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摘  要: 4H-SiC 因其优异的热导率、高击穿电压和良好的高温稳定性，在功率电子与高频器件等领域具有重要应用。然而，

其极高的硬度和较低的断裂韧性导致在纳米尺度切削加工面临亚表面损伤严重、刀具磨损严重等问题。研究表明热辅助加工

能显著改善材料的加工性能，调控不同的切削温度有益于促进塑性变形和提高加工效率，因此探究温度对 4H-SiC 纳米切削过

程中材料去除机理的影响具有重要意义。本研究采用分子动力学模拟方法，系统研究了不同切削温度(100-1000 K)下 4H-SiC

的切削力学行为、表面形貌、亚表面损伤、应力分布及位错演变规律。结果表明：随着切削温度升高，平均切削力显著降低，

在 1000 K 时切向与法向切削力较常温(300 K)分别下降 15.4%和 29.3%；中高温(500-600 K)切削能有效抑制亚表面损伤、缓解

应力集中并减少位错密度；但温度过(≥800 K)则会因位错增殖与缠结加剧而导致损伤加深、应力分布范围扩大。本研究揭示

了温度调控下 4H-SiC 的塑性去除机制与损伤演化规律，为其高效低损伤纳米切削加工提供了理论依据。  
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1  引言 

纳米切削是一种直接利用金刚石刀具实现原子级去

除的先进加工技术[1]，是实现原子级精度表面加工的前

沿手段，在半导体器件、光学元件和微机电系统等精密

制造领域占据着不可替代的重要地位。然而，传统的单

点金刚石切削常面临加工效率低下、刀具磨损严重等问

题。为解决这些问题，学界已提出并测试了椭圆振动切

削、激光辅助切削和离子注入等多种辅助技术[2-4]。在半

导体材料中，碳化硅（Silicon carbide, SiC）因其高热导

率、低热膨胀系数和高击穿电压等优异性能而被广泛应

用[5-7]，其中 4H-SiC 多型体更因在功率电子器件等领域

的关键应用备受关注[8]。但是，4H-SiC 极高的硬度和较

低的断裂韧性给纳米切削带来了严峻挑战。热辅助加工

作为改善此类硬脆材料切削性能的有效途径，已成为精

密加工领域的研究热点[9]。因此，研究切削温度对 4H-SiC

纳米切削机理的影响，对于优化材料塑性去除行为、实

现低损高效加工具有重要的理论意义和工程价值。 

分子动力学(Molecular dynamics,MD)模拟作为一种

模拟分子与原子运动相互作用的有效方法，可用于分析

纳米加工过程中原子间的接触行为与材料去除机制。

Liu[10]等人进行分子动力学模拟研究了晶体各向异性对

4H-SiC 纳米切割机制的影响。研究发现，沿(0001)晶面

<1-100>晶体取向加工时，平均切向力和法向力较小，切

削力曲线波动幅度较低。(0001)晶面的晶体各向异性对

亚表面缺陷厚度影响最小，而(1000)晶面则显示出显著

的各向异性效应。Liu[11]等人通过分子动力学模拟研究了

切削速度和未变形切削厚度对单晶 3C-SiC 纳米切削过

程中材料去除机制的影响。研究发现，提高切削速度可

有效提升材料去除率，并降低切削力与静水压力，但同

时也会降低已加工表面质量并增加亚表面损伤层厚度；

增大未变形切削厚度虽可提高加工效率，但会导致亚表

面损伤层增厚、位错原子增多以及静水压力上升。Ning[12]

等人进行分子动力学模拟研究了温度对多晶 3C-SiC 纳

米压痕内部结构转变的影响。研究发现，温度越高，位

错堆积程度越高，位错结构从分散态向连续态转变；温

度升高会减少离散原子的转化数量，增加立方晶格原子

数量。Chavoshi[13]等人进行分子动力学模拟研究了温度

对单晶硅各向异性切削行为的影响。研究发现，随着切

削温度升高，硅的各向异性（切削力、比切削能、屈服

应力等）显著增强；与 300 K 相比，在 1173 K 时(111)

晶面的比切削能和 von Mises应力分别降低 25%和 32%。
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综上所述，当前研究多集中于切削参数、晶体各异性等

对于纳米切削加工的影响和温度对于 SiC 内部结构转变

的影响。然而，对于不同切削温度对切削过程中材料变

形、表面形成及损伤机制的影响规律的研究存在缺乏，

对其内在机理的分析明显不足，亟待深入探索。 

为了研究 4H-SiC 切削温度对于切削过程的影响规

律，本研究通过分子动力学模拟的方法研究了不同切削

温度下对 4H-SiC 纳米切削过程中的力学性能、亚表面

损伤深度、表面形貌、应力分布和位错的影响，同时揭

示了不同切削温度下材料的去除机理，为探究 4H-SiC

在不同切割温度下的高效加工提供了理论依据。旨在检

验切削温度如何调控 4H-SiC 纳米切削的变形机制，并

由此影响其力学响应与亚表面损伤。 

2  分子动力学计算 

2.1  仿真模型 

本研究采用 Atomsk 通过扩胞命令建立 4H-SiC 的工

件模型，工件尺寸为 261.4 Å×138.5 Å×130.9 Å，原子

数量为 459680。通过大规模原子分子并行模拟器

LAMMPS 搭建纳米切削模型并进行模拟运算。切削模型

如图 1，采用了前角和后角均为 10°的金刚石刀具，刀

具圆角半径为 2 nm，切削过程详细参数见表 1。切削距

离设为 20 nm，是基于该长度已超出约 10 nm 的初始力

值瞬态区并接近亚表面损伤的饱和尺度（约 18 nm），

后续模拟中 10–20 nm 段平均切削力波动小于 10%且损

伤深度不再单向增长，证实切削力与损伤形貌均已达到

准稳态收敛。选取 23.9 Å（2.39 nm）的切削深度，是因

其与金刚石刀具典型刃口半径（约 2–3 nm）相当，处

于纳米切削中“耕犁–剪切”过渡的敏感区间，可最大

程度激发尺寸效应并揭示材料去除由挤压非晶化主导向

位错滑移辅助转变的竞争机制。该深度与文献中 4H-SiC

及同类硬脆材料纳米切削模拟广泛采用的 1–3 nm 切深

范围高度吻合。切削温度选择的范围在 100 K-1000 K 之

间，即能表征脆性断裂特征又覆盖了韧脆转变区

（700-900 K）,同时低于氧化温度规避了非切削干扰。 

如图 1 所示，将工件划分为边界层、恒温层和牛顿

层。边界层原子被设置为固定，恒温层的原子采用伯朗

森热力学控制，牛顿层原子运动遵循牛顿第二定律[14]。

为了模拟不同温度下的纳米切削行为，当完成能量最小

化后使用 NVT 弛豫将工件加热到指定温度，同时根据

目标温度适当增加弛豫步数以保持弛豫稳定。针对在最

高温度 1000 K 时 Berendsen 恒温器能否维持合理的正则

系综分布，提取恒温层原子的动能和温度涨落进行计算。

计算目标动能和瞬时动能的偏差及瞬时温度偏差，最后

计算恒温层瞬时温度方差与理论值的比值 R 约等于 1，

说明此时涨落幅度与正则系综相符。为确保在切削开始

前体系已处于稳定的热力学状态，选取最后 5000 步数据

作为观察窗口。通过计算该窗口内每 100 步温度涨落幅

度与目标温度的比值作为判断平衡的依据。当确保其比

值偏差保持在±0.2%时判断此时系统处于稳定状态。根

据以上方法计算的系统弛豫到 800 K 时，其比值的变化

图如图 2。根据上述要求针对不同温度采用的弛豫步数

表如表 2。 

表 1  纳米切削模拟参数 

Table 1 Nanometric cutting simulation parameters 

Simulation condition Parameters setting 

Model dimension/Å 261.4 ×138.5 ×130.9 

Cutting speed /(m/s) 100 

Cutting depth/Å 23.9 

Radius/Å 20 

Rake angle/° 10 

Clearance angle/° 10 

Equilibration temperature/K 100、300、500、600、800、1000 

Timestep/ps 0.01 

表 2  不同切削温度的弛豫步数 

Table 2 Relaxation steps at different cutting temperatures 

temperature relaxation steps 

100/K 50000 

300/K 30000 

500/K 50000 

600/K 70000 

800/K 90000 

1000/K 120000 

 

2.2  势函数描述 

Vashishta 势函数是一种包含两体和三体项的多项势，

并明确考虑了长程库伦相互作用和电荷转移效应，因其

对位错、堆垛层错和亚表面损伤的预测质量明显优于

Tersoff，被广泛应用于评估单晶 4H-SiC 的材料性能[15]。

Cai[2]等人通过分子动力学研究 4H-SiC 激光辅助单磨粒

划擦表面/亚表面损伤机理时采用了 Vashishta 势函数，

虽然该研究针对激光辅助划擦，存在显著温度梯度，但

其对 Vashishta 势函数在高温下稳定性的验证仍为本研

究均匀预热条件的势函数选用提供了有力支撑。为了更

好的预测温度对于纳米切削过程中材料的亚表面损伤和

位错演变，因此本研究采用 Vashishta 势函数来描述

4H-SiC 中内部原子的相互作用力，其系统能量表达式如

下： 

)cos,()( ,,

)3()2(

ijkikijji kji ijkijij rrVrVE   
+=  
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图 1 纳米切削模型 

Fig.1 Thermally assisted nanometric cutting model 

85000 86000 87000 88000 89000 90000
99.8

99.9

100.0

100.1

100.2

P
er

ce
n

ta
g

e 
/%

Time step /ps

图 2 不同时间步下目标温度与时间温度的比值 

Fig.2 Ratio of target temperature to time temperature at different time 

steps 

其中，E是总能量，
 
  ji ijij rV )()2(

是一个两体项，

 kji ijkikijijk rrV
,

)3( )cos,,(  是一个三体项，
ijr 和 ikr 分

别表示原子 ij 与 ik 之间的距离。 

采用 Lennard – Jones(LJ)势描述金刚石刀具与

4H-SiC 工件之间的相互作用力[16]，其能量表达式如下： 

𝐸 = 4𝜀 [(
𝜎

𝑟
)
12

− (
𝜎

𝑟
)
6

] , 𝑟 < 𝑟0 

其中 r、 0r 、 和 分别表示两个原子之间的距离、

截止半径、内聚能和平衡距离。对于 Lennard-Jones 势，

通常截断半径取 2.5 𝜎到 3.5 𝜎。这个范围能保证势能已

衰减至势阱深度𝜀的1%~0.1%以下，同时力也基本消失。

将截止半径设置为 10 Å，此时一方面 LJ 吸引部分已基

本衰减至零，另一方面也不会影响工件原子对刀具的吸

附作用，其他相关参数如表 3 所示。 

表 3  刀具与工件之间 LJ势函数电位参数 

Table 3 The parameters of LJ potential between the tool and the 

workpiece 

Pair 𝜎(Å) 𝜀(eV) 

C-C 3.8983 0.00412 

C-Si 4.158 0.00412 

考虑到截断半径的选择是否会对切削力的计算结果

存在敏感性和高温下截断效应是否会导致力的偏差出现

温度依赖性，故以 C–Si 键为例计算在 10 Å 处的势能： 

( ) ( ) ( )  eVrrV 4612
1018.9//410 −−−=   

其对应力的大小与切削力的量级差距过大，故在高温下

原子热振动幅度增大引起的切削力的跳变远小于切削力

的涨落。在分子动力学模拟中，由于金刚石与 4H-SiC

工件存在显著的硬度差，为了聚焦于工件的微观特性和

提高计算效率，因此将金刚石刀具设置为刚体。 
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3  结果分析 

3.1  温度对切削力的影响 

在纳米切削中，切削力主要源于材料的变形抗力、

切屑与刀具间的摩擦阻力。切削力的波动直接影响着切

削过程中材料去除的难易程度，因此分析切削力的变化

对于揭示材料去除和变形行为具有重要意义[17, 18]。图 3

展示了不同温度下单晶 4H-SiC 纳米切削过程切向和法

向切削力与切削距离之间的关系。从图 3 可以看出，切

向和法向切削力在切削过程中均经历了一个激增的过程，

此时处于刀具切削进入工件内部的阶段。当刀具由开始

切削到完全进入的过程中，随着切削距离的增加刀具前

方聚集的原子数量增加，同时材料的变形也由弹性变形

向塑性变形转变导致出现切削力大幅度增加[19]。当切削

距离增大之后切削过程逐渐进入到稳定阶段，此时虽然

切削力仍有波动但稳定在一定的范围内。如何准确划分

两个阶段的转折点对于后续切削力的深度分析具有重要

意义。以法向切削力为例，针对其曲线先进行非线性拟

合后选取窗口宽度为 4 进行滑动平均，最后微分得到曲

线移动平均斜率图如图 4。通过计算稳态均值发现，当

斜率绝对值小于 0.01 时，此时系统趋于稳定。参考移动

平均斜率发现在 300 K 时，系统在 33 Å 时达到稳定，同

时随着温度的升高系统会更早达到稳定阶段。 

为了更好地观察到温度对于切削过程中切削力变化

的影响，通过计算稳定阶段的平均切向和法向切削力绘

制不同温度下切削力的变化图。由图 5a 可以看出，随着

温度的升高，切削过程中的平均切削力呈现递减的现象。

当温度低于 600 K 时，平均切削力降低的幅度并不明显。

当温度超过 600 K 以后，高温引发的热软化效应变得显

著，SiC 的原子间结合力减弱，材料对刀具的抵抗作用

减弱，因此高温下切削力显著降低。当温度为 1000 K 时，

相比于常温下的纳米切削，此时平均切向和法向切削力

分别下降了 15.4%和 29.3%。同时出于评估温度对加工

动态性的考量，分别计算了稳定阶段切削力波动的标准

差。结果表明，当温度为 300 K 时切削力波动的标准差

为 0.42，低温能够有效的降低切削力的波动，此时切削

力波动的标准差为 0.35。同时，随着温度的升高，标准

差的值也逐渐降低，800 K 时切削力波动的标准差值最

低仅为 0.27，1000 K 时出现反弹上升至 0.30。切削力波

动的标准差说明高温能够有效提高切削过程的稳定性，

但当温度达到 1000 K 以后，虽然此时切削力仍然下降，

但是由于热扰动的影响使加工稳定性下降。 

为完整评判热辅助加工在能量效率层面的优劣，通

过对切向切削力曲线积分得到切削总功，再将其除以材

料去除体积，求得比切削能。图 6 给出了切削距离为

199.55 Å时，比切削能随温度的变化情况。由图 6 可以

看出，随着温度的升高，比切削能逐渐降低，说明高温

能够有效提高能量利用率和材料去除率。 

3.2  温度对表面形貌的影响 

在纳米切削过程中，为了更清晰地观察到原子的运

动轨迹和材料去除行为，在可视化软件 OVITO 中能够

通过标记粒子的方法更好地呈现切削过程中原子的运动

轨迹[20]。如图 7 所示，展示了切削温度为 300 K 时切削

过程中原子的运动轨迹变化图。如图 7a 所示，将待切削

区域在 X 方向以 30 埃的长度均匀划分为 6 个区域并着

色。观察图 7b 可以看出切削原子在刀具切削作用下呈侧

向卷积状，切屑原子组成与着色区域规律大致相同。由

于较小的刀具前角增大了前刀面对切屑的挤压运动，使

切屑更易向上卷曲。着色区域的一致性符合切削过程的 
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图 3 不同温度下切削力与切削距离曲线：(a)切向切削力；(b)法向切削力 

Fig.3 Curves of cutting force versus cutting distance at different temperatures 

(a) Tangential cutting force; (b) Normal cutting force 
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图 4 不同切削距离时斜率的绝对值 

Fig.4 Absolute value of the slope at different cutting distances
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图 5 不同温度下的平均切削力 

Fig.5 Average cutting force at different temperature 
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图 6 不同切削温度时的比切削能 

Fig.6 Specific cutting energy at different cutting temperatures 

连续性和层状剪切特性。 

图 8 给出了不同切削温度下切削后工件的表面形貌

图。在特定刀具形状的作用下，不同切削温度下的切屑

形态均呈现卷积状，但是切削卷积方向各有差异，造成

上述差异的原因主要是温度对于材料特性复杂的影响机

制。为了更直观观察到切屑流动行为的转变，针对切屑

原子提取速率较高的部分原子便于观察，得到 600 K 和

800 K 的原子速度矢量图如图 9。由图 9 可以看出，切削

温度为 600 K 时切屑原子速度方向更多集中在向上和向

前，切削温度增加到 800 K 以后，更多的高速率切屑原

子方向转变为向右，该现象与切屑卷积方向的改变一致。 

在低温的环境下，切屑更加以依赖犁削挤出，被刀尖推

送沿前向流动通道卷曲。常温下多个位移系被激活，刀

具几何形状造成的侧向应力分量开始对塑性流动产生显

著影响。随着温度的增加，热软化效应开始作用，此时

 

图 7 原子着色图 (a)切削前；(b)切削后 

Fig.7 Atomic color maps. (a) Before cutting; (b) After cutting 
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图 8 不同切削温度下切削后工件的表面形貌图 

Fig.8 Surface morphology diagrams of the workpiece after cutting at different cutting temperatures 

 

图 9 原子速度矢量图 

Fig.9 Vector diagram of atomic velocities

材料更容易沿阻力最小的路径移动。当温度达到 800 K

以后，高温显著增加了原子动能，促进扩散和位错攀移，

导致切屑流动更具有各向同性，侧向路径阻力降低[21]。 

3.3  温度对亚表面损伤的影响 

亚表面损伤通常是由切削过程中刀具与工件表面的

相互作用引起的，导致的局部变形和损坏，由此会影响

加工工件的表面质量[22, 23]。图 10 展示了不同切削温度

下切削距离达到 20 nm 时工件的亚表面损伤深度。亚表

面损伤深度定义为工件表面到最深亚表面相变位置之间

的距离。其中最深相变深度的位置通过统计去除表面原

子后的非晶原子纵坐标确定。相比于常温切削，低温和

中高温(500 K-600 K)都能有效的减小切削过程中的亚表

面损伤。当温度继续升高至 800 K 及以上时，亚表面损

伤深度反而增加。在低温切削的过程中，材料的塑性变
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图 10 不同切削温度下的亚表面损伤图 

Fig.10 Subsurface damage diagrams at different cutting temperature

形能力有限，原子迁移率低。损伤区域不易通过塑性流

大，亚表面损伤被限制在较浅的切削影响层中。当切削

温度上升至中高温区间时，热软化效应使材料屈服强度

适度降低，配合位错运动，切削力部分转化为塑性功而

非形成深层晶格缺陷，从而降低亚表面损伤深度。然而

温度升高到 800 K 以上时，此时高温导致了位错增殖、

滑移，形成位错缠结，导致亚表面损伤层加剧。 

针对内部原子结构变化引入 Identify Diamond 

Structure 进行识别分析。随着切削温度升高，非晶原子

占比先降低后上升，Cubic diamond和Hexagonal diamond

占比变化呈现先增加后减少的趋势，第一近邻和第二近

邻的占比随切削温度的变化趋势与非晶原子相同。在

600 K 时为原子占比的转折点，此时非晶原子占比为

2.8%，相比于 300 K 时下降了 0.6%。第一近邻和第二近

邻原子占比下降趋势在 0.2%左右。通过原子内部结构占

比随温度的变化可以得知，切削温度的增加能够有效减

少缺陷原子的数量，改善加工的表面质量。但是当温度

超过临界值后，反而会开始促进原子内部的损伤加剧。

高温时 Hexagonal diamond 占比下降意味着此时可能发

生了 4H-SiC 向 3C-SiC 的局部相变，受限于当前势函数

的层错能精度，本研究未对该相变进行定量表征。 

为了更加清晰的了解不同切削温度对于 4H-SiC 晶

体结构变化的影响，引入了径向分布函数 (Radial 

Distribution Function,RDF)来分析晶格缺陷[24]。径向分布

函数是宏观热力学性质和分子间作用力之间连接的重要

纽带，图 11 展示了不同切削温度下弛豫完成时和切削距

离为 20 nm时的径向分布函数曲线。位于 1.88 Å和 3.61Å

处特征峰对应的 Si-C 原子间的间距，而 3.08 Å 和 4.36 Å

的特征峰对应 Si-Si 和 C-C 原子间的间距。以位于 1.88 Å

处第一峰位对应的 Si-C 键为例，弛豫完成后的径向分布

函数说明了热振动引起的德拜-沃勒效应对峰宽化的影

响。通过对比同一温度下不同时态的径向分布函数曲线

数据，切削完成后的峰宽相比于弛豫完成后的峰宽增加

了 0.08 Å，这种宽化来源于不可逆塑性损伤。整体分析

径向分布函数可以看出：随着切削温度的增加，峰值高

度降低、峰宽则逐渐增加。上述现象表明，随着切削温

度的升高，原子间相互作用加剧，导致晶体结构变形加

剧。此外，径向分布函数的降低对应着晶格无序度的增

加，这会导致更多 Si-C 键断裂，从而提高原子去除的概

率[25]。 

3.4 温度对应力分布的影响 

在纳米切割过程中，应力分布与工件内部的原子位

错形核扩展及结构相变紧密相关，因此研究纳米切削过

程中的应力分布对于分析和预测工件内部缺陷具有重要

价值[26, 27]。为了探究切削温度对于工件内部应力分布的
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图 11 不同切削温度下的径向函数分布图 (a)弛豫后；(b)切削后 

Fig.11 Radial distribution function diagrams at different cutting temperatures. (a) After relaxation; (b) After cutting.

影响，分别计算了加工过程中的 Von Mises 应力和静水

应力。 

图 12 和图 13 分别展示了切削距离为 20 nm 时，不

同切削温度下加工截面的 Von Mises 应力和静水应力分

布图。Von Mises 应力能够表征原子内部的应力状态，反

映剪切应变能密度，常用于预测材料发生塑性屈服的指

标[28]。从图 12 可以看出，在纳米切削的过程中高剪切

应力主要集中位于刀具刃口下方和前方，并且在已加工

表明残留有部分剪切应力。图 12 中给出了加工截面最大

Von Mises 应力，发现低温对于应力分布缓解效果并不明

显。当切削温度处于中高温(500 K-600 K)时，Von Mises

应力聚焦范围和最大值都出现明显的减弱。随着温度升

高达到 800 K 以后，反而加剧了 Von Mises 应力分布的

区域和大小。在中高温的切削温度作用下，材料的局部

屈服应力减小，塑性机制增强使局部应力得到释放。当

温度过高时，高温会加剧晶界滑移、空位聚集或微裂纹

扩展，这些损伤行为会引入新的应力集中源，扩大应力

分布范围并提高其峰值。在 OVITO 中通过去除 Von 

Mises 应力低于 40 的原子，聚焦于高应力原子的分布，

通过高应力原子坐标原子坐标计算应力影响深度。通过

 

图 12 不同切削温度下的 Von Mises 应力分布 

Fig.12 The distribution of Von Mises stress under different cutting temperatures 
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图 13 不同切削温度下的静水应力分布 

Fig.13 The distribution of hydrostatic stress under different cutting temperatur

数据统计得出高应力分布范围逐渐扩大，高温时尤为显

著。切削温度为100 K时高应力原子最小的Z坐标为95.5 

Å，应力影响区深度为 11.62 Å。当切削温度上升至 1000 

K 时，应力影响区的深度已经增加到 32.81 Å。 

静水应力与工件的原子相变和位错成核相关[29]。由

图 13 可以看出，切削过程中静水应力分布与 Von Mises

应力分布相似，但静水应力聚集范围更加紧凑和稳定。

为了探究切削温度对于切削过程中静水应力的影响，针

对应力集中区域提取原子计算其平均静水应力。同时，

记录加工截面的最大静水应力，最后绘制出不同切削温

度下的平均静水应力和最大静水应力的变化如图 14。从

图 14 可以看出，切削过程中不同切削温度下静水应力的

变化趋势与 Von Mises 应力相同。因此，采用中高温(500 

K-600 K)作为切削温度可以有效缓解切削过程中的应力

分布。 

3.5 温度对位错分布的影响 

通过可视化软件 OVITO 中的位错分析(Dislocation 

analysis，DXA)功能自动识别和提取模拟过程中的位错

线网络，以此分析不同切削温度对工件内部位错演变的

影响[30, 31]。如图 15 所示，为切削距离 20 nm 时不同切

削温度下的位错分布。在 4H-SiC 纳米切削的过程中，

产生了 3 种位错类型。其中绿色位错线代表的是伯氏矢

量为 1/3<1-210>的完全位错，橙色位错线代表伯氏矢量

为 1/3<1-110>的不完全位错以及红色位错线代表可识别

的其他位错[32]。在纳米切削过程中，刀具切削区域原子

间的键和作用遭到破坏导致原子位移，因此在切削路径 
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图 14 不同切削温度下的平均静水应力和最大静水应力 

Fig. 14 Average hydrostatic stress and maximum hydrostatic stress 

under different cutting temperatures 

中引发了大量位错线产生。由图 15 可以看出，各种位错

之间相互发生交截、反应、缠结，形成大量的位错环、

刃位错、螺位错以及难以简单归类为某一种伯格斯矢量

的位错节点和网络。位错线沿切削路径两侧分布呈条状

分布，当温度升至高温(800-1000 K)时两侧的位错线长度

逐渐增加，同时刀具下方的位错缠结数量扩大，位错环

开始出现。 

为了直观地观察切削温度对于位错分布的影响，绘

制了不同切削温度下的位错段数量和总长度的变化如
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图 15 不同切削温度下的位错分布图 

Fig.15 Dislocation distribution under different cutting temperatures 

图 16。在低温下，原子热振动能量很低，无法为

大量的位错形核和长距离滑移提供足够的能量，

因此位错网络并不发达。温度达到中高温(500-600 

K)时,此时温度足够提供一定的热激活，高温软化

使材料的原子间结合力减弱，材料的局部屈服更

容易发生。结合应力分析可以得知，此时应力分

布也能够得到有效缓解，从而减少了位错总量。

当温度升至高温(800-1000 K)时，结合图 12 可以

看出,此时刀具下方高应力区域由于空位或间歇

原子的过饱和凝聚形成了位错环。通过估算空位

缺陷能和热激活能的大小，结果表明热激活能比

空位缺陷能小 2 个数量级，故过饱和凝聚的解释

在热力学上具有可行性。同时，高温引起原子的

剧烈运动使位错成核的壁垒被进一步降低，导致

位错数量显著增加。 
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图 16 不同切削温度下的位错段数量和位错总长度 

Fig.16 Number of dislocation segments and total dislocation length 

under different cutting temperatures 

4  结论 

1)随着温度的增加，切削过程中的切削力显著降

低，温度达到 1000 K 时，切向与法向平均切削力较常

温分别下降 15.4%与 29.3%，同时原子去除数量也随温

度的升高而递增。在低温下切屑以犁削挤出为主，沿

前刀面方向卷曲，随着温度升高，材料塑性流动路径

更趋向各向同性，切屑卷积形态发生明显变化。 

2)低温和中高温(500-600 K)的切削温度均可以有

效抑制亚表面损伤；但当温度进一步升高至 800 K 及

以上时，由于位错增殖与滑移加剧，损伤深度反而增

大。同时，中高温(500-600 K)的切削温度为缓解应力

分布的最优窗口，此时 Von Mises 应力与静水应力的分

布范围与峰值均明显减小。当温度过高时反而会扩大

应力集中区域和峰值，加剧内部缺陷。 

3)中高温(500-600 K)切削下，位错段数量与总长

度相比于常温切削明显降低，有利于抑制位错网络的

过度发展；而高温(800-1000 K)会显著促进位错形核与

缠结，形成复杂的位错环与节点结构。通过现有的碳

化硅高温下的力学研究表明，温度在 300 摄氏度时材

料的脆性断裂受到抑制，塑性显著提升，该温度与文

中最优温度窗口基本符合。 

需明确指出，当前模拟所采用的势函数在描述脆

性断裂方面存在固有局限。该势函数虽然能够较好地

再现 SiC 共价键断裂、非晶化及位错滑移等过程，但

对微裂纹的萌生、解理扩展及裂纹面的原子尺度分离

可能捕捉不足。因此，低温条件下（特别是 100–300 K）

所观察到的亚表面损伤被有效抑制的现象，可能在一

定程度上反映了势函数对脆性微裂纹成核与扩展的低
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敏感度，实际材料在低温切削时因脆性增强而可能出

现的微裂纹损伤并未被充分捕捉。本研究基于分子动

力学模拟的纳米切削过程，切削速度设为 100 m/s、切

深为 2.39 nm，由此引起的应变率远高于实际单点金刚

石切削，两者在应变率上存在数量级差异。对于位错

形核、增殖及热激活攀移等强烈依赖应变率的热激活

过程，这种差异的影响比几何尺寸效应更为根本，导

致高温下的热激活位错运动在模拟中很可能被显著低

估。因此，模拟获得的切削力、亚表面损伤深度及位

错演化规律不宜直接作为宏观工艺的定量参考。更为

合理的做法是，在本文揭示的纳米尺度变形特征基础

上，采用与实际工况匹配的应变率条件，结合晶体塑

性有限元或相场模型开展跨尺度校验，从而实现从纳

米力学机制到宏观可观测工艺响应的桥接。 
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Abstract:  Owing to its excellent thermal conductivity, high breakdown voltage, and high-temperature stability, 4H-SiC is a promising material 

for power electronics and high-frequency devices. However, its extreme hardness and low fracture toughness cause severe subsurface damage and 

rapid tool wear during nanoscale cutting. Thermally assisted machining can improve machinability by promoting plastic deformation and 

enhancing efficiency; therefore, understanding the temperature-dependent material removal mechanism in nanometric cutting of 4H-SiC is 

essential. This study employs molecular dynamics simulations to systematically investigate the cutting mechanical behavior, surface morphology, 

subsurface damage, stress distribution, and dislocation evolution of 4H-SiC under different cutting temperatures (100–1000 K). The results show 

that the average cutting forces decrease markedly with increasing temperature. At 1000 K, the tangential and normal forces are reduced by 15.4% 

and 29.3%, respectively, compared with those at room temperature (300 K). Cutting at intermediate temperatures (500–600 K) effectively 

suppresses subsurface damage, alleviates stress concentration, and reduces dislocation density. However, excessively high temperatures (≥800 K) 

aggravate damage and broaden the stress distribution due to enhanced dislocation multiplication and tangling. This work reveals the plastic 

removal mechanism and damage evolution of 4H-SiC under different temperatures, offering a theoretical basis for efficient, low-damage 

nanometric cutting. 

 Key words:  4H-SiC crystal; Cutting temperature; Ultra-precision cutting; Subsurface damage; Molecular dynamics 
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