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摘要：建立单晶硅超精密磨削过程的三维分子动力学仿真模型，分析分子动力学仿真串行程序特点和并行仿真的可行性，提

出基于区域二次划分的分子动力学仿真并行算法。编制并行仿真程序，进行分子动力学仿真，从瞬间原子位置图方面分析单

晶硅超精密磨削过程的加工机理。将并行仿真结果与串行程序仿真结果进行对比分析，从瞬间原子位置图和系统能量方面验

证并行程序结果的正确性，在仿真规模和计算时间方面并行程序有很大优势，从而说明并行仿真程序是有效的，可以应用在

不同原子规模的分子动力学仿真计算中。 
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Parallel Algorithm in Molecular Dynamics Simulation  

Based on Monocrystal Silicon Grinding 
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Abstract：A 3D grinding molecular dynamics (MD) simulation model of monocrystal silicon is established. The characteristics of MD 

serial program and the feasibility of parallel simulation are presented. An MD simulation parallel algorithm in which the domain is 

decomposed twice is developed. Parallel program is made and executed. From the viewpoint of the instantaneous distribution of 

atoms, the mechanism of monocrystal silicon grinding process is analyzed. In addition, through the comparison of the results between 

the serial and the parallel simulations, it is proved that the results of the parallel simulation is reliable. From the viewpoint of 

simulation size and computation time, the parallel program has great advantage over the serial program. In conclusion, the parallel 

program is effective and can be used in MD simulations of the system with different sizes. 
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0  前言  

超精密磨削技术是单晶硅超精密加工技术的前

沿，目前国际上超精密磨削技术和装备都已发展到

了相当高的水平，但对超精密磨削机理的研究还没

有完全的认识，这在一定程度上影响了超精密磨削

技术的发展，故开展硅片超精密磨削机理的研究具

有非常重要的意义。近年来国内外对超精密加工机

理的研究主要应用基于扫描探针显微镜(Scanning 
probe microscope，SPM)的试验方法、超精密加工试
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验方法、有限元模拟方法以及分子动力学模拟方法

等。SPM 虽然是一种非常有效的研究超精密加工机

理的试验方法，但由于仪器昂贵、加工过程的可控

性差，以及受外界环境的影响大等原因，在试验中

存在着很多的困难。超精密加工试验也是一种直接

有效的研究超精密加工机理的研究方法，但是也存

在着可控性差、观察测量困难和试验费用昂贵等缺

点，使得超精密加工试验也不可避免地存在着很多

困难。有限元模拟对研究宏观切削现象是行之有效

的，但由于它是建立在接触力学和弹塑性力学基础

上的模拟方法，所以不适合用来研究纳米级加工过

程的机理。分子动力学(Molecular dynamics，MD)
方法是用于计算以固体、液体、气体为模型的单个
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分子运动，它是探索各种现象本质和某些新规律的

一种强有力的计算机模拟方法，具有沟通宏观特性

与微观结构的作用，对于许多在理论分析和试验观

察上难以理解的现象可以做出一定的解释，因此在

物理、化学、材料、摩擦学等多个学科领域得到了

广泛而成功的应用，并逐渐渗透到机械加工      
领域[1-2]。 

运用分子动力学仿真研究超精密加工过程，能

够解决传统切削理论难以解释纳米级超精密加工机

理的问题，同时用数值计算代替加工试验克服了超

精密加工试验难以实现和测控的困难。但是分子动

力学方法属于计算机模拟中典型的计算瓶颈问题，

并行计算是分子动力学仿真的必由之路，因为并行

计算能够解决串行分子动力学仿真计算时间长、仿

真规模小的局限，使运用分子动力学仿真方法研究

单晶硅超精密磨削过程具有更加现实的意义[3]。 
国内应用分子动力学研究机械加工过程起步较

晚，目前只有清华大学、天津大学和哈尔滨工业大

学等几所大学借助于分子动力学仿真对机械加工过

程开展了理论方面的研究工作。国外方面，美国、

日本和澳大利亚等的研究者对切削、压痕等过程进

行了深入研究，但在磨削方面研究的比较少。总的

来说，分子动力学仿真在机械加工领域虽然已经取

得了很大进展，但对于单晶硅的超精密磨削过程机

理研究还没有一个统一的完整认识，需要进一步深

入研究。 
作者应用分子动力学方法，建立了单晶硅超精

密磨削过程的三维分子动力学模型，并将德拜模型

引入仿真计算中。通过对现有并行算法的分析，提

出了基于二次区域划分的分子动力学并行仿真算

法，进行了并行仿真计算，分析了单晶硅超精密磨

削过程的加工机理，并将并行仿真结果与串行仿真

结果进行了对比分析。 

1  分子动力学仿真 

1.1  仿真模型的建立 
单晶硅磨削过程分子动力学仿真模型如图 1 所

示。磨粒为金刚石原子，仿真中认为磨粒为绝对刚

性的，即不因磨削力作用而变形磨损。工件为单晶

硅原子，分为牛顿层、恒温层和固定边界层。牛顿

层的原子运动可由牛顿方程来描述；恒温层的引入

是为了使磨削过程中产生的热量及时传导出去，该

层原子需要被标度以保持该区域温度恒定；固定边

界层的原子始终保持不动，减小边界效应和保证晶

格的对称性，可不参与计算。 

 

图 1  单晶硅磨削过程分子动力学仿真模型 

1.2  力的计算 
单晶硅是金刚石型晶体结构，对硅原子势能的

计算应考虑多原子价键之间的相互影响因素，故采

用多原子系统的 Tersoff 势函数[4]对单晶 Si-Si 和金

刚石 C-C 以及 Si-C 进行计算，公式如下 
 c r a( ) ( )[ ( ) ( )]ij ij ij ij iju r f r f r b f r= +  (1) 

式中  iju  ——原子 i 与原子 j 之间的势函数 

   c ( )ijf r  ——截断函数 

   r ( )ijf r  ——排斥项函数 

      ijb  ——低价函数 

   a ( )ijf r  ——吸引项函数 

      ijr  ——原子 i 与原子 j 之间的距离 

势函数确定以后，原子之间的作用力就可以通

过势函数对 ijr 求导得出，即 
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作用在第 i 原子上的总原子力等于其周围所有

原子对该原子作用力的合力，即 
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1.3  温度转换模型 
仿真过程中原子动能和温度之间的转换对于仿

真结果有很大影响，所以建立合理的温度转换模型

至关重要。目前主要有三种模型：杜隆伯替模型，

德拜模型和爱因斯坦模型。SINNOTT 通过对比发现

(图 2)：在纳米级加工过程中，德拜模型最适合于硅

原子，而爱因斯坦模型适合于金刚石原子[5]。 
本文中对于单晶硅原子采用了德拜温度转换模

型，为 

 
34

B12
15V
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T θ

π∂ ⎛ ⎞= = ⎜ ⎟∂ ⎝ ⎠
 (4) 

式中  cV ——比定容热容 
      E  ——固体的平均热力学能(内能) 
      T  ——原子的绝对温度 
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      N  ——原子总数 
       kB ——玻尔兹曼常数 
      θ  ——德拜温度 

 

图 2  原子比热值理论与试验对比 

由式(4)可知，在极低温度下，比热容和温度 3T
成正比，这个关系式与试验相符合，称为德拜定律。

温度越低，德拜近似越好[6-7]。 

1.4  并行程序可行性分析 
分子动力学仿真串行程序中主要包括：速度、

位置的初始化、原子所受作用力的计算、速度的更

新计算、位置的更新计算等。其中只有原子的受力

计算需要第二和第三原子的位置信息，而其他的计

算都是独立的。另外，通过对原子的受力计算进行

分析，可以发现对每个原子的受力计算本身来说这

个计算也是原子间相互独立的，即是可以拆分         
的，所以分子动力学仿真计算在本质上适合于并行

计算。 
1.5  并行算法分析 

根据计算载荷分配的不同，分子动力学并行算

法主要分为三种[8-10]：原子分解法、原子间作用力

分解法和空间区域分解法。原子分解并行算法易于

实现负载平衡问题，其缺点是需要全局通信，导致

通信成本高，因此仅适合规模比较小或长距离作用

力问题，不易扩展。作用力分解法是原子分解法的

一种改进，具有原子分解法的优点，且通信成本较

低，节省了大量内存空间，因此它比原子分解法计

算规模要大，但仍不适合计算规模大以及处理机台

数较多的并行机。与原子分解法和作用力分解法相

比较，区域分解法只与近邻处理机之间进行通信处

理，通信时间耗费少，内存占用少，可以明显增加

分子动力学模拟的原子数量，并且具有很好的扩        
展性，适合计算规模大和处理机台数多的情况，故

选择区域分解法为本文分子动力学并行仿真程序的

算法。 
但根据目前仿真模型的具体情况和并行计算的

需要，需要对区域分解法进行改进，因此提出了基

于空间区域二次划分的分子动力学仿真并行算法，

即首先对整个仿真模型进行一维的区域划分，此次

划分的区域称为计算区(每个计算区对应一个计算

进程)，然后采用立方网格区域法对每个计算区内进

行第二次划分，划分的区域称为计算单元，如图 3
所示。具体来说，对整个分子动力学仿真模型进行

区域划分时(设有 P 个计算结点)，首先在 x 方向平

均划分出 P 个大小基本相同的计算区，每个计算区

对应一个计算结点，整个模型中的原子根据其坐标

被分配于各个计算区中，此次为第一次区域划分。

根据同样原则，在每一个计算区中再进行第二次划

分，从而划分出计算单元。每一个计算单元均为一

个长方体，其最小边长应大于或等于截断半径，所

以每个计算区中计算单元的数量取决于计算区本身

尺度的大小。通过以上划分可以很方便地以一个计

算单元为基本单位进行消息的传递，有效地减少了

通信开销。 

 
图 3  区域划分示意图 

2  分子动力学仿真结果分析 

2.1  并行程序仿真结果 
对单晶硅的超精密磨削过程进行了三维分子动

力学仿真计算，磨削过程仿真试验参数见表 1。仿

真中认为磨粒是绝对刚性的，即不因磨削力作用而

变形磨损。 

表 1  磨削过程仿真试验参数 
参数 数值 

单晶硅原子数 27 007 
金刚石原子数 9 019 
仿真温度 T/K 293 
磨削速度 v/(m·s–1) 100 
时间步长 t/fs 10 
磨削深度 d/nm 2.172 8 

选取了仿真过程中 4 个不同时刻的瞬间原子位

置图来进行研究，如图 4 所示。从图 4 可以看出，

磨粒附近的单晶硅表面及内部有变形存在，在磨粒

的前方和两侧堆积了一定数量的硅原子，但未发现

明显的裂纹，故认为材料的去除方式是塑性变形方

式，没有明显的位错产生，可以把磨削过程解释为：



月 2008 年 2 月 郭晓光等：单晶硅磨削过程分子动力学仿真并行算法 111 

随着磨粒的运动，与金刚石磨粒接触的最外层硅原

子与金刚石原子间的作用力由引力转化为排斥力，

同时它们又受到内部硅原子的作用力，由于金刚石

原子的结合能大，在磨削过程中不会变形磨损，因

此最外层的硅原子受到的排斥力占主导地位，从而

使得磨粒前方和两侧的硅晶格在磨粒的作用下发生

了剪切挤压变形，堆积在磨粒的前方和两侧，当贮

存在变形晶格中的应变能超过一定值且不足以形成

位错时，硅的原子键断裂，形成切屑。另外从图 4
中还可以观察到磨粒经过后已加工表面会有微弹        
现象。 

 

(a) t=5 ps 

 

(b) t=30 ps 

 

(c) t=40 ps 

 

(d) t=50 ps 

图 4  不同时刻瞬间原子位置图 

2.2  串、并行程序仿真结果对比 
2.2.1  瞬间原子位置和系统能量对比 

主要从瞬间原子位置图和系统能量两方面对

串、并行结果进行了对比分析，通过观察瞬间原子

位置可以非常直观地了解切屑形状、流向、形变等

信息；在相同仿真条件下，当系统能量达到平衡时，

说明系统已达到稳定状态，在给定初始条件(包括初

始能量)下，串、并行程序的能量如果能基本一致(因
为速度的初始化是随机的所以两者不可能完全一

致)，则可认为串、并行程序结果是一致的。 
图 5、6 是分别采用串行、并行程序仿真单晶硅

纳米级磨削过程中同一时刻的瞬间原子位置图，从

图中可以看出，切屑不仅在磨粒运行方向前面发生

堆积而且在磨粒的两侧还有侧积，图像还显示出磨

粒经过后已切削表面会有微弹，说明磨粒进入工件

后对前方和左右两方工件材料都有挤压作用。总的

来说，串行和并行仿真的瞬间原子位置图基本一致，

这说明并行程序是正确的。 

 

图 5  单晶硅串行仿真磨削过程中瞬间原子位置图 

 

图 6  单晶硅并行仿真磨削过程中瞬间原子位置图 

串行和并行仿真过程中系统都在 150 步左右趋

于平衡，其能量的平衡值均在 3.50×10–15±2%范围之

内，并且仿真过程中能量的变化趋势基本一致。 
2.2.2  仿真规模和计算时间 

表 2 所示为普通单机串行程序和不同数量结点

机并行程序计算结果的对比。表 2 中 a 是单晶硅的

晶格常数，为 0.543 2 nm。从表 2 中可知，编制的

并行仿真程序可应用在数万个原子的系统中，在联

想深腾 1800 机群系统上进行运算后计算时间较普

通单机的串行仿真至少缩短了 10 倍，仿真规模扩大

后，计算时间增加不多，这些说明此并行程序的性

能很好，在仿真规模和计算时间方面都明显优于单

机的串行计算。 

表 2  分子动力学串行、并行仿真结果 

计算类型 
工件尺寸长宽高 

l×b×h/(nm×nm×nm) 

模拟时间

t1/ps 

运行时间 

t2/s 

普通单机串行 21a×9a×6a 10 2.100×104 

1 个结点机并行 21a×9a×6a 10 1.890×103 

2 个结点机并行 21a×9a×6a 10 1.056×103 

3 个结点机并行 21a×9a×6a 10 0.710×103 

4 个结点机并行 21a×9a×6a 10 0.540×103 

4 个结点机并行 26a×20a×10a 10 1.590×103 
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通过以上分析，可知在串、并行程序仿真结果

的瞬间原子位置图对比中，切屑的形成过程和方式、

工件的变形及加工面的形貌都基本保持一致；系统

能量变化曲线中，串、并行计算结果在达到趋衡的

时间步数、趋于平衡的趋势和过程以及能量的平衡

值等方面都几乎保持一致。从而证明，文中设计的

并行仿真结果与串行仿真结果非常吻合，是正确有

效的，并且在仿真规模和计算时间方面都优于串行

仿真程序，因此该并行程序可以应用于不同原子规

模的磨削过程的分子动力学仿真计算。 

3  结论 

(1) 磨削过程中，磨粒的剪切挤压作用使磨粒

前方和两侧的硅晶格下发生了变形，硅原子堆积在

磨粒的前方和两侧，当贮存在变形晶格中的应变能

超过一定值且不足以形成位错时，硅的原子键断裂，

形成切屑，当磨粒经过后已加工表面还会有微弹现

象发生。 
(2) 在串行和并行仿真结果的瞬间原子位置图

对比中，切屑的形成过程和方式、工件的变形及加

工面的形貌都基本保持一致；在系统能量变化曲线

的对比中，串行和并行计算结果在达到趋衡的时间

步数、趋于平衡的趋势和过程以及能量的平衡值等

方面都几乎保持一致。说明并行仿真程序是正确的，

结果是有效的，可以应用于不同原子规模的磨削过

程的分子动力学仿真计算。 
(3) 在仿真规模和计算时间方面，并行仿真程

序较串行程序有很大提高，并行仿真程序将仿真的

原子数由原来串行程序的数千个原子扩大了数十倍

以上，而仿真时间至少缩短到十分之一，再次证明

此分子动力学仿真并行程序的设计是成功的。 
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