
Modeling and Simulation 建模与仿真, 2025, 14(4), 1036-1046 
Published Online April 2025 in Hans. https://www.hanspub.org/journal/mos 
https://doi.org/10.12677/mos.2025.144352   

文章引用: 沈礼昊, 王艳. 基于分子动力学的单晶硅纳米研磨演化机理研究[J]. 建模与仿真, 2025, 14(4): 1036-1046.  
DOI: 10.12677/mos.2025.144352 

 
 

基于分子动力学的单晶硅纳米研磨演化机理 
研究 

沈礼昊，王  艳 

上海理工大学机械工程学院，上海 
 
收稿日期：2025年3月28日；录用日期：2025年4月21日；发布日期：2025年4月29日 

 
 

 
摘  要 

单晶硅在电子领域应用广泛，由于其硬脆特性，加工效率低下，加工质量不稳定，加工技术仍有待改进，

为了研究单晶硅微观状态下的材料去除机理，本研究构建了单晶硅研磨的分子动力学模型，通过模拟了

金刚石在纳米级研磨深度下对单晶硅的加工过程，分析了表面形貌、亚表面损伤和应力分布的变化规律。

研究结果表明，随着研磨深度的增加，单晶硅表面由弹性形变转变为脆性断裂从而达到材料去除的目的，

单晶硅表面形貌从光滑逐渐转变为粗糙，亚表面损伤层厚度和应力分布范围显著增大。通过对单晶硅研

磨的分子动力学模型仿真的研究，为深入理解微观状态下单晶硅研磨机理、优化加工工艺提供了理论依据。 
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Abstract 
Monocrystalline silicon is widely used in the electronics field. However, due to its hard and brittle 
nature, it suffers from low processing efficiency, unstable machining quality, and requires further 
improvement in processing technology. To investigate the material removal mechanism of mo- 
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nocrystalline silicon at the microscopic level, this study established a molecular dynamics model 
for monocrystalline silicon grinding. By simulating the machining process of monocrystalline sili-
con with diamond tools at nanoscale grinding depths, we analyzed the evolution patterns of surface 
morphology, subsurface damage, and stress distribution. The results indicate that as grinding depth 
increases, the material removal mechanism transitions from elastic deformation to brittle fracture 
in monocrystalline silicon. Correspondingly, the surface morphology gradually changes from smooth 
to rough, while both the thickness of the subsurface damage layer and the stress distribution range 
significantly increase. Through molecular dynamics simulation of monocrystalline silicon grinding, 
this research provides theoretical foundations for deeper understanding of microscopic grinding 
mechanisms and optimization of machining processes. 
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1. 引言 

单晶硅作为半导体工业中至关重要的基础材料，具有优异的物理、化学和机械性能，是制造半导体

器件、太阳能电池等产品的理想材料，其加工质量直接影响着电子产品的性能与可靠性[1]。然而，由于

单晶硅的高硬脆特性也给其加工带来了巨大挑战。传统的机械研磨方法虽然能够实现较高的材料去除率，

但容易在表面引入裂纹、位错等缺陷，影响器件的性能和可靠性。化学机械抛光[2]虽然能够获得原子级

光滑表面，但加工效率低、成本高，难以满足大规模生产的需要。随着纳米科技的飞速发展，对单晶硅

表面质量和加工精度的要求日益提高，为了克服传统加工方法的局限性，研究人员开始探索新的加工机

理和方法。分子动力学模拟作为一种原子尺度的模拟工具，能够揭示材料在加工过程中的微观机制，为

优化加工工艺、提高加工质量提供理论指导[3]。近年来，分子动力学模拟在单晶硅加工领域得到了广泛

应用，并取得了丰硕的成果。 
分子动力学(MD)研磨通过计算机模拟，从原子尺度深入探究单晶硅在研磨过程中的行为变化，为理

解微观加工机理、优化加工工艺提供了强有力的理论支撑[4]。它不仅有助于揭示材料去除机制、表面形

成过程以及亚表面损伤产生的本质，还能精准预测和调控加工过程中的各种物理量，如磨削力、温度分

布等[5]，进而实现对加工质量和效率的有效控制。 
本研究聚焦于单晶硅分子动力学研磨过程，旨在运用先进的分子动力学模拟手段，系统地分析不同研

磨深度下磨粒对单晶硅材料去除、单晶硅表面形貌的形成以及研磨过程中单晶硅亚表面损伤的形成的影响

规律。通过对模拟数据的深入挖掘和细致分析，建立准确的模型，将为实际加工生产的单晶硅超精密加工

提供参考依据，助力半导体制造产业迈向更高的技术水平，推动电子科技领域的持续进步与创新发展。 

2. MD 仿真模型的建立 

本次 MD 仿真单晶硅磨粒研磨单晶硅基于模拟软件 LAMMPS [6]进行计算，后处理使用软件 OVITO
进行可视化操作，MD 仿真模型如图 1 所示。 

模型中单晶硅尺寸为 20 × 25 × 15 nm，其材料设置为边界层、弛豫层和牛顿层[7]。其中，提供系统

的几何稳定性，防止边界原子因外力作用而发生移动，在模拟过程中保持系统的形状和尺寸，避免因 
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Figure 1. MD model of diamond grinding monocrystalline silicon 
图 1. 金刚石研磨单晶硅 MD 模型 

 
边界效应导致的模拟失真，因此将最外侧原子设置为边界层；为防止边界反射的应力波或热波动对系统

内部产生影响，吸收从牛顿层传递过来的能量(如应力波、热波动等)，避免能量反射回系统内部，将中间

原子设置为弛豫层；为模拟系统的真实动力学行为，原子的运动、变形、相互作用等，将内部原子设置

为牛顿层。金刚石磨粒直径设置为 10 nm；由于金刚石硬度远大于硅，所以在模拟中将金刚石磨粒视为刚

体[8]；磨粒与单晶硅之间的作用采用 Morse 势[9]来表达；样品 X、Z 方向设置为周期性边界条件，Y 方

向为自由边界条件，以减小模型尺寸所造成的影响。 
为验证研磨深度对单晶硅研磨的影响，分别以研磨深度(c)为 1 nm、3 nm 和 5 nm 三个条件实现金刚

石磨粒研磨单晶硅的仿真过程，磨粒运动速度设置为 10 m/s。仿真过程参数见表 1。 
 

Table 1. MD simulation conditions 
表 1. MD 模拟条件 

条件 参数 

工件尺寸/nm 20 × 25 × 15 

原子数量 472,028 

研磨方向 (0~10) 

磨粒研磨深度/nm 1、3、5 

研磨速度/m∙s−1 10 

时间步长/fs 1.0 

系统温度/K 273 

3. 仿真结果与分析 

3.1. MD 模型运动分析 

本次运动学仿真模拟了金刚石磨粒在不同研磨深度条件下对单晶硅沿着加工路径进行距离为 20 nm
的划擦，图 2 显示了金刚石研磨单晶硅过程中的粒子堆积情况。 

如图 2 所示，随着研磨距离的增大，切屑产生的数量也增多，并且由于工件原子之间的相互作用力

和磨粒研磨单晶硅时通过切向力的传导使得研磨下来的原子和磨粒具有相同的运动趋势，随着研磨距离

的增大，切屑的高度和宽度也在增加[10]。研磨过程中，研磨深度的增加可以增强磨料颗粒对工件表面的
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切削作用[11]，从而提高切削去除率。 
 

 
(a) c = 1 nm 

 
(b) c = 3 nm                       (c) c = 5 nm 

Figure 2. Diamond grinding monocrystalline silicon particle accumulation 
图 2. 金刚石研磨单晶硅粒子堆积 

 
在 MD 仿真过程中，切削力是由于刀具原子和工件原子之间的相互作用力形成的[12]。图 3 显示了

在研磨深度分别为 1、3、5 nm 时磨粒切向力与研磨距离的关系，图 4 显示了在研磨深度分别为 1、3、5 
nm 时磨粒法向力与研磨距离的关系，该图对金刚石磨粒的切削力进行动态统计，分别记录了在研磨过程

中磨粒受到的法向力和切向力。切向力和法向力分别定义为金刚石磨粒原子受单晶硅工件原子的作用力

在 X 和 Z 方向的矢量和。 
 

 
Figure 3. The relationship between the tangential force 
of the abrasive grain and the grinding distance 
图 3. 磨粒切向力与研磨距离关系 
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Figure 4. The relationship between the normal force 
of abrasive particles and the grinding distance 
图 4. 磨粒法向力与研磨距离关系 

 
从图 3 和图 4 中可以看出切削力和法向力都随着切削距离在持续波动上升，切削开始时，原子间受

到挤压开始发生晶格畸变，当晶格畸变达到一定程度以后，随着刀具的进给运动，刀具前方的工件原子

逐渐增多，切削力逐渐增大。在切削距离为 10 nm 之前增长幅度都比较大，主要是因为在此之前磨粒的

作用面没有完全接触单晶硅表面，随着磨粒完全进入工件，切削过程开始变得稳定，被切削的单晶硅粒

子堆积导致磨粒的切削力的增长保持在一定范围内。 

3.2. 不同研磨深度下单晶硅表面形貌的形成 

在材料去除过程中，单晶硅受到磨粒的冲击和挤压力，导致晶格原子释放能量。这些能量破坏了工

件原间的共价键，使其发生断裂，从而形成切屑。图 5 为不同研磨深度下金刚石磨粒研磨后单晶硅的表

面形貌。 
 

 
(a) c = 1 nm 研磨主视图 

 
(b) c = 3 nm 研磨主视图    (c) c = 5 nm 研磨主视图 
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(d) c = 1 nm 研磨俯视图 

 
(e) c = 3 nm 研磨俯视图                     (f) c = 5 nm 研磨主视图 

Figure 5. Surface morphology of single crystal silicon with different grinding depth 
图 5. 不同研磨深度单晶硅表面形貌 

 
从图 5 可以看出单晶硅原子在受到不同研磨深度的磨粒的加工后，单晶硅的切屑堆积主要分布在金

刚石磨粒的运动前方，随着研磨深度的增加，磨粒前方的切屑高度逐步增加，堆积成高密度的弧状；磨

粒两侧的表面没有明显产生大量的切屑，但呈现出不同程度的不规则挤压和晶格表面的变形。 
不同研磨深度下单晶硅表面形貌的形成是一个复杂的过程，受到多种因素的影响。在研磨深度较小

时(图 5(a)、图 5(d))，磨粒与单晶硅表面的相互作用主要以弹性变形为主，材料去除主要是单晶硅表面的

微切削和塑性流动[13]，磨粒与单晶硅表面的接触较为均匀，去除的材料量较少，主要产生的是微小的划

痕和凸起，整体表面较为平整光滑，单晶硅表面的粗糙度相对较低；随着研磨深度的增加(图5(b)、图5(e))，
磨粒与单晶硅表面的相互作用逐渐从弹性变形转变为塑性变形，材料去除主要是塑性流动和脆性断裂，

磨粒对单晶硅的切削作用增强，形成的划痕和凹坑尺寸变大，表面起伏更加明显，单晶硅表面粗糙度增

加；当研磨深度过深时(图 5(c)、图 5(f))，磨粒与单晶硅表面的相互作用以脆性断裂为主，材料去除方式

主要是裂纹的扩展和材料的剥落，过大的研磨力会使硅材料内部的应力集中超过其承受极限，单晶硅加

工表面出现大量的裂纹、破碎和剥落现象，导致材料的破坏和去除不均匀，表面粗糙度急剧增加。 

3.3. 不同研磨深度对单晶硅材料去除的影响 

单晶硅研磨过程中的材料去除是由于金刚石磨粒强烈的机械作用力，导致单晶硅表面原有的长程有

序结构被破坏，转变为无长程有序的非晶态结构[14]，表面原子与单晶硅基体由于结合力较低，被磨粒挤

出单晶硅表面基体的过程。图 6 展示了不同研磨深度作用下单晶硅材料去除(非晶化)模型。 
在研磨过程中，当研磨深度达到一定程度时，会在单晶硅表面产生非晶态层。非晶态层的厚度和分

布与研磨深度密切相关。较深的研磨深度会导致更厚的非晶态层形成，使表面形貌更加复杂。磨粒对单

晶硅表面施加高强度的机械应力，晶体内部的形成位错运动、裂纹形成以及原子结构的变形。切屑力使 
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(a) c = 1 nm 

 
(b) c = 3 nm                               (c) c = 5 nm 

Figure 6. Monocrystalline silicon material removal model with different grinding depth 
图 6. 不同研磨深度单晶硅材料去除模型 

 
晶体内部的位错线运动，位错的增殖和相互作用进一步破坏了晶体的有序结构；当晶体结构的破坏达到

一定程度时，材料将不再具有长程有序性，形成非晶态；当外力足够大时，非晶化的原子就会因较小的

外力因素被去除。在磨粒对单晶硅的研磨作用下的单晶硅的材料去除如图 7 所示。 
 

 
Figure 7. The removal amount of single crystal silicon mate-
rial with different grinding depth 
图 7. 不同研磨深度单晶硅材料去除数量 
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由图 7 所示可知，研磨深度较浅时，磨料与材料的接触面积相对较小，单晶硅所受的应力和应变相

对较小，产生的损伤程度较低，导致每次研磨能够去除的材料量有限，切屑堆积较少，材料去除率相对

较低。随着研磨深度的增加，材料内部的应力集中加剧，使得对单晶硅容易产生微裂纹、晶格畸变等损

伤，从而更容易的进行表面的材料去除。随着金刚石磨粒研磨距离与研磨深度的增加，磨料与材料的接

触面积增大，材料去除率会逐渐提高。随着研磨距离的增加，更多的材料能够被磨料有效地切削或磨损

掉，这种增加趋势更为明显。 

3.4. 不同研磨深度对单晶硅亚表面损伤的影响 

在研磨过程中，由于磨粒与单晶硅之间相互作用的影响，导致材料内部产生极高的局部压力，当局

部压力超过单晶硅金刚石立方体晶体的稳定压力范围时，诱导材料发生相变，单晶硅会出现不同程度上

的亚表面损伤。图 8 显示了研磨过程中的单晶硅的亚表面损伤示意图。 
 

 
Figure 8. Subsurface damage of monocrystalline silicon 
图 8. 单晶硅亚表面损伤 

 
如图 8 所示，随着磨粒磨削距离的增加，亚表面损伤的宽度和长度都有较明显的变大，工件的亚表

面损伤面积开始增加；单晶硅亚表面的蓝色立方金刚石晶体结构由于被挤压在磨粒的下方，在磨粒的剪

切和挤压作用下，应力集中作用使得单晶硅晶体结构从立方金刚石晶体结构转变为六方金刚石晶体结构，

在磨粒中心位置，由于磨粒的压力超过了晶体的结构所能承载的最大应力，破坏了晶体的结构，损伤层

中间发生晶体的非晶化，从而实现了单晶硅的材料去除。 
 

 
Figure 9. Depth of Subsurface damage 
图 9. 亚表面损伤深度 
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在图 9 中，由于已加工表面的内部应力的作用，应力诱导结晶转变为晶态硅，单晶硅的亚表面损伤

深度稳定在 3.8 nm；随着研磨距离的增加，由于应力释放时间较短，单晶硅的损伤深度较大，亚表面损

伤的宽度和长度都有较明显的变大，由于应力的相互作用，亚表面损伤深度增加，达到 2.3 nm；对于正

在加工过程中，在磨粒的正应力作用下，在局部产生应力集中，单晶硅亚表面损伤最为严重，损伤深度

最大，达到了 3.8 nm。在非晶化的过程中，材料的微观结构会发生显著变化，如形成无规则的网络结构。

这种结构通常具有较高的内能，因此在一定条件下可能发生结构弛豫或重新结晶，图 10 显示了随着研磨

距离的增加单晶硅内部高压相变数量。 
 

 
Figure 10. Number of high-pressure phase transitions of mono-
crystalline silicon crystals 
图 10. 单晶硅晶体高压相变数量 

 

 
Figure 11. High pressure phase change of monocrystalline silicon 
图 11. 单晶硅高压相变变化 

 
由图 10 和图 11 可以看出，研磨过程中单晶硅内部高压晶体的数量在波动。这是因为在一定范围内

高压相变是可逆的，在压力降低到一定程度后，材料可以恢复到原始的晶体结构。相变通常伴随着能量
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的变化，在磨粒研磨的高压下，单晶硅内部原子的自由能降低，系统趋向于更稳定的状态，当磨粒研磨

过后，压力的释放导致材料内部的应力状态发生改变，晶体自发相变转变为晶格能量较低的晶体。另外，

单晶硅内部压力释放足够快，材料内部的原子结构可能没有足够的时间来适应新的高压相，从而倾向于

回到原始晶体状态[15]。在图 10 中还可以看出，研磨深度为 5 nm 时，六方结构晶体数量呈现大幅增长，

这是由于单晶硅内部温度的升高和应变速率的增加，导致相变速率加快。 

4. 结论 

本研究通过分子动力学仿真，系统地研究了单晶硅在不同研磨深度下的加工过程，得出以下主要结

论： 
1) 研磨深度显著影响单晶硅的表面形貌和材料去除机制。随着研磨深度的增加，单晶硅表面由弹性

形变向塑性形变转变、直至发生脆性断裂从而对单晶硅进行材料去除。 
2) 随着研磨深度的增加，单晶硅亚表面损伤程度显著加剧，单晶硅亚表面经过高压相变和非晶化过

程，原子发生弛豫与再结晶形成稳定的亚表面损伤。 
3) 研究结果为优化单晶硅研磨工艺提供了理论指导。对于要求高表面质量的加工，应采用研磨深度

较小的工况；对于高效率加工，可选择研磨深度较大的工况；而如果要求快速减薄的粗加工工艺，选用

研磨深度较大的工况可以更好地提高加工效率。 
本研究深入揭示了单晶硅在不同研磨深度下的加工机理，为优化加工工艺、提高加工质量提供了理

论依据。未来研究可进一步考虑温度、磨粒形状、研磨液等因素的影响，以更全面地模拟实际加工条件。 
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