参数表

Zi (e) Λ (Å) ξ (Å) rc (Å) e (C)

Two-body Al 1.0708 5.0 3.75 7.60 1.602×10-19

N -1.0708

ηij

Hij

(eV Åη)

Dij

(eV Å4)

Wij

(ev Å6)

Two-body Al-Al 7 507.668 0 0

Al-N 9 367.055 24.7978 34.58365

N-N 7 1038.16 49.595 0

Bjik (eV) Θjik (deg) Cjik γ (Å) r0 (Å)

Three-body Al-N-Al 2.1536 109.47 20 1.0 2.60

N-Al-N 2.1536 109.47 20 1.0 2.60

2.3仿真软件及后处理方法

2.3.1仿真相关软件

分子动力学仿真的一般流程主要有：建模、设置参数、结果处理分析。本

文中运用到的软件主要有 LAMMPS和 OVITO

（1）LAMMPS

LAMMPS（Large-scale Atomic/Molecular Massively Parallel Simulator）是

一款经典的开源分子动力学仿真软件[60]，可通过修改源代码类控制仿真的运

行过程。LAMMPS能够模拟百万级原子仿真体系，支持多种势函数，既可以

在单核串联运行，也可以同时调用多核处理器并行计算，从而减少模拟时间。

本文中仿真模块所采用的分子动力学仿真均采用 LAMMPS软件运行。

（2） OVITO

OVITO（Open Visualization Tool）是一款能够将分子动力学仿真结果可视

化处理的软件[61]，能够直观分析了解物质的现象和加工过程。本文仿真结果

后续相关分析采用该软件进行果后处理分析。
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2.3.2仿真结果处理和分析方法

由于 LAMMPS整个运行过程不是可视化，所以输出的结果需要进行后处

理，使之可视化，尤其是晶体结构的变化。目前能够识别晶体结构的方法有：

中心对称性参数（Centro Symmetry Parameter, CSP）、径向分布函数

（Radial Distrbution Function, RDF）、识别金刚石结构（ Identify diamond

structure，IDS）等。在本文中主要采用 RDF和 IDS来识别晶体结构的变化。

2.4氮化铝分子动力学模型构建

2.4.1氮化铝微观研磨分子动力学模型构建

由于难以构建与实际情况相同的仿真体系模型大小，仿真结果与实际情况

会存在一定的偏差。根据金刚石和氮化铝的实际晶格情况，本文建立如图 2-3

所示的金刚石磨粒研磨氮化铝的分子动力学仿真模型。AlN(0001)工件尺寸为

250×60×150Å（晶格常数分别为 a=0.3110nm,c=0.4981nm），x、y和 z轴分别

沿[1-210]和[0001]晶体方向[27]。工件分为边界层、恒温层以及牛顿层三个区域，

其中边界层作用是研磨过程固定以及支撑整个体系稳定，防止体系刚性移动；

恒温层作用是保证刀具研磨过程产生的摩擦热量能及时消散，模拟温度设置为

293K，通过 temp/rescale速度标定法控制恒温层温度；牛顿层是研磨过程中材

料去除和发生相变的区域。假设金刚石刀具为球状颗粒，刀具半径大小 r=20Å，

由于金刚石的硬度大于单晶氮化铝的硬度，刀具的磨损可忽略不计，为了便于

计算加快模拟速度将刀具设置为刚体。

图 2- 3金刚石研磨氮化铝的分子动力学仿真三维模型图
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提高仿真结果的可信度，应尽量保证模型的尺寸接近实际工件尺寸，但由

于 MD实际仿真的计算能力，仿真模型与实际尺寸有较大差距，为减小体系

尺寸边界效应对仿真结果的影响，选择将 x和 z方向的边界条件设置为自由边

界（s）条件，y轴方向采用周期性边界(p)来减小模型尺寸对仿真结果的影响，

仿真时间步长根据相关研究参考文献设置为 1fs[62]。金刚石刀具沿[1-210]方向

移动，刀具的移动速度设定为 100m/s，研磨前先进行充分弛豫，消除初始模

型不合理、原子间距过近、体系能量过高等问题，使体系达到稳定状态。对于

恒温层和牛顿层在正则（NVT）系综中弛豫 30ps后，使模型中的原子间势能

达到稳定状态，运动层达到所设置的温度，后续驱使金刚石磨粒以恒定速度

100m/s沿[1-210]方向滑动，研磨至边界层模拟结束，刀具研磨过程中，使用

微正则（NVE）系统和 NVT系综混合控温来完成仿真，分子动力学三维仿真

基本参数如表 2-2所示。

表 2- 2分子动力学三维仿真基本参数表

仿真参数 工件 刀具

模型尺寸 250×60×150Å R=20Å

原子数目 182400 5887

磨粒研磨速度 100m/s

体系温度 300K

时间步长 1fs

势函数 Vashishta Tersoff

2.5 本章小结

本章主要介绍氮化铝分子动力学仿真的原理和仿真参数设置。首先介绍了

分子动力学的基本原理，说明了分子动力学仿真的过程中需要设置的仿真参数：

统计系综、边界条件、原子间相互作用势，并对本文所采用的分子动力学参数

进行交代，由于分子动力学不具有可视化过程，需要进行后处理，介绍了仿真

软件和后处理方法，并且对仿真参数进行了设计。
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第 3 章 氮化铝微观研磨材料去除分析

3.1引言

氮化铝材料具有优良的性能被视为新一代最理想的电子封装材料，以氮化

铝材料作为电子封装材料已经在航空、船舶及特殊车辆诸多领域得到应用，目

前其成本一直高居不下，由于加工机理尚不够明确，临界加工深度不够清楚以

及目前生产工艺不够完善等因素导致。为探索氮化铝的微观去除机理，从微观

角度分析不同工艺参数下材料表面质量的影响。本章采用分子动力学仿真方法，

模拟单颗金刚石磨粒研磨氮化铝材料的过程，借助后处理软件分析研究氮化铝

材料在去除过程中的变化机理和表面形貌，通过分析不同工艺参数下应力和相

变分析磨削力、系统势能和平均温度分析变化判断加工结果的好坏，再结合纳

米压痕试验验证氮化铝受力变形机理。

3.2微观研磨过程分析

3.2.1系统势能分析

图 3-1是金刚石磨粒研磨氮化铝工件的系统势能随时间的变化过程，整体

趋势为先快速上升，后会保持一个上下波动状态。体系再经过充分弛豫和能量

最小化过程后，整个仿真体系达到平衡状态，此时的系统势能为-825341eV，

后随着仿真步数的进行，金刚石磨粒从刚接触氮化铝原子，到彻底压入的过程，

由于氮化铝原子受到金刚石磨料的挤压作用，原子晶格发生形变，产生位错，

直至原子间的共价键断裂，原子破坏产生的能量会以晶格变形能的形式存在晶

格中，所以约在六万步前，系统势能快速上升。在后续金刚石研磨过程中，由

于氮化铝原子的晶格变形重组和弹性恢复，会导致体系能量存在上下波动，处

于动态平衡作用，系统势能主要在-812963eV附近波动，除了晶格变形重组的

原因，研磨后脱离工件体系的氮化铝原子也会导致能量的波动。随金刚石研磨

过程的进行系统势能主要先经历快速上升阶段后由于晶格变形重组、非晶态原

子的相变以及晶格回弹等因素，使系统势能处于动态平衡状态。
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图 3- 1研磨过程系统势能变化图

3.2.2工件温度分析

体系温度变化也是研磨过程中的重要现象，在实际加工中，刀具和工件之

间摩擦挤压会导致局部温度过高，工件表面容易产生表面烧伤，影响表面质量。

研磨温度是指在研磨过程中牛顿层中的体系平均温度，研磨过程中温度的变化

不仅直接影响加工过程和工件的使用寿命，以及加工后的表面质量和精度。因

此研磨过程中的温度变化是研究加工材料表面微观去除机理的重要方面[66]。

如图 3-2所示为研磨过程中工件平均温度随研磨过程的变化情况，随着磨粒不

断接近工件原子，温度曲线整体趋势为先逐渐增大，随着刀具完全接触后，趋

势开始平稳，温度趋势逐渐稳定。由于磨粒对工件原子的挤压和剪切作用，产

生的能量，有一部分会转化为动能，随着研磨的进行，工件原子动能不断增加，

表现出体系温度的不断升高。研磨过程中，刀具的摩擦也会释放出一部分能量，

转化为热能，导致温度升高。其主要变化趋势与系统势能一致，在后期金刚石

磨粒完全压入后，温度的上下波动程度要大于系统势能，是由于研磨过程中，

磨屑原子会带走大量的热量，导致波动剧烈。
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图 3- 2研磨过程工件温度变化情况图

3.2.3研磨过程微观形貌分析

氮化铝工件表面材料的去除过程中，由于金刚石磨粒的进给运动，容易导

致磨粒前端产生较大体积的去除材料堆积，形成磨屑。图 3-3（a）为金刚石

磨粒研磨氮化铝微观形貌图，其中褐色区域是氮化铝工件材料去除区以及研磨

过后产生的碎屑和沟槽两侧的脊。图 3-3（b）为不同仿真步数下研磨过程图，

仿真时间步数分别为 40000、60000、80000、12000，可以发现随研磨的进行，

产生的碎屑和脊增多，磨粒前方塑性变形区域体积也在变大，磨屑原子的堆积，

工件体积受到的机械挤压作用增加使体系发生一定程度的膨胀变形，说明加工

表面塑性变形损伤变多，表面加工质量受到影响。

（a）金刚石研磨氮化铝微观示意图



安徽工程大学硕士学位论文

20

（b）氮化铝材料去除分布图

图 3- 3仿真体系研磨微观形貌图

3.3研磨深度对氮化铝材料去除过程的影响

研磨深度是指磨粒压入工件时，已被加工表面与未被加工表面之间的垂直

距离，主要通过改变仿真体系中金刚石磨粒的位置坐标来实现不同研磨深度下

的仿真。磨粒的研磨深度直接决定与工件材料的接触量，是决定加工后表面质

量的主要因素之一，故进行不同研磨深度条件下，磨粒研磨氮化铝材料仿真试

验，探索在不同研磨深度下氮化铝材料去除时的微观变形机理，从微观研磨形

貌、应力、结构相变以及磨削力等角度进行详细分析。表 3-1是不同研磨深度

下主要仿真参数表。

表 3- 1不同研磨深度对应的仿真体系参数表

工件 磨粒

模型尺寸 250×60×150Å R=20Å

原子数目 182400 5887

研磨速度 100 m/s

研磨深度 5Å；10Å；15Å

体系温度 300K

时间步长 1fs

3.3.1 研磨表面形貌分析

图 3-4为不同研磨深度仿真过程图，研磨时间步数分别为 40000、60000、

80000、12000，可以发现随研磨深度的增加，产生的碎屑和脊增多，刀具前方

塑性变形区域体积也在变大。刀具与工件加工表面接触面积的增大会使材料去

除面积增多，工件体积受到的机械挤压作用增加使体系发生一定程度的膨胀变

形，说明加工表面塑性变形损伤变多，表面加工质量受到影响。
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（a）研磨深度 5Å时的不同步数的材料去除图

（b）研磨深度 10Å时的不同步数的材料去除图

(c)研磨深度 15Å时的不同步数的材料去除图

图 3- 4不同研磨深度下的氮化铝材料去除分布图

图 3-5为不同研磨深度的氮化铝磨削原子位置示意图。为便于观察示意图

由主视角和俯视角组成，可以发现，随研磨深度增加，刀具与工件的接触面积

增大。氮化铝原子受到金刚石刀具挤压，发生剪切形变，随着刀具运动受到剪

切力作用发生变形的原子随着刀具流动，在刀具两侧堆积形成沟槽。如图 3-5

（a）所示研磨深度较小时，发现部分氮化铝表面原子未能够去除，去除原子

数为 1267，工件表面材料去除率低。图 3-5（b）所示，磨削原子分布较平整，

能够保证研磨过程平稳进行，去除原子数为 2608，加工后表面更为平整。如

果研磨深度过大，如图 3-5（c）所示，磨削原子堆积过多，去除原子数为

3899，去除率高但刀具受到的摩擦阻力急剧增大，产生过多热量，刀具和加工

表面容易受到损伤，加工表面的平整度也受影响。在超精密加工中，选择合理

的研磨深度对于加工表面质量影响非常重要。
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(a)研磨深度 5Å （b）研磨深度 10Å （c）研磨深度 15Å

图 3- 5不同研磨深度形成的磨削原子图

3.3.2应力和相变分析

应力变化是影响材料去除方式重要因素，LAMMPS定义了一种计算方法，

用于计算组中每一个原子单元做应力张量，按照六个分量（pxx pyy pzz pxy pxz pyz）

进行存储计算得到应力值，这种应力计算方法是根据量子力学中的 Virial定理

[67]，计算得到的应力结果与宏观应力是一致的。研磨方向上的工件应力为分

量 pxx的变化趋势。如图 3-6所示，最初体系的应力大小在 59684Pa上下波动，

随时间步进行，刀具以恒定速度接近氮化铝工件，在 6万步前，整个体系应力

急剧增大，随着研磨过程的进行，后在 76256Pa上下波动，红色曲线代表研磨

深度为 5Å，黑色代表研磨深度 10Å，蓝色为研磨深度 15Å。由于磨削原子堆

积和表面材料去除量大小的原因，研磨深度为 5Å和 15Å体系在研磨方向上的

应力变化更剧烈，合适的研磨深度能够保证研磨过程中体系应力变化稳定，利

于工件表面研磨均匀，获得良好的加工表面。

图 3- 6不同研磨深度的应力曲线示意图
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研磨过程中工件体系应力变化大，会导致体系模拟过程中发生一定程度的

变形膨胀。体系中原子受到挤压作用，不同区域压力大小不同，图 3-7为工件

研磨过程的应力分布图。原子按照应力大小进行着色处理，其中正值代表压应

力，负值代表拉应力。可以发现在刀具前下方，由于刀具的推挤形成了高压应

力区，此处磨削原子堆积成为压力最大区域，氮化铝晶格被压应力彻底破坏。

拉应力是由刀具的后端面与工件摩擦造成，主要集中在刀具划过的工件表面。

研磨深度的增加，会导致拉压应力区域增大，氮化铝原子受到的垂直挤压比例

增多。表面拉应力的增大，容易使表面加工质量变差，控制好研磨深度，减少

拉压应力的分布会利于提高材料的去除率和表面质量。

(a)研磨深度 5Å （b）研磨深度 10Å （c）研磨深度 15Å

图 3- 7不同研磨深度下磨粒下方区域应力图

相变主要通过 OVITO软件的共近邻原子分析和识别金刚石结构（Identify

diamond structure，IDS）功能分析氮化铝的晶格变化情况。在纳米磨损研究中

径向分布函数（RDF）被用于测量结构相变是否发生[68]，如图 3-8所示，选取

时间步 20万步研磨完成后的工件体系，对比氮化铝工件研磨前后的 RDF，红

色曲线为初始状态下，黑色曲线为研磨结束后，研磨后的 AlN工件中的 Al-N

原子的最近邻距离减小，说明研磨后从平衡稳定晶格变化为非晶太不稳定结构，

目前研究人员通过实验已经观察到 AlN的 B4-B1相变和非晶化[30]，但具体转

变机制尚不明息。
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图 3- 8氮化铝纳米研磨前后 RDF图

IDS功能常用来识别立方金刚石和六方晶格中排列的原子，本文考虑第二

近邻区分六方和立方晶体结构，来区分识识别层错和位错[69]。为了清楚的显

示局部缺陷区域，体系晶格结构用颜色区分，相变后的各晶格原子分数，如图

3-9所示，（a）图中采用模拟进行 17万步时的体系情况，白色代表磨削原子

和边界层，刀具为立方金刚石结构用蓝色表示，两种不同程度的蓝色为立方金

刚石晶格结构第一近邻（C-I）和第二近邻（C-II），橙色为六方晶格结构，六

方结构晶格第一近邻（AlN-I）用黄色表示，六方结构晶格第二近邻（AlN-II）

用淡黄色表示。（b）图中分别展示了不同研磨深度下的相变后各晶格数目，

发现非晶态的数目随研磨深度增多，刚体刀具数目几乎保持不变，氮化铝六方

晶格数目随研磨深度增加减少，AlN-I相和 AlN-II相数也增加但较少，研磨深

度越深转变为非晶态数目越多，其中氮化铝六方晶格原子研磨去除后多数成为

非晶态，少数基体区域发生相变。在高压相变区域也有少数 AlN-II相会变为

立方金刚石结构，加工区域周边的原子由于受到较大作用力，导致原子从本来

的氮化铝六方结构变为金刚石结构和金属相结构，最终会形成磨削原子非晶态

结构。从图中发现随着研磨深度的增大，亚表面损失厚度加深，氮化铝初始结

构转变为其他结构增多。在研磨过程中，刚开始时材料变形机制主要为弹性变

形，刀具下方的高压相变区和和位错成核并没有形成，仿真工件体积基本未变

化，随着研磨时长的增加，进入到塑性变形阶段，氮化铝晶体结构发生相变，

非晶态的原子数目增加。通过研究相变可以研究在加工过程中弹塑性转变阶段
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发生情况，分析出加工材料的去除演变过程。

（a）不同研磨深度下的 IDS晶格结构图

(b)相变后不同晶格原子数目

图 3- 9氮化铝不同研磨深度下的 IDS结构变化图

3.3.3 磨削力、系统势能和平均温度分析

在单晶氮化铝研磨过程中，由于材料原子与磨粒原子之间的相互作用，会

产生磨削力。在模拟过程中，通过输出不同时刻原子的位置信息，再进行每一

时刻的位移标定，输出刀具原子与工件原子间的作用力，从而得到单晶氮化铝

研磨过程中不同研磨深度下的切向力和法向力随研磨过程的变化曲线。如图

3-10所示，模拟初始阶段，刀具与工件原子并未接触，切向力和法向力初始

值为 0，随着刀具与工件原子接触后，切向力和法向力逐渐增大，刀具与工件

原子完全接触后，磨削力大小约在某一值上下波动。力的波动与晶格的变形、

重组以及非晶相变密切相关，当磨削力超过氮化铝原子之间作用力临界值时，

原子间共价键被破坏，氮铝原子成为非晶态，会导致磨削力减小。随着刀具前

进，新的工件原子重新被破坏，磨削力增大，这种变化会在磨削运动过程中不

断重复，所以磨削力呈现出波动状态。此外，刀具前端材料挤压会沿运动方向

形成滑移剪切，研磨脱离工件表面，这方向的力与磨削力方向相反从而抵消部

分磨削力，也会造成磨削力的上下波动。
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(a)研磨深度为 5Å时的切向力和法向力变化

（b）研磨深度为 10Å时的切向力和法向力变化

(c)研磨深度为 15Å时的切向力和法向力变化

图 3- 10不同研磨深度下的磨削力变化曲线图

在纳米研磨过程中，不同研磨深度对于研磨后表面形貌和工件加工缺陷有
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显著影响，平均研磨力的计算选取研磨过程 8万步到 15万步之间研磨力平均

值，研磨速度为 100m/s时，研磨深度为 5Å、10Å、15Å对应的平均研磨力如

表 3-2所示，研磨深度增加，刀具与工件原子的接触面积增大，晶格破碎变形

也增多，研磨力越大。

表 3- 2不同研磨深下的平均研磨力

研磨深度(Å) 5 10 15

平均切向力(nN) 104.42 171.18 202.59

平均法向力(nN) 304.11 368.32 376.2

金刚石刀具研磨氮化铝过程，存在体系能量变化符合实际情况不同研磨深

度（5Å、10Å、15Å）系统势能随研磨过程的变化情况如图 10（a）所示。随

研磨进行，系统势能变化趋势为先随之增大，后约在-810837eV附近波动。研

磨过程中，刀具的剪切和挤压作用产生的能量以及晶格应变能会贮存在单晶氮

化铝的晶格中。随研磨过程变化，氮化铝原子间的势能会不断增加。材料原子

晶格变形重组、转换为非晶态和非静态扩展是导致原子间势能的波动的主要原

因，研磨后期波动相对较小，说明研磨过程处于平稳状态

（a）系统势能变化图
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（b）系统温度变化图

图 3- 11不同研磨深度下势能和平均温度的变化曲线图

系统温度是整个体系包括边界层的整体温度，因仿真开始时未对边界层进

行温度设置，整体温度并不是以 293K为起点，系统变化趋势如图 10（b）所示。

随着刀具不断接近工件原子，温度曲线整体趋势为先逐渐增大，随着刀具完全

接触后，趋势开始平稳，温度趋势逐渐稳定。由于刀具对工件原子的挤压和剪

切作用，产生的能量，有一部分会转化为动能，随着研磨的进行，工件原子动

能不断增加，表现出体系温度的不断升高。研磨过程中，刀具的摩擦也会释放

出一部分能量，转化为热能，导致温度升高。在运行至 16万步后，体系温度有

降低趋势后处于上下波动，是由于后期产生的磨屑原子会带走部分热量。随着

研磨深度增加，可以发现刀具接触的面积增多。材料的去除方式由弹性加工往

塑性、脆性转变，晶格变形和非晶态数量也会增加，产生更多的能量变化。研

磨过程中，已加工的工件表面会发生部分区域弹性恢复和晶格重组，能降低体

系能量的转换，减小势能和温度的增加速率。

3.4不同研磨速度对氮化铝材料去除过程的影响

研磨速度是指磨粒在工件材料表面的进给速度，与研究研磨深度类似。根

据实际加工速度，将磨粒的研磨速度区间设置为：50m/s、100m/s、150m/s，通

过分析三种情况下的结果，来研究研磨速度对氮化铝材料去除的影响。表 3-3

为主要不同研磨速度下的仿真体系参数。
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表 3- 3不同研磨速度下的仿真体系参数

工件 磨粒

模型尺寸 250×60×150Å R=20Å

原子数目 182400 5887

研磨深度 10Å

研磨速度 50m/s、100m/s、150m/s

体系温度 300K

时间步长 1fs

3.4.1研磨表面形貌分析

通过图 3-12可以发现工件原子在被加工过程中原子变形情况，随磨粒研磨

速度增加，工件体系变形膨胀程度也不同，速度越高体系原子间的应力变化越

大，明显可以发现研磨速度为 150m/s时，体系研磨过程中变形最显著，磨粒前

方的碎屑和两侧的脊增多，说明塑性变形区域增加，材料表面容易产生损伤。

（a）研磨速度为 50m/s时的不同步数的材料去除图

（b）研磨速度为 100m/s时的不同步数的材料去除图

(c)研磨速度为 150m/s时的不同步数的材料去除图

图 3- 12不同研磨深度下的氮化铝材料去除分布图
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由于研磨速度不同，相同仿真步数情况下磨粒进给的位移不同，如图 3-13

所示，不同速度下的形成的磨削原子情况，研磨速度为 50m/s、100m/s、150m/s

对应的去除原子数量分别为 3575、3599、3609。可知氮化铝材料的去除受研磨

速度影响不大，但进给速度增大会导致体系变形情况严重，加工后的平整度会

受影响，尤其在高速变形更严重，且对刀具损伤大。

(a)研磨速度 50m/s （b）研磨速度 100m/s （c）研磨速度 150m/s

图 3- 13不同研磨速度形成的磨削原子图

3.4.2应力和相变分析

分析方法与研磨深度仿真一致，由图 3-14可以发现与研磨深度情况不同，

由于加工时间不同，压力变化情况整体呈现上线波动情况，但一直在正负区间

上下波动，最大应力为 22335Pa、最小应力为-19063Pa。由于磨粒切入材料的深

度一样即与加工材料的接触量一直，被破坏的晶格数量接近，整体变化趋势一

致。结合图 3-15磨粒研磨过程中的应力云图，在不同的研磨速度下拉压应力相

变区域分布与研磨深度下不同，在磨粒划擦过后，工件表面会形成槽，根据图

可以发现磨粒行进后方为拉应力集中区域，此区域容易形成亚表面损伤，随速

度的增加，磨粒后方拉压应力区域增大，在实际加工中容易在此区域形成损伤，

影响表面加工质量，研磨速度为 50m/s时，拉压面积区域最小。
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图 3- 14不同研磨速度的应力曲线示意图

(a)研磨速度 50m/s （b）研磨速度 100m/s （c）研磨速度 150m/s

图 3- 15不同研磨速度磨粒下方区域应力图

体系晶格结构颜色区分研磨深度分析中详细解释过，如图 3-16（a）所示采

取仿真步数为 15万步数时体系情况，其中白色原子主要为非晶态原子，是体系

发生相变后产生。（b）图中展示了不同研磨速度相变后各晶格数目，发现非晶

态的数目随研磨增多，与研磨深度相比，发生相变原子数少。随速度增加磨粒

正下方的非晶态原子数增多，工件体系在加工中存在少数六方原子受挤压作用，

晶格发生变形重组，使氮化铝六方结构转变为金刚石结构和金属相结构，磨粒

正下方的受力最大，最终形成非晶态原子。从表面损伤厚度来看，研磨速度的

影响不大，损伤厚度未随速度增加增厚，说明影响损伤层厚度主要因素为研磨

深度。
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(a)不同研磨速度下的 IDS晶格结构图

(b)相变后不同晶格原子数目

图 3- 16氮化铝不同研磨深度下的 IDS结构变化图

3.4.3磨削力、系统势能和平均温度分析

图 3-17为不同研磨速度下磨削力的变化情况， 速度不同完成仿真所需要的

时间步数不同，整个研磨过程中，随磨粒进给，磨削力先增大后呈现波动状态，

是由于工件体系中共价键断裂和位错滑移导致[30]。速度越大波动程度更剧烈，

因研磨速度的增大，工件材料原子与刀具相互作用时间变少，在单位时间内，

受到刀具作用的工件原子增多，原子间共价键断裂更多[31-32]。
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(a)研磨速度为 50m/s时的切向力和法向力变化

（b）研磨速度为 100m/s时的切向力和法向力变化

(c)研磨速度为 150m/s时的切向力和法向力变化

图 3- 17不同研磨深度下的磨削力变化曲线图

为使有更直观对比，选取仿真步数 8万到 15万步过程，计算其平均磨削力。
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当仿真研磨深度为 10Å时，不同研磨速度（50m/s、100m/s、150m/s）下，研磨

过程中所对应的平均切削力如表 3-4所示，随研磨速度增加，磨削力减小，单

位时间内工件原子受磨粒作用少，工件原子接触面积虽然相同，但变形量减小，

导致磨削力减小。

表 3- 4不同研磨速度下的平均磨削力

研磨速度(m/s) 50 100 150

平均切向力(nN) 82.34 75.23 66.27

平均法向力(nN) 216.81 186.52 176.29

图 3-18是不同研磨速度下系统势能和体系温度变化情况。（a）图是系统

势能变化，整体趋势为先迅速增大，待磨粒完整接触工件后，系统势能呈现水

平波动，波动主要原因是工件体系原子发生相变和晶格变形重组导致。系统势

能随速度的增大而在增加，在同一研磨深度情况下，原子间排斥力大小相同，

研磨速度的不同导致体系中的动能不同，因此整个体系势能呈现随速度增大而

增大。系统温度变化趋势整体与势能类似，速度越快达到相同位置的所需时间

减少，工件内部产生晶格重构和弹性恢复现象的原子数目也就随之下降，这将

导致原子会密集地堆积在一定的切削范围之间，从而造成范围内的原子密度升

高，最终使原子之间也许会产生新的挤压和相互的摩擦，让体系温度逐渐升高。

(a)系统势能变化
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(b)系统温度变化

图 3- 18研磨速度下势能和平均温度的变化曲线

3.5本章小结

本章通过分子动力方法仿真研究单颗金刚石磨粒研磨切削氮化铝工件的过

程。从微观分析磨粒研磨切削压入的过程，并探索在不同研磨参数下，氮化铝

材料微观去除机理变化情况，从微观研磨形貌、磨削力、体系压力，相变等方

面进行详细分析，后结合纳米压痕试验来验证氮化铝材料是否发生弹塑性转变

情况，从载荷位移曲线、弹性回复率、蠕变位移角度进行分析。得到如下结论：

（1）单颗磨粒研磨体系中，系统平衡状态下的系统势能为-825341eV，磨

粒完整研磨工件状态下，由于存在材料去除和氮化铝原子弹性恢复以及晶格变

形重组等原因，导致体系势能在-812963eV附近波动。研磨深度比研磨速度影

响更直接。

（2）研磨速度相同，不同研磨深度下，当研磨深度为 10Å时，体系变形程

度最小，研磨微观形貌最为平整，研磨过程体系应力在 76256Pa波动，磨粒在

工件表面形成的拉压应力区域面积最小，相变原子数与 5Å接近。平均切向力为

171.18nN、平均法向力为 368.32nN，在研磨过程中体系势能稳定在-810837eV，

研磨深度为 15Å体系温度变化剧烈，温度最高，研磨深度为 5Å、10Å整体趋势

接近。综合多种微观因素，在研磨深度为 10Å时，微观研磨得到最佳表面质量。

（3）在确定研磨深度后，进行不用研磨速度探索，随研磨速度的增加，体
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系变形程度增加，但材料去除原子数几乎相同分别为 3575、3599、3609。最大

应力为 22335Pa、最小应力为-19063Pa，拉压面积区域随速度增大而增加，在研

磨速度为 50m/s时，相变原子数最少，亚表面损伤少。在研磨速度为 50m/s时

平均切磨削力最大，平均切向力和法向力分别为 82.34和 216.81nN。在该研磨

速度下的系统势能和温度变化也是最小，因此在研磨速度为 50m/s仿真效果最

佳。
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第 4章 氮化铝纳米压痕试验研究

4.1 引言

通过分子动力学仿真模拟结果，发现氮化铝材料加工表面会产生位错和非

晶化扩展，随着位错在滑移体系中扩展，会加剧氮化铝晶体的塑性变形。由于

计算机算力有限，MD只能完成体系尺寸较小下的模拟，得到微观上材料去除

机理并不能够完全代表实际情况，纳米压痕与划痕试验能够在宏观上反应实际

的材料研磨加工过程，对材料的弹塑性转变过程和切削特性有直观表现，能够

对氮化铝材料超精密加工过程中微观变形机理提供理论依据。

本章考虑氮化铝陶瓷材料的机械特性，进行纳米压痕试验研究，对载荷位

移曲线，硬度和蠕变位移在不同载荷下进行分析，探索氮化铝微观材料变形机

理。

4.2试验原理和设备

在超精密加工中材料本身的力学性能是决定材料加工质量的重要指标，尤

其是弹性模量、弹塑性、屈服强度、硬度等参数是在微纳米尺度下对精密加工

影响起到重要作用，对加工可行性有至关重要作用。纳米压痕划痕方法是测试

材料微观力学性能的最常见检测方法之一[63~64]。纳米压痕原理是通过压头施加

载荷，压头在载荷作用下对材料表面进行压入，材料表面被压入过程中，通过

设备传感器可以实时采集载荷大小变化和位移信息，将采集到的信息进行压痕

修正后，便可以得到载荷位移曲线，通过相关理论方法计算可得到检测材料的

微观力学性能。通过压痕断裂力学并结合微观组织形貌观察能研究材料在被压

入过程中，材料去除形式的变化，进而得到材料临界加工深度，从而实现延性

区域加工[65]。

如图 4-1所示，（a）图为金刚石压头压入材料表面后，压痕截面示意图，

P代表的是压头施加法相载荷，hmax指压头压入表面后的最大深度，hf是残余

深度 ，hs是接触深度，a为压痕半径。（b）图为压痕后得到的载荷位移曲线，

通过该曲线可以分析压痕过程中压头施加载荷与压入深度之间的变化关系，并

且可以计算被压材料的纳米硬度和弹性模量。
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（a）压痕截面示意图 （b）典型载荷位移曲线示意图

图 4- 1纳米压痕过程示意图和典型载荷位移曲线

本文采用的纳米压痕试验装置型号是 Nano Indenter G200，该装置组成主要

是压件、显微镜、传感器以及运动台等部分，仪器装置如图 4-2所示，该装置

采用的金刚石压头为 Berkovich（玻氏）压头，Berkovich压头三棱锥形状，压

头中心线与压头的面、棱之间的夹角分别为α=65.3°、β=77.05°。该装置具有测

试连续刚度的功能，能计算加载过程中材料硬度以及弹性模量等基本力学性能，

同时压痕最大载荷 Pmax、最大压入深度 hmax、接触刚度 S、残余深度 hf均会

被被记录下来。

图 4- 2 Nano Indenter G200设备图

4.3纳米压痕参数设置

试验参数如表 2-3所示，压痕前先利用 SiO2磨料对工件表面进行抛光处理，

使表面质量达到纳米压痕要求，超声清洗后将 AlN陶瓷基片样品通过蜡固定在

仪器的样品台上，试验进行前需要进行预压痕过程，目的是对压痕面积和仪器

框架刚度进行校准，采用电磁驱动可实现高动态下力和位移测量来完成试验。
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压入加载速度为 10nm/s，加载时长为 20s，保载时长为 15s，卸载时长为 20s。

表 4- 1压痕试验参数表

参数 数值

加载速度 10nm·s-1

加载载荷大小 100 mN 200mN 300mN 400mN

加载时间 20s

保载时间 15s

卸载时间 20s

AlN陶瓷基片规格 16.66×16.66×1mm

AlN表面粗糙度 45nm

4.4试验结果分析

4.4.1载荷位移曲线分析

不同载荷下的载荷位移-曲线如图 4-3为所示，图中的载荷位移曲线变化趋

势与其他硬脆材料载荷位移曲线一致，在加载阶段，趋势为随载荷增加而增加，

保载阶段载荷稳定不变，卸载阶段随载荷减小而减小。当载荷大小大于 300mN

以上卸载部分曲线发生回返现象，是因载荷过大导致表面粗糙度不够平整，出

现了晶格回弹。不同载荷压痕试验后，卸载后的残余深度 hf均不为零，说明在

压痕过程中，部分材料原子产生弹性变形释放晶格能量而产生回弹以及氮化铝

原子发生塑性变形，材料原子原子永久变形不可逆原因。

图 4- 3不同最大载荷下的载荷位移曲线



安徽工程大学硕士学位论文

40

表 4-2为纳米压痕试验所测的氮化铝材料的实验数据，为保证准确性，对

实验数据进行多次测量取其平均值，其中 Pmax为最大加载载荷，hmax为最大压

入深度，hf为残余深度，S为卸载接触刚度，E为弹性模量，H为硬度。由于残

余深度无法直接获得，可以通过相关学者 Sneddon[70-71]提出的 4-1公式计算获得：

ℎ − ℎ� = 2 �
�

(4-1)

表 4- 2 AlN陶瓷材料的纳米压痕力学性能数据表

P/mN Pmax/mN hmax/nm hf/nm S/N/m E/GPa H/GPa

100 99.12 631.874 314.214 624050 328.291 22.779

200 198.189 756.519 319.139 906289 310.561 22.107

300 297.195 985.226 371.966 969229 309.384 18.208

400 395.795 1153.676 418.613 1076895 301.777 17.611

随着法相载荷的增大，残余深度也随之增加，弹性模量和硬度是逐渐减小。

结合载荷位移曲线载荷增大会出现加载突进现象，材料由塑性变形转变为脆性

断裂。

4.4.2弹性回复率

弹性回复率η是指材料变形回复的能力，弹性回复率越大，说明材料弹性性

能越好，弹性回复的能力越强，反之则说明材料塑性大，弹性回复率主要通过

通过公式（4-2）计算[71]：

η = hmax −hf
hmax

× 100% (4-2)

将试验得到的数据带入公式中可获得氮化铝材料的弹性回复率与压入深度的关

系趋势，如图 4-4所示，随压入深度的增加，弹性回复率也随之增大，且弹性

回复率都高于 48%，说明氮化铝具有良好弹性性能，有强的变形回复能力，结

合加载位移曲线，在加载初始阶段，加载小压入深度小，弹性回复率低，随压

入深度增加，载荷位移曲线在保载阶段出现回返现象，与材料的弹性回复率变



安徽工程大学硕士学位论文

41

大有一定关系。

图 4- 4弹性回复率随压入深度的关系图

4.4.3蠕变位移分析

在保载阶段会产生蠕变行为，通过研究保载阶段的载荷，深度和时间的关

系，获得材料的蠕变特性[71]，如蠕变位移、平均压痕应力、应变率和蠕变应力

指数等。蠕变位移 dc，定义为保载阶段的压入深度，即保载阶段的最大压入深

度与初始压入深度之差，一般可以通过公式 4-3计算得到蠕变位移大小，式中

h0指的是保载阶段的初始压入深度：

dc = hmax − h0 (4-3)

。如图 4-5所示为氮化铝材料不同载荷下蠕变位移与时间的关系，图中的

蠕变位移随时间趋势分两个阶段，第一阶段先迅速增加达到最大蠕变位移，第

二阶段，载荷为 200mN 时的曲线趋势逐渐稳定趋于平缓，载荷为 100mN、

300mN、400mN时曲线变化趋势为快速下降。通过蠕变曲线斜率比较，蠕变速

率的变化是逐渐降低，较低的载荷下更容易达到稳态。材料变形后的位错运动

是蠕变产生的主要因素，蠕变行为会导致材料亚表面损伤。
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图 4- 5氮化铝蠕变位移与时间的变化图

4.5本章小结

本章通过纳米压痕试验来研究氮化铝材料微观变形机理，验证氮化铝材料

受力后是否发生弹塑性转变过程，从载荷位移曲线、弹性回复率、蠕变位移角

度进行分析得到以下结论：

（1）氮化铝材料在较低载荷下，载荷位移曲线没有出现波动情况，当载荷

较大时在卸载阶段会出现回返现象，由此推断氮化铝陶瓷材料的脆塑性临界载

荷不高于 300mN以上。

（2）随压入材料表面深度的增加，弹性回复率也会随之增大，并且不同载

荷下的氮化铝材料的弹性回复率都高于 48%，说明氮化铝具有良好弹性性能，

有较强的变形回复能力。

（3）随载荷增大，通过蠕变位移的曲线斜率发现蠕变速率是逐渐降低，在

低载荷下容易达到稳态，不容易产生亚表面损伤。



安徽工程大学硕士学位论文

43

第 5 章 氮化铝游离磨料工艺试验研究

5.1引言

氮化铝材料具有优异的热力学性能被视为新一代最理想化的电子封装材料，

目前应用领域有航空航天、新能源功率模块等诸多行业，但由于氮化铝属于典

型的硬脆材料，又由于其本身独特的晶体结构导致加工困难，容易产生缺陷，

使得加工产本一直高居不下。为降低加工成本，高效获得优质表面质量，探索

不同粒径不同磨粒的工艺参数组合。本章通过正交工艺法研究氮化铝陶瓷基片

研磨试验，进行不同粒径大小不同磨粒工艺研究，并探索研磨工艺参数对于加

工质量的影响，选取出最优加工工艺参数。

5.2试验方法与测试

本试验研磨抛光机械均为 ZDHP-30B型抛光机，设备如图 5- 1所示，该设

备研磨研磨时长可以设置分段进行，研磨过程稳定可控制，研磨转速最高可达

到 650 r/min，铸铁盘直径为 280 mm。

图 5- 1试验装置与氮化铝陶瓷基片图

先将氮化铝陶瓷基片通过蜡固定在载物片上，主要通过智能恒温加热台融

化蜡，固定好后进行超声清洗，再将载物片固定在装置中，通过改变配重块的

数量来改变研磨压力大小，研磨垫材质为自制树脂垫，加工过程中，电机带动
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铸铁盘做旋转运动，工件和研磨盘两者旋转方向相反，从而使摩擦力与研磨盘

线速度沿径向分布不同于方向，可保证工件材料去除的均匀性，通过调节电机

的转速来改变研磨速度的大小，研磨液流量的控制主要通过蠕动泵来调节，试

验所需要的仪器设备主要如表 5-1所示

表 5- 1试验所需仪器设备表

试验仪器 仪器型号

智能恒温加热台 STC803-П

电子天平 BSA224S

超声清洗机 KQ-500E

蠕动泵 YA1515X-A

电动搅拌器 JJ-1-200W

外径千分尺 G176360

表面粗糙度仪 SR200

光学 3D表面轮廓仪 Super View W11

如图 5- 2所示，图（a）VHX-500超景深显微镜，观察研磨前后的氮化铝陶

瓷表面形貌；图 (b)，BSA224S精密电子天平，用来称量加工前后的氮化铝陶

瓷质量变化；图(c)，SR200 表面粗糙度仪，用于检测氮化铝表面粗糙度，图

5(d)，Super View W11光学 3D表面轮廓仪，用于检查加工前后氮化铝三维表面

形貌。氮化铝陶瓷加工前的初始厚度 H利用千分尺测量。

通过称量工件加工前后的质量，计算前后质量差，利用材料去除率公式(5-

1)计算出材料去除率：

MRR = ∆m×H
M×t

（5-1）

式中：MRR 为材料去除率，单位 为 nm/min；Δm 是氮化铝陶瓷基片研磨加工

前后的质量差，单位 为 g；H 为氮化铝陶瓷片的初始厚度，单位 mm；M 为氮

化铝陶瓷片的初始质量，单位 g；t指研磨时间，单位为 min。

实验结束后，取下载物片，先进行超声清洗 10min中，在进行吹干干燥处

理，利用二维表面粗糙仪测量表面粗糙度，后利用加热台将蜡融化去除，清理

干净，测量重量差，计算材料去除率和进行表面形貌测试。
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图 5- 2试验设备图

由于氮化铝材料的莫氏硬度高于 9，本文根据现有条件采用不同粒径大小

金刚石和氧化铝磨料进行氮化铝陶瓷研磨阶段工艺性研究进行探索。本文采用

氮化铝陶瓷片材料进行试验，初始材料表面粗糙度为 0.514~0.768μm之间，未

能达到氮化铝材料应用场合的表面质量要求。

5.3不同磨料研磨工艺时间实验确定

5.3.1 金刚石磨料粒径研磨时间

在游离磨料研磨试验中，磨料粒径大小对表面质量的影响最为直观[72~73]。

能够直接反应出影响趋势和最佳工艺参数组合，因此实验先进行不同粒径金刚

石磨粒（W180、W120、W50）和不同粒径氧化铝磨料下（5μm、1μm、50nm）

研磨氮化铝陶瓷，材料去除率和表面粗糙度随时间的变化规律，根据结果分析

选择不同磨粒粒径下最合适的研磨时长，参照其他硬脆材料[74]加工参数，研磨

参数设置如表 5-2所示。

表 5- 2研磨参数设置表

实验参数 参数值

研磨垫 树脂垫

研磨压力 5.1kPa

研磨速度 60r/min

研磨流速 60mL/min

研磨液 自来水+抛光膏悬浮粉+磨料

磨料浓度 0.5%wt

图 5-3为金刚石不同粒径下游离磨料在相同加工工艺下，表面粗糙度和材料
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去除率随研磨时间的变化曲线，（a）图中材料去除率随时间的增加而减小，表

面粗糙度先随时间降低后增大，在第 10min粗糙度达到最低，去除率保持较高，

故选取 10min作为金刚石 W180粒径研磨时间进行后续正交工艺探索。(b)图整

体趋势与（a）类似，因此粒径W120研磨时间也选择为 10min。（c）图趋势为

去除率和粗糙度都随时间增大而降低，一开始研磨五分钟去除率最大，但粗糙

度达不到要求，10min过后达到 15min后去除率大于粗糙度，故金刚石 W50研

磨时间定为 15min。

(a)金刚石W180研磨材料 Ra和MRR的变化

(b)金刚石W120研磨材料 Ra和MRR的变化



安徽工程大学硕士学位论文

47

(c)金刚石W50研磨材料 Ra和MRR的变化

图 5- 3不同金刚石粒径研磨材料去除率和表面粗糙度变化曲线

5.3.2氧化铝磨料粒径研磨时间

图 5-4分别为不同粒径下氧化铝磨料研磨试验，氮化铝材料去除率和表面

粗糙度随时间变化曲线，（a）图中材料去除率趋势为随时间的增加一直降低，

表面粗糙度在研磨 10min后达到最低工件表面较为平整，继续研磨使得平整的

表面重新被氧化铝磨粒滚扎切削剥离导致表面粗糙度降低，故选取 10min为该

粒径下的研磨时长，保证表面加工质量最优。（b）图中趋势与（a）类似，在

保证表面粗糙度的同时，应尽可能提高材料去除率，故 1μm氧化铝磨料的研磨

时长定为 10min。（c） 图中材料去除率先降低后增大，研磨时间较短时，去除

率正常降低但小于粒径大的去除率，是由于存在尺寸咬合现象导致，研磨时长

加长，磨粒与咬合后的表面随离心运动被剥离表面导致去除率升高，故综合考

虑后该粒径下的研磨时长设为 15min，后续正交研磨实验在此基础上进行探索。
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(a)粒径 5μm氧化铝磨料研磨材料 Ra和MRR的变化

（b）粒径 1μm氧化铝磨料研磨材料 Ra和MRR的变化

(c)粒径 50nm氧化铝磨料研磨材料 Ra和MRR的变化

图 5- 4 不同氧化铝粒径研磨材料去除率和表面粗糙度变化曲线
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5.4金刚石磨粒研磨工艺研究

在游离磨料研磨工艺中，主要加工参数除了磨粒粒径还有法向载荷、研磨

液、研磨转速等。目前对于氮化铝材料的应用场合都对表面质量提出相关要求，

为在保证质量的同时，寻求更高效研磨参数，是加工工艺重中之重，故本节针

对于游离磨料研磨工艺参数（研磨盘转速、研磨液流速、研磨压力）进行分析

研究，高效获得优质加工表面，降低成本。

5.4.1正交研磨实验设计

根据现有设备与实验条件下，设定三种不同参数范围，其中研磨液流速参

数范围是流速 50 ml/min、60 ml/min、70 ml/min；研磨转速根据仿真结果在

50m/s效果最佳，参数范围设置为 50r/min、60 r/min、70 r/min；研磨压力参照

其他硬脆材料加工压力范围设计为 3.19 kPa、5.22 kPa、7.25 kPa。列出试验参

数水平表 5-3.

表 5- 3金刚石磨料研磨后参数水平表

参数

水平
研磨液流速(ml/min)

A
研磨转速(r/min)

B
研磨压力(kPa)

C
1 50 50 2.6
2 60 60 5.1
3 70 70 7.6

5.4.2 W180粒径正交试验结果及分析

根参数水平表设计的正交试验，试验共有九组试验，研磨后试验结果如表

5-4所示。

表 5- 4 W180金刚石粒径研磨正交实验结果

试验号
因素 材料去除率

(nm/min) 表面粗糙度 Ra(μm)
A B C

1 50 50 2.6 127 0.2374
2 50 60 5.1 397 0.2965
3 50 70 7.6 369 0.2099
4 60 50 5.1 760 0.3553
5 60 60 7.6 419 0.1763
6 60 70 2.6 532 0.3216
7 70 50 7.6 304 0.2151
8 70 60 2.6 216 0.2182
9 70 70 5.1 207 0.2193

本文通过采用极差分析法，分析正交试验中不同因素参数对表面粗糙度和
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材料去除率影响程度顺序，游离研磨表面粗糙度试验结果分析如表 5-5所示。

表 5- 5 W180金刚石粒径研磨后氮化铝表面粗糙度结果分析

工艺因素 研磨液流速 A 研磨转速 B 研磨压力 C
T1 0.2692 0.2591 0.2175
T2 0.2303 0.2904 0.2844
T3 0.2502 0.2004 0.2479
T1 0.08974 0.08636 0.0725
T2 0.07676 0.0968 0.0948
T3 0.0834 0.0668 0.08264

R 极差 0.01298 0.03 0.0223
因素主次顺序 B＞C＞A

优水平 A2 B3 C1

优组合 A2B3C1

根据结果可得金刚石 W180粒径下，对表面粗糙度的影响最大的因素是研

磨液转速。最优工艺参数组合可取 A2B3C1。在该参数条件下，研磨后工件的表

面粗糙度达到 0.3216µm，材料去除率为 532nm/min。如图 5-5所示，研磨前后

氮化铝表面二维形貌情况分别是，研磨前整体形貌程斑驳状，表面模糊不平整，

研磨后整体表面质量提高，表面实现平整化，能够清晰看到工件表面和划痕的

存在。

图 5- 5游离磨料研磨前后氮化铝表面对比图

由表 5-6可以发现对于材料去除率的影响研磨压力最明显，研磨压力越大

材料与磨粒接触的面积越大，材料的去除量则越多，其次影响分别为研磨转速、

研磨流速。最优参数组合为 A2B2C3。在该试验参数条件下，加工后的工件表面

质量，表面粗糙度：0.1763µm，材料去除率：419nm/min，研磨前后形貌图如

图 5-6所示，由于研磨压力较大，导致研磨后的表面存在，氮化铝材料剥离后

出现的凹坑，研磨后表面无明显划痕存在，结合图 5-7研磨前后三维表面形貌，
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加工后整体表面质量较好。

表 5- 6 W180金刚石粒径研磨后氮化铝材料去除率结果分析

工艺因素 研磨液流速 A 研磨转速 B 研磨压力 C
T1 397 292 298
T2 344 455 570
T3 369 364 242
T1 132.34 97.34 99.34
T2 114.66 151.66 190
T3 123 121.34 80.66

R 极差 17.68 54.32 109.34
因素主次顺序 C＞B＞A

优水平 A2 B2 C3

优组合 A2B2C3

图 5- 6材料去除率最优组合前后对比图

图 5- 7氮化铝研磨后表面三维形貌图

在该粒径下同时考虑表面粗糙度和材料去除率的影响，最佳表面质量工艺
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参数组合因选取W180金刚石粒径 A2B2C3，即研磨液流速为 60 ml/min，研磨压

力为 7.6 kPa，研磨转速为 60 r/min。

5.4.3 W120粒径正交试验结果及分析

粒径W120的三因素三水平正交试验参数表同W180一致，W120粒径正交

结果如表 5-7所示。

表 5- 7W120金刚石粒径研磨后氮化铝正交实验结果

试验组

号

工艺参数 材料去除率
(nm/min) 表面粗糙度 Ra(μm)

A B C
1 50 50 2.6 177 0.2278
2 50 60 5.1 303 0.2143
3 50 70 7.6 339 0.2007
4 60 50 5.1 141 0.2402
5 60 60 7.6 256 0.1972
6 60 70 2.6 132 0.2152
7 70 50 7.6 1020 0.2312
8 70 60 2.6 240 0.2110
9 70 70 5.1 287 0.2651

由表 5-8可知，在该粒径下对氮化铝研磨影响最大的是研磨转速，其次是研

磨压力和研磨流速。最优工艺参数组合为 A2B2C3，在该工艺参数条件下加工后

的氮化铝表面粗糙度为 0.1972µm，材料去除率为 256nm/min。

表 5- 8 W120金刚石粒径研磨后氮化铝表面粗糙度结果分析

工艺因素 研磨液流速 A 研磨转速 B 研磨压力 C
T1 0.2142 0.2231 0.218
T2 0.2175 0.2075 0.2398
T3 0.2357 0.227 0.2097
T1 0.0714 0.074367 0.072667
T2 0.0725 0.069167 0.079937
T3 0.07857 0.075667 0.0699

R 极差 0.00717 0.006503 0.00947
因素主次顺序 B＞C＞A

优水平 A2 B2 C3

优组合 A2B2C3

该参数条件下研磨后表面如 5-8所示，由于转速较大，研磨后划痕较多，图

中蓝色物质可能为烧结时添加的氧化钇，其作用是致密化，促进氮化铝颗粒第

二相长大，氮化铝基体表面经加工后表面材料被去除，使得残留的氧化钇裸露

出。
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图 5- 8 A1B2C3研磨参数加工后氮化铝表面二维形貌

由表 5-9可知，优选考虑材料去除率的影响下，最优工艺参数组合应选取为

A2B3C1（即研磨液流速为 60 ml/min，研磨转速为 70 r/min，研磨压力为 2.1 kPa）

加工后测得的表面粗糙度为 0.2152µm，材料去除率为 132nm/min，该参数下的

研磨后二维表面形貌如图 5-9所示，表面更为平整，呈现大面积块状平整区域。

表 5- 9 W120金刚石粒径研磨后氮化铝材料去除率结果分析

工艺因素 研磨流速 A 研磨转速 B 研磨压力 C
T1 273 446 183
T2 176 266 244
T3 515 252 538
T1 91 148.667 61
T2 58.667 88.667 81.334
T3 171.667 84 179.334

R 极差 113 64.667 118.334
因素主次顺序 C＞A＞B

优水平 A2 B3 C1

优组合 A2B3C1

图 5- 9 A3B2C1研磨条件下氮化铝表面二维形貌
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通过比较表面粗糙度和材料去除率的最佳工艺参数组合，选择该粒径下最

佳参数路线。金刚石粒径W120下，选用工艺参数组合为 A2B2C3（即研磨液流

速为 60 ml/min，研磨转速为 60 r/min，研磨压力为 7.6 kPa），该工艺路线下，

研磨后氮化铝陶瓷表面三维形貌如图 5-10所示。

图 5- 10 W120最优工艺组合氮化铝表面三维轮廓图

5.4.4 W50粒径正交试验结果及分析

由表 5-10数据结果可以发现材料去除率远比 W180粒径小，不符合常规现

象，通过分析观察氮化铝陶瓷表面结构发现，由于其晶体结构决定，材料表面

呈现织网状，构成许多凹凸不平表面，由于金刚石本身是不规则形状，如图 5-

11所示，存在尖端恰好与氮化铝材料凹坑尺寸匹配，导致咬合，使得金刚石磨

料压入氮化铝表面，最终导致材料去除率降低，表面质量变差。

表 5- 10 W50金刚石粒径研磨后氮化铝正交实验结果

试验组

数

工艺因素 材料去除率
(nm/min) 表面粗糙度 Ra(μm)

A B C
1 50 50 2.6 66 0.2916
2 50 60 5.1 94 0.2229
3 50 70 7.6 64 0.2413
4 60 50 5.1 73 0.3685
5 60 60 7.6 82 0.3089
6 60 70 2.6 116 0.3370
7 70 50 7.6 127 0.2205
8 70 60 2.6 154 0.4403
9 70 70 5.1 87 0.2803
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图 5- 11 W50金刚石磨粒示意图

表 5- 11W50金刚石粒径研磨后氮化铝表面粗糙度结果分析

工艺因素 研磨液流速 A 研磨转速 B 研磨压力 C
T1 0.2519 0.2935 0.3563
T2 0.3381 0.324 0.2905
T3 0.3137 0.2862 0.2569
T1 0.08397 0.09783 0.11877
T2 0.1127 0.108 0.09683
T3 0.1045 0.0954 0.08563

R 极差 0.02873 0.0126 0.03314
因素主次顺序 C＞A＞B

优水平 A1 B3 C3

优组合 A1B3C3

由表 5-11可知，粒径W50情况下对于加工后表面粗糙度影响大小顺序分别

是：研磨压力、研磨转速、研磨流速。在该粒径下，金刚石磨粒不规则的尖端

与氮化铝基体表面凹坑可能会存在咬合现状，导致表面粗糙度下降，研磨压力

大小决定了磨粒与表面接触面积大小，因此影响最大。最优参数组合为 A1B3C3，

在加工参数测得工件表面粗糙度为 0.2431µm，材料去除率可达到 64nm/min，

在该工艺参数组合下研磨后的二维表面形貌如图 5-12所示，表面粗糙度大小接

近其它粒径加工后效果，但表面形貌更为平整，无大面积凹凸不平区域。
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图 5- 12 A1B3C3研磨条件下氮化铝表面二维形貌

由表 5-12W50金刚石粒径游离研磨材料去除率结果分析可知，对材料去除

率影响顺序大小分别是：研磨压力、研磨转速、研磨流速，与表面粗糙度因素

结果一致，最优参数组合为 A3B1C3，在该加工参数下氮化铝工件表面粗糙度为

0.2205µm，材料去除率为 127nm/min，该参数下的研磨后二维表面形貌如图 5-

13所示，表面粗糙度更低，比粗糙度最佳工艺下的表面形貌更好，凹凸不平区

域减少。

表 5- 12 W50金刚石粒径研磨后氮化铝材料去除率结果分析

工艺因素 研磨液流速 A 研磨转速 B 研磨压力 C
T1 75 87 202
T2 180 110 85
T3 123 179 91
T1 25 29 67.334
T2 60 36.6667 28.334
T3 41 59.6667 30.334

R 极差 35 30.667 39
因素主次顺序 C＞B＞A

优水平 A3 B1 C3

优组合 A3B1C3

因此在粒径 W50 条件下选用，选用因素 A3B1C3（即研磨液流速为 70

ml/min，研磨转速为 50 r/min，研磨压力为 7.6 kPa），研磨后氮化铝陶瓷三维

表面轮廓如图 5-14所示。
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图 5- 13 A3B1C3研磨条件下研磨表面二维形貌

图 5- 14研磨后三维表面轮廓图

5.5氧化铝磨粒研磨工艺研究

目前用于研磨阶段的磨粒除金刚石，最常用的为氧化铝磨料，对于氧化铝

研磨加工氮化铝材料的报道较少，采用正交试验来探索氧化铝磨料游离研磨氮

化铝不同粒径下的加工工艺，具有重要现实意义。

5.5.1正交研磨实验设计

参考文献 38-39，进行氧化铝磨粒不同研磨参数设计，研磨液流速范围设定

为： 50 ml/min、60 ml/min、70 ml/min；研磨转速范围初步设定为：30r/min、

40 r/min、50 r/min；研磨压力初步选取 5.1 kPa、7.6 kPa、10.1kPa。列出试验参
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数水平表 5-13.

表 5- 13氧化铝磨料研磨工艺正交试验的因素水平表

工艺参数

水平

研磨液流
(ml/min)

A

研磨转速
(r/min)
B

研磨压力(kPa)
C

研磨液浓度

（wt%）
D

1 50 40 3.19 0.5
2 60 60 5.22 1
3 70 80 7.25 0.5

5.5.2 5μm粒径正交试验结果及分析

表 5-14为 5μm正交实验结果，该粒径下得到的表面粗糙度和材料去除率如

下。后续分析也是采用极差方法进行分析。

表 5- 14 5μm粒径氧化铝研磨后正交实验结果

试验

组数

工艺因素 材料去除率
(nm/min) 表面粗糙度 Ra(μm)

A B C D
1 50 30 5.1 0.5 108 0.4032
2 50 40 7.6 1 122 0.4273
3 50 50 10.1 0.5 121 0.3471
4 60 30 7.6 0.5 171 0.3486
5 60 40 10.1 0.5 33 0.4324
6 60 50 5.1 1 199 0.3705
7 70 30 10.1 1 86 0.4568
8 70 40 5.1 0.5 22 0.4059
9 70 50 7.6 0.5 35 0.436

表 5- 15 5μm粒径研磨后氮化铝表面粗糙度结果分析

因素 研磨液流速 A 研磨转速 B 研磨压力 C 研磨液浓度 D
T1 0.3925 0.4028 0.3932 0.3955
T2 0.3838 0.4218 0.4039 0.4182
T3 0.4329 0.3827 0.4103
T1 0.1308 0.1343 0.13117 0.1318
T2 0.1279 0.1406 0.1346 0.1394
T3 0.1443 0.1276 0.1367

R 极差 0.00164 0.013 0.00553 0.0076
因素主次顺序 B＞C＞A＞D

优水平 A2 B3 C1 D1

优组合 A2B3C1D1

由表 5-15结果可知，在该粒径下对表面粗糙度影响顺序为：研磨转速、研

磨压力、研磨流速、研磨液流速，最优组合为 A2B3C1D1，在该工艺参数下加工

后的表面粗糙度和材料去除率分别为 0.3705μm、199nm/min。其二维表面形貌

如图 5-15所示，加工后表面为明显划痕，能清晰观察由氮化铝独特织网结构形
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成的表面。

图 5- 15 A2B3C1D1条件研磨后氮化铝表面二维形貌图

由表 5-16可知，材料去除率影响工艺因素顺序为：研磨流速、研磨转速、

研磨液浓度，研磨压力，最优参数组合为 A3B2C3D1，在该加工参数测得工件表

面粗糙度为 0.436µm，材料去除率为 35nm/min。

表 5- 16 5μm粒径研磨后氮化铝材料去除率结果分析

工艺因素 研磨液流速 A 研磨转速 B 研磨压力 C 研磨液浓度 D
T1 117 122 110 81
T2 134 59 109 136
T3 48 118 80
T1 39 40.667 36.667 27
T2 44.667 19.667 36.333 45.333
T3 16 39.333 26.667 0

R 极差 28.667 21 10 18.333
因素主次顺序 A＞B＞D＞C

优水平 A3 B2 C3 D1

优组合 A3B2C3D1

图 5- 16 A3B2C3D1研磨条件下氮化铝表面二维形貌图



安徽工程大学硕士学位论文

60

该参数下的研磨后二维表面形貌如图 5-16所示，与表面粗糙度最优组合相

比较，表面呈现糊状，不够清晰，加工后白色区域面积明显少，不够平整，表

面质量不如表面粗糙度组合。通过极差分析数据发现研磨液浓度在 0.5%wt时，

加工后的氮化铝表面质量优于 1%wt，因此后续正交实验在 0.5%wt浓度下进行，

并且能够节约加工成本。在粒径为 5μm氧化铝游离磨料研磨，结合表面粗糙度

和材料去除，得到的最优工艺组合为 A2B3C1D1，即工艺参数组合为研磨流速

60mL/min、研磨转速 40r/min、研磨压力 5.1kPa、研磨液浓度 0.5%wt时，其研

磨后表面三维轮廓如图 5-17所示，可以观察到划痕存在。

图 5- 17 A3B2C3D1研磨后表面三维轮廓图

5.5.3 1μm粒径正交试验结果及分析

在粒径 1μm磨粒研磨试验后，试验结果如表 5-17所示。该粒径下研磨后氮

化铝最佳表面质量为表面粗糙度 179nm，材料去除率 89nm/min。

表 5- 17 1μm氧化铝研磨后氮化铝正交实验结果

试验组

数

工艺因素 材料去除率
(nm/min) 表面粗糙度 Ra(μm)

A B C
1 50 30 5.1 43 0.5027
2 50 40 7.6 45 0.352
3 50 50 10.1 44 0.3925
4 60 30 7.6 23 0.3494
5 60 40 10.1 89 0.1792
6 60 50 5.1 93 0.3387
7 70 30 10.1 71 0.3818
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8 70 40 5.1 35 0.3871
9 70 50 7.6 34 0.3971

由表 5-18结果可得，对表面粗糙度的影响顺序大小是：研磨液流速、研磨

盘转速、研磨压力，最佳工艺参数组合为 A2B1C2，在该粒径下，研磨液流速为

最重要影响因素，研磨后的表面形貌如图 5-18所示，加工后表面仍有大面积不

平整区域存在，材料去除率较低。

表 5- 18 1μm粒径研磨后氮化铝表面粗糙度结果分析

工艺因素 研磨液流速 A 研磨转速 B 研磨压力 C
T1 0.4157 0.4113 0.4095
T2 0.2891 0.3061 0.3661
T3 0.3886 0.3761 0.3178
T1 0.13857 0.1371 0.1365
T2 0.09637 0.10203 0.12203
T3 0.12953 0.12537 0.10593

R 极差 0.0422 0.03507 0.03057
因素主次顺序 A＞B＞C

优水平 A2 B1 C2

优组合 A2B1C2

图 5- 18 A2B1C2研磨条件下氮化铝表面二维形貌

通过表 5- 19可以发现，在正交结果表中，对材料去除率的影响因素代大小

与粗糙度不同，分别为研磨压力>研磨盘转速>研磨液流速，获得较优材料去除

率的参数组合为 A2B2C3，在工艺参数分别是研磨液流速为 60 ml/min，研磨转

速为 40 r/min，研磨压力为 10.1kPa条件下，加工后的表面加工质量明显优于表

面粗糙度下的研磨参数组合，其研磨后二维表面形貌如图 5- 19所示，从二维形

貌图可以发现工件加工后表面无明显划痕，表面质量较好，白色区域面积明显
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多余不平整面积，表面加工质量优于表面粗糙度条件下

表 5- 19 1μm粒径研磨后氮化铝材料去除率结果分析

因素 研磨液流速 A 研磨转速 B 研磨压力 C
T1 68 56 57
T2 44 46 68
T3 47 57 34
T1 22.667 18.667 19
T2 14.667 15.333 12.667
T3 15.667 19 11.333

R 极差 8.0 3.667 11.334
因素主次顺序 C＞A＞B

优水平 A2 B2 C3

优组合 A2B2C3

图 5- 19 A2B2C3条件下氮化铝表面二维形貌

因此在粒径为 1μm氧化铝磨料时，研磨工艺参数组合选用因素A2B2C3（研

磨液流速为 60 ml/min，研磨转速为 40 r/min，研磨压力为 10.1 kPa）。研磨后

三维表面轮廓如图 5-20所示，虽有划痕存在，但整体表面更光滑平整，高度差

更小。
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图 5- 20研磨后氮化铝氮化铝表面三维轮廓图

5.5.4 50nm粒径正交试验结果及分析

正交研磨试验表面粗糙度和材料去除率结果如表 5-20所示。

表 5- 20 50nm粒径氧化铝研磨后正交试验结果

试验组

数

工艺因素 材料去除率
(nm/min) 表面粗糙度 Ra(μm)

A B C
1 50 30 5.1 87.4 0.273
2 50 40 7.6 102.6 0.176
3 50 50 10.1 62.01 0.241
4 60 30 7.6 65.3 0.26
5 60 40 10.1 68.1 0.614
6 60 50 5.1 65.1 0.265
7 70 30 10.1 81.5 0.192
8 70 40 5.1 112.3 0.27
9 70 50 7.6 93.4 0.253

由表 5-21结果可得，对表面粗糙度的影响顺序大小为：研磨液流速、研磨

压力、研磨盘转速，最优工艺组合为 A1B2C2，该条件下得到的表面粗糙度为

0.176μm，材料去除率为 102.6nm/min，研磨后的二维表面形貌如图 5-21所示，

表面光滑明亮，无划痕，且不平整阴暗面积极少，表面质量非常好。
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表 5- 21 50nm粒径研磨后氮化铝表面粗糙度结果分析

因素 研磨液流速 A 研磨转速 B 研磨压力 C
T1 0.23 0.241 0.269
T2 0.379 0.353 0.229
T3 0.238 0.253 0.349
T1 0.07667 0.0803 0.0897
T2 0.1263 0.1177 0.07633
T3 0.0793 0.08433 0.11633

R 极差 0.04963 0.03337 0.04
因素主次顺序 A＞C＞B

优水平 A1 B2 C2

优组合 A1B2C2

图 5- 21 A1B2C2研磨条件下氮化铝表面二维形貌

由表 5- 22可知，通过上述正交试验结果发现，对材料去除率的影响因素代

大小与粗糙度不同，分别为研磨液流速>研磨盘转速>研磨压力，最优参数组合

取 A2B3C1，二维表面形貌如图 5- 22所示，可以发现工件表面光滑无划痕，最

优粗糙度条件下相比，白色平整区域面积减少，整体不如粗糙度条件下。

表 5- 22 50nm粒径游离研磨材料去除率结果分析

工艺因素 研磨液流速 A 研磨转速 B 研磨压力 C
T1 84 78.06 88.26
T2 66.16 94.33 70.56
T3 95.73 73.5 70.53
T1 28 26.02 29.42
T2 22.053 31.443 23.52
T3 31.91 24.5 23.51

R 极差 9.857 5.423 5.91
Erfwa
优水平 A2 B3 C1

优组合 A2B3C1
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图 5- 22 A2B3C1研磨条件下表面二维形貌

综合考虑表面粗糙度和材料去除率的影响，选取该粒径下最佳工艺路线，

结果在粒径为 50nm氧化铝磨料时，最佳工艺参数组合为 A1B2C2，在该条件下

研磨后氮化铝的三维表面形貌如图 5-23所示，研磨后整体更光滑，高度差小，

三维整体表面形貌整体平整一致。

图 5- 23研磨后表面三维轮廓图

5.6 综合优化分析

通过上述正交试验结果极差分析后，可以发现在不同磨粒和不同粒径下的

工艺参数组合不同，得到的结果截然不同，同时考虑材料去除率和表面粗糙度

以及表面形貌等因素后后，金刚石磨料和氧化铝磨料选择了不同的工艺参数组

合并进行重复试验验证。由于粒径小的金刚石磨粒，容易存在尖端与氮化铝陶

瓷表面的凹凸区域咬合现象，会使材料去除率降低，表面粗糙度变差，整体加
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工质量下降，金刚石游离磨料研磨工艺选择的是粒径为 W180，研磨参数组合

为 A2B2C3，研磨时间为 10min，加工后的表面粗糙度为 0.1763µm，材料去除率

为 419nm/min，优化后的二维表面形貌和三维轮廓图如图 5-24所示。

（a）二维表面形貌 （b）三维轮廓图

图 5- 24金刚石最优工艺组合研磨后表面形貌

氧化铝游离磨料研磨试验结果可知，在粒径为 50nm条件下，最佳工艺参

数组合选取为 A1B2C1，研磨液流速为 50mL/min、研磨盘转速为 40r/min、研磨

压力为 7.6kPa，加工后的表面粗糙度为 0.176µm，材料去除率为 102.6nm/min，

研磨时间为 15min，氧化铝磨粒的硬度低于金刚石，所以相同情况下，材料去

除率低于金刚石磨料，加工后的表面二维形貌和三维轮廓图如图 5-25所示，

（a）二维表面形貌 （b）三维轮廓图

图 5- 25氧化铝最优工艺组合研磨后表面形貌

通过采用优化后的工艺路线加工氮化铝，得到后的表面质量光滑平整，无

划痕，表面粗糙度为 170nm，加工时长短，能够降低生产成本。
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5.7本章小结

本章研究了游离磨料研磨氮化铝材料研磨参数对于研磨质量的影响，通过

研磨后表面质量和材料去除率以及表面形貌进行判定，进行了不同粒径下金刚

石磨料和氧化铝磨粒游离磨料研磨氮化铝陶瓷工艺试验，先进行单因素试验确

定各粒径下最佳研磨时间，后通过对研磨参数进行设计正交试验，对不同研磨

参数对表面质量影响进行研究，利用极差方法分析，从而确定最优工作参数。

(1)由各粒径时间单一试验结果得到，金刚石磨粒不同粒径下的研磨时间分

别为：W180研磨时间为 10min、W120研磨时间为 10min、W50 研磨时间为

15min。氧化铝磨粒不同粒径下的研磨时间分别为：5µm研磨时间为 10min、

1µm研磨时间为 10min、50nm研磨时间为 15min。

(2)根据金刚石游离磨料试验结果，极差分析发现，在粒径为 W180时，工

艺参数组合为研磨液流速 60 ml/min，研磨转速 60 r/min，研磨压力 7.6 kPa条件

下，获得最优表面质量，此时表面粗糙度为 0.1763µm，材料去除率达到

419nm/min，研磨压力对结果影响研磨最大。在粒径W120下选用组合因素为研

磨液流速为 60 ml/min，研磨转速为 60 r/min，研磨压力为 7.6 kPa，工件表面粗

糙度为 0.1972µm，材料去除率为 256nm/min，研磨盘转速影响最大。在粒径为

W50选用组合因素为：研磨液流速 70 ml/min，研磨转速 50 r/min，研磨压力

7.6 kPa时，表面粗糙度为 0.2205µm，材料去除率为 127nm/min，研磨压力影响

最大。随粒径的减小，材料去除率减小不符合正常规律，后通过形貌分析，发

现在W120粒径和 W50粒径下，磨粒尖端会与氮化铝表面凹坑区域存在咬合现

象，导致材料去除率下降，影响表面质量。

(3)根据氧化铝游离磨料正交试验的极差分析结果可知，在粒径为 5μm情况

下，最优组合因素选用为研磨流速 60mL/min、研磨压力 5.1kPa 、研磨转速

40r/min、研磨液浓度为 0.5%wt，得到表面粗糙度和材料去除率分别为

0.3705μm、199nm/min，由结果分析可得研磨液浓度为 1%wt时，整体表面质量

不如 0.5%wt情况下，故后续研磨液浓度只采用 0.5%wt。在氧化铝磨料粒径为

1μm时，最优工艺路线是：A2B2C3，表面粗糙度和材料去除率分别为 0.1792μm、
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89nm/min，最大影响因素为研磨压力。磨料粒径 50nm时，最优组合参数是：

研磨液流速 50 ml/min，研磨转速 40 r/min，研磨压力 7.6kPa，研磨盘流速影响

最大，得到表面粗糙度和材料去除率分别为 0.176μm、102.6nm/min。

（4）对于研磨结果的侧重点不同，参数的选择也不同，达到相同表面质量

要求下，侧重于材料去除率时，研磨工艺路线建议选为金刚石粒径 W180，研

磨液流速为 60mL/min、研磨盘转速为 60r/min、研磨压力为 7.6kPa，研磨时间

为 10min，加工后的表面粗糙度为 0.1763µm，材料去除率为 419nm/min，三维

轮廓平面最大高低差为 7.940。若侧重于表面质量。研磨工艺路线建议选择氧化

铝 50nm 粒径，研磨液流速 50mL/min、研磨盘转速为 40r/min、研磨压力为

7.6kPa，研磨时间为 15min 表面粗糙度为 0.176µm，三维轮廓最大高度差为

4.896，明显表面比金刚石磨粒更平整。
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第 6 章 结论与展望

6.1结论

本文针对如何高效获得氮化铝优异表面质量进行研究，通过分子动力学仿

真方法构建金刚石研磨氮化铝材料的研磨过程，揭示在不同研磨参数下，氮化

铝材料的微观去除机理，分析研磨深度和研磨速度对于表面质量的影响趋势。

后通过纳米压痕验证氮化铝受力材料变形机制，不同载荷大小下氮化铝受力去

除形式不同，间接验证仿真中深度对于表面质量的影响趋势。根据仿真最佳参

数和微观变形趋势结合实际条件，设计氮化铝游离磨料正交试验，开展不同磨

粒不同粒径下的研磨试验，在满足应用领域表面质量要求前提下，探索如何高

效获得优质加工表面，通过优化工艺参数组合，提高加工效率。论文研究的主

要工作和结论如下：

(1)通过构建单颗金刚石磨粒研磨氮化铝分子动力学仿真模型，根据氮化铝

晶体结构设置原子间势函数和边界条件参数，仿真结果系统平衡状态下的系统

势能为-825341eV，由于存在材料去除和氮化铝原子弹性恢复以及晶格变形重组

等原因，会导致体系势能在-812963eV附近波动。

(2)通过分子动力学仿真实验，研究不同研磨深度和速度对于表面加工质量

的影响，结果可知，不同研磨深度下，当研磨深度为 10Å时，体系变形程度最

小，研磨微观形貌最为平整，研磨过程体系应力在 76256Pa波动，磨粒在工件

表面形成的拉压应力区域面积最小，相变原子数与 5Å接近。平均切向力为

171.18nN、平均法向力为 368.32nN，研磨深度为 15Å体系温度变化剧烈，温度

最高。随研磨速度的增加，体系变形程度增加，材料去除原子数几乎分别为

3575、3599、3609，最大应力为 22335Pa、最小应力为-19063Pa，拉压面积区域

随速度增大而增加，在研磨速度为 50m/s时，相变原子数最少，亚表面损伤少。

在研磨速度为 50m/s时平均切磨削力最大，平均切向力和法向力分别为 82.34和

216.81nN。在该研磨速度下的系统势能和温度变化也是最小，因此在研磨速度

为 50m/s仿真效果最佳。发现研磨深度越大，对工件加工表面质量的影响程度
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越大，在保证加工效率前提下，应尽可能选择合适的切入深度，来减少工件晶

格的破坏。研磨速度对于研磨表面的影响较小，主要是对于研磨时长的影响，

加工过程中可以适当的增加研磨速度，从而降低加工周期，提高研磨效率。因

此选择合适的研磨深度具有重要意义。

(3)通过纳米压痕试验结果分析，载荷位移曲线中的残余深度均不为零，证

实氮化铝材料发生了弹塑性转变，氮化铝材料在较低载荷下，载荷位移曲线没

有出现波动情况，当载荷较大时在卸载阶段会出现回返现象，由此推断氮化铝

陶瓷材料的脆塑性临界载荷不高于 300mN以上。随压入深度的增大，弹性回复

率也随之增大，且弹性回复率都高于 48%，说明氮化铝具有良好弹性性能，有

强的变形回复能力。通过蠕变位移的曲线斜率发现蠕变速率是逐渐降低，在低

载荷下容易达到稳态，不容易产生亚表面损伤。合适载荷大小能够使材料去除

形式为塑性。

(4)通过游离磨料研磨时长单因素试验结果可知，在考虑表面质量和材料去

除率前提喜爱，不同磨粒不同粒径的研磨时间各不相同，各粒径合适的研时长

结果分别是：金刚石磨粒粒径 W180：10min、W120:10min、W50:15min；氧化

铝磨料粒径 5µm：10min、1µm：10min、50nm:15min。

(5)通过正交试验结果极差分析，探索出不同磨粒不同粒径下最优工艺参数

组合。对于研磨结果的侧重点不同，参数的选择也不同，在相同表面质量要求

下，侧重于材料去除率时，研磨工艺路线建议选为金刚石粒径 W180，研磨盘

转速为 60r/min、研磨液流速为 60mL/min、研磨压力为 7.6kPa，研磨时间为

10min，加工后的表面粗糙度为 0.1763µm，材料去除率为 419nm/min，三维轮

廓平面最大高低差为 7.940。若侧重于表面质量。研磨工艺路线建议选择氧化铝

50nm 粒径，研磨液流速为 50mL/min、研磨盘转速为 40r/min、研磨压力为

7.6kPa，研磨时间为 15min 表面粗糙度为 0.176µm，三维轮廓最大高度差为

4.896，明显表面比金刚石磨粒更平整。

6.2展望

本文研究了如何高效获得氮化铝加工表面，从微观去除机理和工艺参数角
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度切入，利用分子动力学分析微观去除机理和纳米压痕试验，探索不同参数下

的氮化铝的材料微观去除过程，后进行氮化铝陶瓷研磨工艺试验，通过对研磨

工艺参数的探索试验，提出工艺优化参数组合，但是由于作者精力有限以及能

力的限制，对于氮化铝材料微观去除过程和研磨工艺试验探索还不够深入。存

在一下一些问题：

(1)仿真模型比较理想化，不够接近实际，实际加工中影响表面质量参数较多

且是多因素共同耦合作用，本文仅针对研磨深度和速度进行研究，未对其他加

工参数进行多因素探索。

(2)纳米压痕试验更侧重于材料压入过程，对于磨粒切削行进过程不能够准确

反馈，在条件允许的情况下，可以进行纳米划痕试验，进行不同划痕速度和划

力大小试验研究，进一步探索氮化铝材料微观变形临界值。

(3)氮化铝工艺路线主要针对于游离磨料研磨的探索，固结磨粒研磨方法未进

行探索研究。
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