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摘 要：摩擦是涉及数学、物理和材料学等学科的一门复杂的交叉学科。集成计算材料工程是将计算材料科学工具

集成为一个整体系统并把设计和制造统一起来，可充分发挥其综合解决问题的优势，加速先进固体润滑材料的开发和

优化工程设计的过程。 本文从新材料研发的理论驱动范式出发，介绍了 Prandtl-Tomlinson 和 Frenkel-Kontorova 经典摩
擦模型。应用这些模型，总结了本团队在原子尺度模拟计算中二维润滑材料的磨损及润滑机制方面的研究进展。从数据

驱动的机器学习角度，通过分析润滑和耐磨损 2 种性能案例，综合人工智能在材料摩擦性能方面的研究逻辑和特点。基

于新材料研发范式的逻辑，讨论集成计算材料工程在固体润滑领域的应用，突出集成多尺度计算模式对揭示结构超滑

的机制具有重要意义。
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Abstract： Tribology research is a synthetic subject involving mathematics, atomic and molecular physics, materials science
and many other fields. Integrated computational materials engineering (ICME), which integrates computational materials
science, design and manufacture into a whole system, is beneficial for solving complex tribological problems and
accelerating the development of advanced solid lubricants and optimization of preparation process. In this review, beginning
with the theory-driven paradigm, both the Prandtl-Tomlinson and Frenkel-Kontorova models are introduced. Applying these
theories, the latest progress in the authors' team on two-dimensional lubricants by utilizing atomic scale simulations is
summarized. From the perspective of data-driven machine learning, the logical methods and advantages of artificial
intelligence in materials tribological performance are presented by analysing the cases of lubricity and wear-resistance
properties. Based on the frames of developing materials paradigms, the applications of ICME in tribology are discussed,
paving a path for developing advanced and engineering lubricants.
Key words： integrated computational materials engineering; solid lubricant; first-principles calculations; molecular
dynamics; machine learning; high throughput
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新材料的研发和应用反映了一个国家的科学
技术水平，新材料产业作为 21 世纪的支柱产业，推
动了高端装备制造、新能源汽车、新一代信息技术、
生物技术等产业的快速发展。 然而，从新材料研发
到产业化周期漫长，是各国面临的共同难题。 集成

计算材料工程(integrated computational materials en-
gineering, ICME)对于加快新型先进材料的发现和应
用至关重要。 它是将计算手段所获得的材料信息与
产品性能分析和制造工艺模拟相结合， 旨在把计算
材料科学的工具集成为一个整体系统以加速材料的
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图 1 集成计算材料工程[2]

Fig.1 Integrated computational materials engineering (ICME) era[2]

开发和改造工程设计的优化过程，从而在实际制备
之前就实现材料成分、制造过程和构件的计算最优
化，有效提高先进材料开发、制造和投入使用的速
度[1-3]。 如图 1 所示，先进材料的典型发现、设计、创
新和制造链包括组成、加工、微观结构、属性和性
能 。 材料基因组计划 (materials genome initiative,
MGI)强调实验工具、计算工具和数据库及它们交互
作用的主导地位， 而人-信息-物理系统(human-cy-
ber-physical systems, HCPS)和材料基因工程(materi-
als genome engineering, MGE) 则强调 HCPS的交互
作用，这预示了上述先进技术未来的应用。 大量官
方文件和计划中已概述了计算材料工程的独特挑
战和机遇以及未来可传承的集成智能制造 (I3M)的

战略蓝图，例如，美国的 MGI[4]、德国的工业 4.0[5]、韩
国的工业创新 3.0[2]、中国的 MGE 和 HCPS[6]。 新材
料的研发范式，包括实验驱动、理论驱动、计算驱动
和数据驱动[6-7]。基于这些先进材料的设计范式，材料
发现和工程创新为技术进步开辟了新的领域， 包括
数据挖掘、机器学习[7-8]等。将大数据和机器学习相关
的技术集成， 可以将理论预测与微观自由度联系起
来加速区域材料的设计与合成。例如，集成实验衍射
数据、对称性统计反馈、基于密度泛函理论(density
functional theory, DFT)的优化算法，第一原理辅助结
构解析已成为一种新型自动预测晶体结构的混合方
法 [9]。 DFT 计算和计算相图(calculation of phasedia-
gram, CALPHAD) 的集成被认为是材料基因和材料
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图 2 固体润滑材料研究背景：(a~d)固体润滑材料在航天、航空、磁存储和精密制造上的应用，(e)新型润滑材料研发范式[19]

Fig.2 The research background of solid lubricants: (a~d) the applications of solid lubricants in astronautics, aeronautics, magnetic
storage and accurate manufacture, (e) the theoretical development stages for lubricants[19]

设计的主要部分 [10-12]，并已建成一个强大的数据驱
动的 ICME 材料开发框架[2,13]，该框架强调基于相物
理性质的数据库。 随着计算材料科学和计算能力的
迅速发展，集成多物理场模拟推动了热力学、动力
学、结构、缺陷和性质在多尺度中的预测，极大地加
速了材料数据库或存储库的发展[2, 11,14]。此外，通过集
成多尺度模拟，设计策略可以跨越从电子到相甚至
到产品的范围[10,13,15]，并且可以有效确立筛选目标候
选材料的原则和判据[2,11,16-18]。

卫星、飞船、星际探测器等航天工业的迅速发
展需要解决一系列润滑科学与技术问题。 大量机械
部件的失效与润滑有关，如图 2(a~b)所示[19]。这些运
动部件对润滑剂的共性要求是：在保证有较低摩擦
系数和足够长的耐磨寿命的同时具有足够低的蒸
汽压、较好的耐辐照性能、较宽的温度适用范围、较
好的防真空冷焊性能。 因此，润滑技术是空间运载
工具和飞行器安全可靠运行的关键技术，直接关系
到航天工程的成败。 我国自主研发的润滑技术和材
料在航天领域已得到大量应用[20]。 兰州化物所研究
制备了高性能物理气相沉积固体润滑薄膜材料，对
新型运载火箭的核心部件成功实施了有效润滑，保
障了长征七号运载火箭的成功发射。 如图 2(c)所示[19]，
在磁盘存储方面，为了减小磁头与磁盘滑移时的摩
擦和磨损，清华大学郑泉水团队提出了超润滑机械
硬盘技术[21-22]。 将磁头的润滑剂薄膜换成石墨烯及
将磁介质润滑层换成二维晶体材料， 提高磁存储。
在精密制造中，数控机床上的刀具能否减少受摩擦
力的影响，精确定位到指定位置加工零件，对于零
件尺寸的精密性具有重要意义，如图 2(d)所示[19]。值
得关注的是， 在我国从制造大国向制造强国迈进
中，支撑高端制造业发展润滑剂、润滑脂等材料，其

相关设计理论、制备技术、应用技术仍存在众多难
题 [23-25]。因而，发展长寿命、高可靠性润滑材料与技术
具有重要的理论意义和应用价值。

基于材料基因组理念， 摩擦学数据库的建立有
助于润滑材料的研发，缩短研发周期[26-27]。 在空间摩
擦学数据库建设方面，美国国家航空航天局 NASA、
欧洲空间摩擦学实验室、 日本航空与航天发展局和
俄罗斯宇航局等均建立了比较完善的空间摩擦学研
究系统，开展了比较深入、系统的基础研究，缩短了
研发成本和周期。 国内关于“润滑材料基因组”方面
已开展了系列相关的研究工作并取得了重要进展。
刘维民院士团队负责了由国家重点研发计划支持的
“润滑材料的基因组学研究与演示验证”项目，采用
材料基因工程方法，集成高通量计算及试验数据，构
建基于关系型数据库 MySQL 和非关系型数据库
MongoDB 的数据库平台，建立 Hypertext Preproces-
sor 与 MySQL /MongoDB 的连接， 实现数据库数据
格式的规范与共享、不同数据格式的存储与转换，满
足航空润滑材料高通量计算设计的需求[27]。 清华大
学摩擦学国家重点实验室， 基于向列相润滑分子作
用下薄膜润滑的有序模型， 利用微极流体理论模拟了
薄膜润滑的润滑特性，探求薄膜润滑的基本规律[28]。
中国科学院力学研究所非线性力学国家重点实验室
武作兵研究员在纪念摩檫学 40周年之际，提出了一
种将固体基体界面区的原子描述和远离界面的粗粒
化有限元描述组合起来的多次度方法， 计算所得的
剪应力曲线与全原子模拟结果完全相符[29]。其中，武
汉材料保护研究所， 李健研究员建立摩擦磨损与润
滑设计数据库，该数据库是“智能制造科学数据服务
平台”的组成部分之一[30]。以采集、整理、开发国内外
与摩擦、磨损、润滑相关的材料性能数据、摩擦学试
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图 3 Prandtl-Tomlinson(PT)模型中连续/黏滑转变原理：(a)一维 PT 模型示意图； (b)连续滑移机制，(c)单跳及多跳黏滑机制，
(d)滑移-摩擦力曲线反映连续、单跳及多跳滑移机制[34-35]

Fig.3 The transformation mechanism between smooth and stick-slip for the Prandtl-Tomlinson (PT) model: (a) schematic diagram of
the one-dimensional (1D) PT model, (b) continuous slip, (c) simple- and multijump stick-slip, (d) curve for the slid-friction force[34-35]

验数据、文献资料、成果资料、人才资料、产品资讯
等，创造网络服务环境，为机械设计、材料研究、润
滑工程、 摩擦学教学等等提供基于网络的技术支
持，为国家重大科研项目和政府部门决策提供摩擦
学相关依据。

基于材料基因工程关键技术，新材料研发范式
促进了润滑材料理论研究方法的发展，并将有助于
解决不同尺度下润滑机理和模型的系列难题，如图
2(e)所示。 例如，理论驱动的约化模型把复杂的摩擦
过程等效成物理模型，可反映大尺度问题并能与实
验结合，但大量简化不能深入地阐释界面信息。 广
泛应用于分子动力学和第一性原理计算的近真实
界面模型，可揭示界面物性对摩擦本质影响，但受
计算量限制无法为宏观实验提供有效信息。 最后是
机器学习建立摩擦性能参数模型，可高效设计筛选
材料，但可能会缺乏物理意义的解释。 因此，通过集
成材料基因工程高通量计算、高通量实验、数据库
技术等方法， 建立润滑材料设计-制备-评价-应用
的新型贯通式智能设计-智造-测试评价体系，将有
效缩短航天润滑材料的研制周期和成本，并成为国
际摩擦学领域的前沿研究课题。

1 润滑材料的经典物理理论和实验经
验模型
约化模型是从复杂的物理现象中抽象出物理

模型，只保留主要因素，能以非常清晰的形式展示
摩擦机理。 同时，其计算量小，可以模拟大尺度系
统。 由于约化模型对实际系统做了大量简化，只能

定性描述一般的摩擦行为， 无法像近真实原子界面
模型那样描述界面的化学性质、 构型等对摩擦的
影响[31-32]。摩擦约化模型主要是指 Prandtl-Tomlinson
(PT)模型、Frenkel-Kontorova(FK)模型及二者的扩展
形式[33]。
1.1 Prandtl-Tomlinson 摩擦理论模型

图 3 所示为一维 PT 模型，1 个质量为 m 的原
子通过 1个刚度为 k的弹簧与以恒定速度 ν 往前的
基座相连，并在一维周期晶格表面滑动[34-35]。 一维周
期晶格相当于基底， 滑移的单个原子等效滑移层所
有原子。 基底与单原子之间的相互作用用余弦周期
势函数表达， 单原子与滑块的相互作用由弹簧简谐
势表达，因而 PT模型的总势能函数[34]表示为：

V=Vlat+Vspr=-
E0

2 cos 2π
a xtip� �+ 12 k(xtip-xspr )2 (1)

式中，Vlat 为基底周期势能；Vspr 为弹簧基座弹性势
能；xspr为弹簧基座位移；xtip为单原子位移；a 为基底

晶格常数； E0

2
为势垒高度。 总势能函数的一阶导数

表示单原子运动至某一位置所受的力， 包括基底侧
向力 Flat和弹簧弹性力 Fspr，表示为[34,36]：

V′=Flat
FF+Fspr

FF= E0π
a sin 2π

a xtip� �+k(xtip-xspr ) (2)

Flat
FF = E0π

a sin 2π
a xtip� � (3)

Fspr
FF =-k(xtip-xspr) (4)

假设单原子以准静态方式运动， 则 V′=0， Flat
FF

= Fspr
FF 。 图 3(b)表示侧向力函数与弹性力函数始终

《铸造技术》02/2023 李佩璇，等：集成计算材料工程在固体润滑领域的应用 135· ·



图 4 Frenkel-Kontorova（FK）模型示意图：(a)一维 FK 模型，(b)一维 Frenkel-Kontorova-Tomlinson (FKT) 模型，(c)二维 FKT
模型[31]

Fig.4 Schematic diagram of the Frenkel-Kontorova (FK) model: (a) 1D FK model, (b) 1D FKT model, (c) 2D FKT[31]

相交，不存在相切情况，即 V″≠0，表明总势能函数
不存在凹凸函数拐点，没有能垒出现，单原子始终
是连续滑移。 图 3(c)表示侧向力函数与弹性力函数
存在相切情况，即在相切位置之前单原子沿总势能曲
线运动(stick)，当到达切点后原子由稳态变成非稳
态，之后跳至亚稳态(slip)，然后回到稳态。 滑移状态

的描述取决于 Flat
FF = Fspr

FF 有几个解，只有 1 个解时

总势能函数只有 1 个极小值，单原子呈连续滑移状
态。 有 2 个及以上解时，总势能极小值的个数随之
增多，单原子会从单跳过渡到多跳，从 1 个极小值
跳到近邻或更远的极小值。

由图 3 还可以看出， 当基底势函数一定时，弹

簧刚度不同， Flat
FF = Fspr

FF 解的个数可能不同，正如

图 3(c)中显示的是不同解个数对应的临界 ki。 通常
评估不同滑移状态转变，这个临界判据与弹性力函
数和侧向力函数的切线之比有关。 典型的连续滑
移-黏滑转变的判据为：

η= 2E0π2

ka2 (5)

当 η<1 时，V″>0，总势能函数只有唯一极小值，
单原子是连续滑移；当 η>1 时，总势能函数有不少
于 2个极小值，单原子是黏滑状态。 此临界值表明，
滑移面上有无能垒存在与基底周期势能幅值和驱
动力弹簧刚度有直接关联。PT模型可以用来解释大
部分原子力显微镜的实验结果。 同时，它还可以解
释摩擦的温度、速度、热振动、摩擦系数。 其拓展形
式主要是针对基底势函数优化，从而适合具体滑移
体系。 然而 PT模型存在 2个固有缺陷：①此类模型
只考虑了单个接触，无法评价界面公度性对摩擦的
影响；②没有考虑滑移层内部弹性对摩擦的影响。
1.2 Frenkel-Kontorova摩擦理论模型

图 4 是一维 FK 模型 [31]，由弹簧连接的一维原

子链在一维周期晶格表面以恒定速度运动。 这里假
设弹簧刚度为 1，一维周期晶格相当于基底，用三角
函数表达，则按某种顺序排布的一维原子链{uj}运
动到任意位置体系的总势能为[37-39]：

H=∑j[V(uj)+W(uj+1-uj)] (6)

V(u)= E0

(2π)2 [1-cos(2πu)] (7)

W(y)= 12 (y-μ)2 (8)

式中，uj 为第 j 个原子的位置；V (u) 为基底周期势
场；W(y)为一维原子链内部相邻原子间弹性势能；E0

为周期性势场幅值；y 为弹簧变形后的长度；μ 为弹
簧原始长度。 显然，弹性势场 W(y)趋向于原子间距
相等，而基底势场 V(u)促使原子位于能谷位置。 当
一维原子链周期(滑移层晶格参数)与基底势场的周
期(基底晶格参数)之比为无理数时，基底势场破坏
弹性势场作用，阻碍原子等间距，称这种现象为链原
子间距与基底周期长度竞争或基底对滑移层进行空
间调制。当这种竞争关系达到一个临界时，滑移层相
对于基底会发生脱钉圮钉扎转变，称为 Aubry转变。
这个转变类似 PT 模型，是在 FK模型中定义的连续
滑移圮黏滑转变。 Aubry用壳函数描述原子链从一
个基态变换至下一个基态的过程。 给 ω 定值，存在
Ec当 E0<Ec时壳函数连续，表明滑移无需克服能垒，
是连续滑移。反之，则是粘滑。每一个无理数 ω都存

在一个 Ec。 前期研究表明， 当 ω= 5姨 +1
2

时，Ec最

大，接近于 1。 这里假定基底势场周期和一维原子链
刚度都是 1。通常 ω表示界面结构非公度性，即滑移
层与基底晶格参数之比。而临界值 Ec也是由基底势
场幅值 E0与滑移层刚度 k之比决定。若 E0垌k，原子
uj位于基底峰值的下一刻， 弹性势能增加速率远小
于基底势能减小速率，峰值位置无原子稳定存在，壳

Vol.44 No.02
Feb. 2023FOUNDRY TECHNOLOGY136· ·



图 5 摩尔纹超晶格背景介绍：(a)主要形成方式有异质界面、转角、平面应变，(b) MSL的物理性质，(c)在先进材料领域的应用，
(d)结构超滑机制示意图，公度结构(左)，非公度结构(右)，(e)结构超滑研究的标志性进展成果[43, 45-49,55-60]

Fig.5 The background of the moiré superlattice: (a) the origin of the moiré superlattice, including the heterointerface, twist and plane
strain, (b) the physical properties of the moiré superlattice, (c) the applications of the moiré superlattice in developing advanced

materials, (d) illustrations of commensurate (left) and incommensurate (right) states, (e) the major milestones in structural
superlubricity research[43, 45-49,55-60]

函数不连续，出现能垒。这里为区别 Ec，用 λc代表一
般情况。 可见 FK模型定义的连续滑移圮黏滑转变
判据是体系界面错配度、 基底势场幅值和滑移层
刚度的函数，即 λc=λc(ω, E0, k)。

2 原子尺度模拟计算润滑材料

摩尔纹超晶格结构 (moiré superlattice, MSL)是
由二维材料界面晶格参数本征错配或界面转角产
生具有周期性势场的结构[40-42]，可改变原始的电子分
布、能带结构、原子间作用力，在光学、超导、磁性和量
子霍尔效应等领域都有特殊优势[43-48]，如图 5(a~c)所
示。 二维材料是天然的润滑材料，但传统的润滑机
制都是依靠材料本征结构和化学性质，达到的润滑
效果有限 。 结构超滑是二维材料体系中形成了
MSL，摩擦系数在 0.001 以下，由于层间错配抵消滑
移过程中的侧向力，消除接触面结构自锁，从而实现
摩擦系数降低甚至为 0，如图 5(d)所示。 它是从人为
设计界面、建立 MSL角度实现降低摩擦系数，其定
义了一种新型的二维材料润滑模式[49-52]。

图 5(e)展示了从 1990 年 Hirano[53]数学理论预
测到 2004 年 Dienwiebel[52]实验首次实现的相关进
展，但之后由于实验条件要求苛刻，对结构超滑的
研究很少。 直到 2012 年，清华大学郑泉水[54]设计自
缩回实验，克服了介观尺度和非真空的问题。 其中，
大部分科学问题的研究都经历了发现新现象、揭示
内在机制和应用实际 3 个阶段，而结构超滑的研究
正在经历前两个阶段。 尽管目前还没有明确的结构
超滑机制，一些实验结果不能用已有理论进行解释，
但是过去 10年在机制研究方面已有重大突破，将获

得实际应用 。 2020 年清华大学雒建斌团队提出
“Superlubritive Engineering”的概念 [51]，将结构超滑
的概念、机制、材料与工程环境结合，发展新的结构
超滑理论和技术是从实验室走向工程化的第一步，
也是翘首可盼的重要研究领域。
2.1 高通量摩尔纹超晶格结构建模方法

MSL结构是一种人为设计的结构，目前可以实
现旋转结构的常用软件和脚本包有：OVITO、VASP-
KIT、ATMOSK。 但是它们都只能旋转，不能生成单
胞或提供筛选单胞的信息，也不能实现高通量建模。
基于重合点阵理论[61-63]，本研究团队开发了 2D 材料
MSL高通量建模算法[12]，如图 6 所示。 同质材料转
角 MSL结构算法在旋转结构的基础上， 可以筛选
有完美重合点的近似角度，并且生成适用于建模软
件的真实和近似角度 VASP和 lammps文件。 同时，
还提供了真实和近似角度的重合点原子信息。 该算
法中原子坐标精确到小数点后 8 位，角度精确到小
数点后 1 位，重合点定义可自行设置精度。 批量输
出时，平均每个结构耗时 8 s。另外，程度参数输入和
结构输出都有界面提示语，方便用户灵活使用。 且
该算法性能稳定，符合用户要求。 算法可以同时得
到真实角度和在设定误差范围内的近似角度。 真实
角度的结构重合点精度较低，但这符合有各种缺陷
存在和考虑晶格振动因素下的材料结构。 近似角度
是在不考虑前面实际情况的前提下，单胞中存在数
学上完美重合点的结构，这为寻找真实角度的单胞
大小和调整边界原子位置提供参考。
2.2 结构超滑机制的研究进展

MSL 结构产生特殊的物理性质可以用通过构
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图 6 二维材料 MSL高通量建模算法：(a)算法功能，(b)算法流程结构
Fig.6 A high-throughput modelling code for MSL in two-dimensional materials: (a) the functions, (b)framework of this code

建近真实原子界面模型， 采用分子动力学和第一性
原理计算来描述，比如滑移过程中层间相互作用、界
面原子重排列、电子能带结构变化等。 近些年来，原
子尺度模拟研究超滑机制取得了重要进展， 对实现
结构超滑所需的界面条件有了进一步认知。

一方面，当把纳米尺度 MSL作为结构体系中最
小超滑单元时，可建立 MSL几何结构与外界因素关
系。 这类研究基于 MSL 的存在可以抵消滑移界面
层间侧向力，避免结构自锁，降低摩擦力的理论。 比
如，模拟石墨烯滑片在发生平面应变的基底上滑移，
首次发现摩擦力随基底平面应变的增加而非单调减
小，并认为这个现象是与滑片面积和 MSL尺寸相对
大小有关[64]。类似地，在异质界面金-石墨烯体系中，
相同接触面积，层间转角 12.5°与 8°对应的 MSL 尺
寸不同。前者 MSL周期在边界处完整，可实现超滑，
而后者在边界处只有一半 MSL 会产生边界钉扎效
应，摩擦力增大[65]。 同时，滑移层运动轨迹不会按作
用力方向移动，而是沿基底晶格位向发生自锁，MSL
结构可以调控运动轨迹。 由于 MSL 使层间范德华
作用力重叠，改变滑移面势能和最小滑移路径[66]。当
滑移层与基底都不固定时， 滑移层的移动可使基底沿
正交方向移动， 且相对运动快慢与MSL尺寸有关[67]。
综上，以最小 MSL结构为研究单元，可以直观、简洁
地获得摩擦力与外界因素的关系， 但其不能从本质
解释结构超滑机制， 对一些层间错配但仍有较大
摩擦力的现象解释缺乏直接证据。

另一方面，从 MSL的物理本质和二维材料作为
润滑材料的核心参量范德华力入手，研究 MSL对层
间相互作用的影响，可揭示结构超滑的内在机理。已
有研究表明，MSL尺寸越大、AA区域越多， 二维材
料在靠近费米面附近的能带越趋于扁平， 表明电子
在层内局域化分布越明显[68-69]，晶格畸变越严重，发
生原子层变形，改变界面原子共价键极性和层间距，

进而改变层间相互作用。 典型的调控层间相互作用
力的方法有如下 3种： ①层间电荷密度可反映层间
交互作用。 Lu[70]建立了滑移过程中层间电荷密度波
动面与滑移面势能之间的对应关系， 发现滑移面势
能与层间侧向力变化趋势一致， 进而建立起微观电
荷密度与宏观侧向力的关系。类似地，异质界面体系
MoS2/石墨烯相比同质对应的同质结构 MoS2/MoS2、
石墨烯/石墨烯，滑移过程中层间电荷密度几乎没
有变化，其滑移面势垒最低，摩擦力最小 [71]。 ②界
面原子化学键极性可调控层间范德华力。 外界条件
改变极性。逐步提升垂直平面的载荷，可使界面区域
电荷极化、反向分布，改变层间相互作用，使原子层
经历起伏变形、平坦到反向起伏变形[72]。 氟化石墨烯
中 C-F键电负性比石墨烯中 C-C 键的电负性强，层
间电荷密度低，范德华力弱，摩擦系数低。 从本征结
构改变极性，原子层内掺杂其他元素调控范德华力[73]。
氮元素掺杂石墨烯后层间距增加，界面结合能减弱，
摩擦力降低[74]。 同时，p-型掺杂均会削弱范德华力且
掺杂元素的浓度也会不同程度的影响范德华力 。
③改变电子能带结构。 双层黑磷体系中层间相对滑
移到不同位置 [75]，禁带宽度不同，通过额外注入电
子-空穴载流子，平衡滑移过程中的禁带宽度变化，
发现滑移面的能垒消失。

本团队提出数据驱动的集成计算材料工程 ，在
摩擦润滑领域， 展开了大量基于第一性原理计算的
润滑机制研究。采用第一性原理计算，从晶格畸变角
度研究了同异质过渡族金属硫化物(transition metal
dichalcogenide, TMD)界面 MSL 尺寸、掺杂类型、化
学键极性、 能带结构对原子尺度界面变形和摩擦的
影响机制。基于重合点阵理论，建立近真实界面原子
模型。 以典型 2D 润滑材料 MoS2为例[76]，计算 3 个
转角 MSL(13.17°、21.79°和 32.2°)界面结构。 同时，
考虑到材料的耐磨性和抗氧化性，以 21.79°和 0°为
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图 7 晶格畸变调控(Mo,X)S2 (X=Al, Ti, V, Cr)结构超滑的机制[76]

Fig.7 Mechanism of lattice distortions modulating the superlubricity of (Mo,X)S2(X=Al, Ti, V, Cr)[76]

基体分别掺杂 Al、Ti、V、Cr原子。结果表明，MSL尺
寸、掺杂类型和电负性差可产生不同效果的晶格畸
变，打破了范德华力与排斥力的平衡，使得电子重
新分布，原子层发生周期性起伏变形。由层间距和层
间电子密度的变化，可预测润滑性变化趋势为 (Mo,
Al)S2<(Mo,Cr)S2<MoS2<(Mo,V)S2<(Mo,Ti)S2，与实验
结果一致，如图 7所示。 同时，从能带理论的角度解
释了晶格畸变对单层变形的影响， 发现能带展宽与
变形成指数关系、与层间距成正比关系。

在同质转角 MSL界面基础上，本团队还研究了
转角异质界面 MoS2/MoSe2结构超滑的物理机制[77]。
图 8(a~b)中局部电子重新分布和晶格畸变引起的轨
道杂化导致能带改变， 反映在不同界面转角下布里
渊区高对称点的特殊位置和原子轨道波函数的占
据。 摩尔势能可以周期性调控层间相互作用， 进而
改变滑移面势垒。 通过拟合层间电荷密度的波动与
滑动位移曲线， 发现在正弦函数关系中拟合幅值参
数 α 与电子结构和滑移能垒之间的经验关系，用于
预测和评价 2D材料的润滑性能。 已有研究从能带
结构 [78-80]、L-J 势函数模型 [81]、经验三角函数模型 [82-83]

角度，建立摩尔势与特定物理参数的函数关系。本工作
中 α代表层间键合电子密度(bonding charge density,
Δρ)的幅值，与摩尔势受界面组成和转角影响。 分析
不同界面取向的 MoS2/MoSe2 异质界面和 MoS2 同
质界面表面势能图和最小能量滑移路径。 一方面，
对于相同的界面组成， 未转角比转角的滑移面能垒

要高，并且随 MSL尺寸的减小，能垒降低。比如沿最
小能量滑移路径上 21.79°的能垒最高，13.17°的最
低。这说明 MSL晶格畸变越大、α值越高，产生滑移
面上能垒越高。 另一方面，对于同一转角，异质界面
层间 α幅值比同质界面小，其能垒更低。 因而，层间
Δρ幅值 α与滑移能垒成正相关。 本工作中，摩尔势
从层间 Δρ 周期性波动推导而来，α 可以作为建立
电子结构与摩擦性能关系的中间桥梁。 图 8(c)为以
转角和 VBE 展宽为自变量的 α 函数关系， 如下式
所示：

α=0.64+ 43

e
θ
60 + 100Ewid

7! " (9)

式中，θ为界面转角；Ewid为靠近带隙的价带展宽。 α
与 VBE展宽是反比例关系， 与转角是非单调关系。
对于同一界面组成 VBE展宽值在相同范围。这些说
明，VBE越扁平、MSL越小，对应的 α越低。 通过分
析能量势垒随带隙和转角变化趋势，揭示了 MSL对
结构超滑本质影响， 并为加速开发具有优异摩擦学
性能的先进材料奠定基础。

3 基于数据驱动的机器学习模型设计
先进润滑材料
材料数据库是 MGI 相互融合的三大创新平台

之一，大数据技术是 MGI的关键技术之一。 第四范
式中对海量数据的收集、传输、存储和使用即为大数
据技术。数据挖掘技术构建一个识别出有效的、潜在
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图 8 转角 21.79° MoS2/MoSe2界面 Mo 原子能带结构：(a) d 轨道投影能带图，(b)能带分解电荷密度图，ρ=0.002 5 e-1·A觷 -3，
(c)以转角和能带展宽为变量的键合电子密度波动幅值 α 的拟合函数[77]

Fig.8 The band structures for MoS2/MoSe2 with a twist angle of 21.79°: (a) the d orbit-projected band structures (OPBS), (b) band

decomposed charge density, ρ=0.002 5 e-1·A觷 -3, (c) α of fitting sinusoid interlayer Δρ with the variations of twist angle and band
edge width[77]

有用的、 最终可理解的数据的过程， 称为其核心技
术， 包括数据库技术和机器学习。 数据管理技术重
点包括高效存储和处理， 数据分析技术侧重从数据
中获取知识。 机器学习是从原始数据中提取模式的
能力，通过基于数据的算法，理解和学习物理系统内
部各种现象、关联、规律的能力，可以构建出在复杂
实际环境下运行的人工智能系统。 机器学习在新材
料研发中应用 4 种基本技术：回归、分类、聚类和降
维[86-87]。 其新材料研发的目的主要有 3种：①数据直
接建模， 如构件成分-组织-工艺-性能内禀关系及
设计[88]；②物理学机理研究，如成分对性能的影响机
理、组织形成机制、新合金发现等 [89]；③工艺设计与
过程优化，机器学习辅助工艺参数设计、复杂工艺过
程建模[90]。数据直接回归建模分析，一般适合于规律
研究，实现成分优化设计、性能预测等，但难以阐明
影响机理[91]。在此基础上，关于影响机理的机器学习
对于新合金发现、 组织形成机理探索和优化具有重
要意义。其原理是通过特征量的分析，研究各变量对
性能的影响机理，找出最核心的特征参量，进而建立
基本特征量-性能关系模型。 本团队基于第一性原
理计算， 初步对多组元钛基合金建立数据库并进行
深度机器学习[92]，通过径向基核函数的支持向量机
法对数据集的替代回归模型进行训练， 发现电子功

函数在钛基合金的成分设计和力学性能评价中起重
要作用， 提出了综合各种强化机制的合金设计新方
法，并得到了实验验证。

图 9(a)展示了摩擦学的研究内容，主要包括摩
擦、磨损、润滑，涉及到的学科有材料科学、物理、化
学和计算机及信息学[84,93]。并且每一门学科在摩擦领
域发挥的作用各具特色，如修饰表面化学特征、计算
摩擦理论模型等。 这些特征参数的总体称为摩擦信
息学，构成摩擦数据库。机器学习研究摩擦学的逻辑
如图 9(b)所示，首先输入材料的 3 方面信息作为训
练数据包括：①材料的结构、表面性质等基本特征；
②温度、层厚等实验数据；③各种摩擦理论模型。 然
后， 采用监督或非监督学习方法对机器学习模型进
行训练。 最后，输出多个摩擦学性质参数，如摩擦系
数、服役极限温度等。通过对输入数据进行不同思路
的处理， 会对机器学习的输出结果产生不同的物理
学机制解释[85,94-96]。 目前，机器学习在摩擦学方面的
研究主要有润滑和磨损 2个方面，如图 10所示。 在
润滑方面，Fronzi[97]建立了 1800 万种范德华层状结
构材料数据库， 包括 DFT 计算结果和空间结构参
数，通过遗传算法和 LASS 回归算法筛选 DFT 关键
参量， 利用聚类法选择用于训练模型的有代表性的
空间结构，然后用 BNN 方法进行机器学习，获得基
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图 10 机器学习研究材料的润滑和磨损性质：(a)协方差矩阵图表示成对二维材料之间的性质相关性和预测初始滑移时表面最
大能垒，(b)多种机器学习模型预测 Al和 MoS2的摩擦力，(c)结合混合卷积神经网络(CNN)与迁移学习(TL)和支持向量机

(SVM)法区分四种磨损碎屑，(d)支持向量机回归法预测硼酸盐和磷酸盐的磨损体积[100-101,105,107]

Fig.10 Machine learning (ML) studying the lubricity and wear of solid materials: (a) covariance matrix map representing the pairwise
correlations among the selected 2D materials and the maximum energy barrier values predicted by Bayesian modelling and transfer
learning techniques, (b) the friction forces of Al and MoS2 evaluated by various ML models, (c) a hybrid convolution neural network
(CNN) used with transfer learning (TL) and support vector machine (SVM) to classify four types of wear debris, (d) predicted wear

volume of borosilicate glass and phosphate glass using the SVM algorithm[100-101,105,107]

图 9 数据驱动的摩擦研究：(a)摩擦学的研究内容，(b)机器学习方法预测摩擦性能的主要步骤和参数[84-85]

Fig.9 Data-driven research of tribology: (a) illustration of current tribology research, (b) the main steps and parameters related to
machine learning to predict the tribological performance[84-85]
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图 11 高通量制备和测试表征耐磨损润滑材料：(a~b)制备，(c~d)测试[108-111]

Fig.11 High throughput preparation, synthesisand measurement wear-resistance lubricants: (a~b) preparation and synthesis,
(c~d)measurement, various key components in (d) containing 1-friction/wear head, 2-normal load cell, 3-adhesion head, 4-robotic arm,

5-probe hopper, 6-linear actuator, 7-x-y positioning stage, 8-lateral load cell, and 9-vacuumed sample stage[108-111]

于层间相互作用和原子层弹性模量原则设计润滑材
料的方法。 Torres[98]和 Peterson[99]分别用高斯回归
(Gaussian process regression, GPR) 和神经网络(neu-
ral network, NN) 机器学习的方法加速传统 NEB 方
法在滑移面鞍点的寻找并保持能垒精度， 便于纳米
尺度摩擦行为分析。 Baboukani等[100]对 15种二维材
料进行两两组合， 研究每对组合中影响滑移面势能
相关的 7 个性质的线性相关性， 发现 TMD 组合相
关性强，可用于预测接近材料的润滑性能。 Marko[101]

采用随机森林、支持向量回归等多种机器学习方法，
从小数据样本中预测 Al和 MoS2的摩擦力[101]。 类似
地，机器学习也可以用来预测高熵合金[102]和复合材
料[103]的摩擦性能。 在磨损方面，Hasan[104]采用 5种机
器学习的方法研究了铝合金摩擦性能与材料本征性
质的关系， 并发现随机森林法对铝合金磨损速率的
预测好于其他 4种。 借助磨粒状态来分析磨损机制
是一种有效的方法， 为了高效准确的磨粒类型进行
分类，Peng[105]将卷积神经网络 (convolutional neural
networks, CNN)与迁移学习(transfer learning, TL)和
支持向量机（support vector machine，SVM）结合使用
对磨粒进行图像识别，提取关键特征，区分剪切、疲
劳、球状、滑移 4种颗粒。 Gangwar[106]研究了载荷、滑
移速度、滑动距离、组成成分两两组合对磨损率的影
响。 Qiao[107]同时考虑了机械和化学对磨损体积的影
响，对比多个机器学习模型，发现在预测磨损体积精

度方面最好的是人工神经网络。

4 高通量制备和测试表征润滑薄膜

材料高通量制备是采用特定设计的装置快速获
得大量样品，缩短实验时间、提高制备效率，实现单
次制备多组合多成分的样品。 高通量沉积润滑涂层
材料常采用共沉积法，即多个沉积靶同时工作，通过
调整沉积靶与目标靶之前的距离和角度及施加上的
功率，确定目标靶上沉积涂层的成分组成和梯度，其
原理如图 11(a)所示[108]。磁控溅射镀膜是利用溅射效
应，使高能量的粒子轰击靶材表面，靶原子逸出后沿
特定方向进行移动，最终沉积在衬底上，形成薄膜。
图 11(b)为多元金属拼接靶材磁控溅射制备掺杂摩
擦薄膜设备[109]。 以 MoS2掺杂 Nb、Cr、V、Ti和 Al原
子为例， 使用该设备可一次性制备 200多个不同掺
杂比例的薄膜样本。 图中 Si 基目标靶材 PartⅠ和
PartⅡ位于拼接靶材和纯 MoS2中间， 并固定间距。
其上可人为划分 1 cm×1 cm栅格用于区分不同浓度
的沉积样本。 在氩气气氛中， 匀速转动目标靶 Part
Ⅰ和 PartⅡ，通过磁控溅射将不同金属元素和纯的
MoS2沉积到目标靶上。 根据元素种类调节功率，使
沉积到目标靶上的元素总量接近。 从图 11(b)可知，
由于金属元素在空间上的分布差异， 沉积在薄膜上
的局域浓度随位置而变化。 Nb和 Cr在 PartⅠ上含
量较大，而 V和 Al 在 PartⅡ上比例较大。 因此，这
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4- 机械臂；5- 传输探针装置

6- 线性致动器；7-x-y 定位器
8-横向载荷单元
9-真空样品室
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将沉积过程中拼接靶均匀性差的缺点转化为高通量
制备多浓度掺杂薄膜样本的优势， 可用于研究掺杂
元素种类和含量对摩擦性能的影响。

润滑薄膜的材料高通量测试表征主要是指对制
备好的材料样品进行原位、 实时地观察和表征材料
的响应变化情况。图 11(c)为高通量测试摩擦力设
备 [110]。 机械臂前端为一个直径 9.5 mm 的钢球作为
探头，与试样表面接触，以 2 mm/s 速度匀速平行于
试样表面平移。 其后端连接着法向力和牵引力数据
采集装置，数据采集速率为 1 000 Hz。摩擦系数根据
摩擦力与法向载荷的比值获得， 其中摩擦力与匀速
运动时牵引力数值相等。 摩擦系数每 2min测试 1次，
直到探头走完整个样品为止。图 11(d)也是高能量测
试装置，原理与图 11(c)类似，不同的是这个装置可
以同时表征磨损、黏着力、动态和静态摩擦系数[111]。

5 结论与展望

本文综述了 ICME在理论驱动、 计算驱动和数
据驱动 3 个阶段对固体润滑材料发挥的重要作用。
经典的摩擦理论模型从复杂的摩擦现象中提取出宏
观参量，等效成物理约化模型，或可解释原子力显微
镜的结果，或可考虑速度、温度的影响，或可引入材
料本征参数的影响，可为实验提供有效信息。 与 PT
模型相比，FK模型引入了界面的公度性因素， 进一
步考察了界面弹性与界面间相互作用对体系润滑的
影响。但对于结构超滑产生的摩尔纹错配，这种情况
如何刻画体系的非公度性、 错配后界面刚度还能否
用原子间弹性作用力表达等问题仍需要进一步研
究。 另外，2 种模型无法提供更进一步的细节信息，
如特定界面间的相互作用随公度、力场变化关系，此
时就需要近真实原子界面模型辅助。 近真实原子界
面模型是构建摩擦纳米尺度界面， 采用分子动力学
和第一性原理计算，描述滑移过程中层间相互作用、
界面原子重排列、电子能带结构变化等，从滑移面势
能、 层间电荷密度波动和电子能带结构变化 3个角
度与纳米摩擦建立联系， 解释电子结构调控层间范
德华力，进而产生结构超滑的微观机制。 但是，目前
该尺度模拟还缺乏具有可解释的数学模型， 未找到
影响润滑材料的关系物理量， 从理论转向实验和工
程应用仍有较大的研究空间。 机器学习与第一性原
理、实验的集成可进行成分-结构-工艺/性能关系的
研究，并指导材料设计。 对于微观物理机制研究，机
器学习不仅可以减小第一性原理的计算， 还可以评
估影响因素间的相关性。值得注意的是，目前关于摩
尔纹结构超滑的机器学习还鲜有报道， 其对微观机

制和新材料高效设计意义重大。
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