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摘    要    利用分子动力学模拟研究了 WC–Co 硬质合金在不同条件下的摩擦过程，分析了晶粒尺寸、摩擦载荷和滑动速率等因

素对硬质合金摩擦磨损行为的影响，从原子尺度揭示了硬质合金发生摩擦磨损的微观机制。结果表明，随晶粒尺寸增大，相比

于晶粒转动，Co 相和 WC 中的位错滑移逐渐在摩擦引起的塑性变形机制中起主导作用。摩擦载荷增大会导致易变形的 Co 粘结

相被挤出表面而首先去除，通过减小晶粒尺寸可以抑制 Co 相的挤出–磨损机制，进而提高硬质合金的抗滑动磨损性能。滑动速

率升高会降低磨损速率，主要原因是在高速滑动过程中，亚表层各相中位错的形核扩展缺乏持续的驱动应力，位错密度较低，

WC 不易发生断裂，Co 相被挤出表面造成的磨损程度明显减轻。
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分类号    TG142.71

Molecular dynamics simulation on friction and wear behavior of WC–Co

cemented carbides

LOU He-zi1,2), WANG Hai-bin1,2)✉, LIU Xue-mei1,2), LÜ Hao1,2), LIU Chao3), LIN Liang-liang3), 
WANG Ming-sheng3), SONG Xiao-yan1,2)✉

1) Faculty of Materials and Manufacturing, Beijing University of Technology, Beijing 100124, China

2) Key Laboratory of Advanced Functional Materials, Ministry of Education of China, Beijing University of Technology, Beijing 100124, China

3) Xiamen Tungsten Co., Ltd., Xiamen 361009, China

✉Corresponding author, E-mail: whb@bjut.edu.cn (WANG H B); xysong@bjut.edu.cn (SONG X Y)

ABSTRACT    The  friction  process  of  the  WC–Co  cemented  carbides  in  the  different  conditions  was  investigated  by  molecular

dynamics simulation in this work. The effects of grain size, friction load, and sliding velocity on the friction and wear behavior of the

cemented  carbides  were  analyzed.  The  friction  and  wear  microscopic  mechanism  of  the  cemented  carbides  in  the  atomic  scale  was

revealed.  The  results  show that,  with  the  increase  of  grain  size,  the  dislocation  slip  in  the  Co  and  WC phases  gradually  plays  more

important role in the friction-induced plastic deformation mechanism rather than the grain rotation. The increase of friction load may

lead  to  the  deformable  Co  bonding  phase  being  extruded  from  the  surface  and  removed  first.  Nonetheless,  the  extrusion-wear

mechanism of the Co phase can be suppressed by reducing the WC grain size, and the sliding wear resistance of the cemented carbides 
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can be improved. Besides, the increase of sliding rate may reduce the wear rate. The main reason is that, in the process of high-speed

sliding, the nucleation and expansion of dislocation in each phase of the subsurface layer lacks the continuous driving stress, and the

dislocation  density  is  low.  Therefore,  WC is  difficult  to  fracture,  and  the  wear  degree  caused  by  Co  phase  being  extruded  from the

surface is significantly reduced.
KEY WORDS    cemented carbides; molecular dynamics simulation; plastic deformation; dislocation; friction; wear

 

通过粉末冶金工艺制造的 WC–Co 硬质合金具

有高硬度、高强度、良好的韧性和优异的耐磨性，

作为坯料被广泛用于加工金属切削刀具、矿山开采

工具、耐磨零部件等[1‒3]。此外，也常利用热喷涂

技术将 WC–Co 粉末沉积于金属表面形成涂层，为

基体材料提供表面耐磨、耐蚀防护[4‒6]。这两类应

用均要求 WC–Co 材料具有高的耐磨性，因此深入

理解其摩擦磨损机制对于研发具有更强耐磨性能的

硬质合金材料具有重要的指导意义。

目前，一些实验研究工作从微观层面揭示了

WC–Co 材料的摩擦磨损机制。通常可在磨损轨迹

上观察到沟槽、凹坑等[7]，在反复摩擦的磨损表面

还可能有氧化膜[8‒9] 的存在。这些沟槽和凹坑是由

于 WC–Co 材料局部发生了一定程度的塑性变形，

粘结相 Co 受压变形被挤出表面，进而被磨削掉，

以及 WC 颗粒失去支撑作用而在摩擦力作用下被

拔出形成的。在反复滑动摩擦过程中，已脱落的

WC/Co 磨屑会被进一步粉碎成超细和纳米级颗粒，

并在摩擦热作用下氧化为 WO3 和 CoWO4，形成鳞

片状的氧化层。对于因缺碳而脆性较大的 WC–Co
材料，在磨损表面上可以观察到细长裂纹 [10] 的存

在。单个 WC 晶粒中塑性应变的累积会导致其发

生穿晶断裂[11]，在反复的挤压摩擦下进一步破碎成

细小的颗粒。同时，摩擦过程中 WC/WC 晶界和

WC/Co 相界的断裂[12] 也是硬质合金材料磨损失效

的重要原因。

在实际应用过程中，WC–Co 材料的晶粒尺寸、

所承受的压力载荷、摩擦副滑动速率等因素均会对

其摩擦行为和耐磨损性能产生影响。研究结果显示，

在不同形式的摩擦过程中，硬质合金的磨损速率与

其晶粒尺寸的关系并不都是单调的。例如，其抗滑

动磨损性能随晶粒尺寸减小是逐渐增强的，但抗磨

粒磨损性能随晶粒尺寸减小是先增强后降低。压力

载荷对硬质合金磨损速率的影响基本一致，即随载

荷增加，磨损速率逐渐升高。而硬质合金与摩擦副

的相对滑动速率对其磨损速率的影响则研究较少，

有报道认为磨损速率随相对滑动速率的升高而降

低[13]。关于这些参数的影响，在实验研究方面已经

取得了较多的进展[14‒17]，但受实验观测技术的限制，

对上述磨损现象内在的作用机制缺乏深入理解。

分子动力学模拟 [18] 作为一种依靠经验的势函

数模型来描述分子/原子间相互作用的方法，在揭

示金属[19‒21] 以及石墨烯[22] 等二维材料的摩擦磨损

机制方面已经获得了较好的应用。相关模拟研究认

为，摩擦过程中材料的变形是由于接触区域内的弹

性变形、原子非晶化和位错滑移运动而产生的[23]。

摩擦参数作为影响摩擦行为和耐磨性能的重要因素，

已有研究利用分子动力学模拟开展了这方面的工作。

在对晶体铜的分子动力学模拟研究中发现，摩擦条

件的改变会对材料亚表层缺陷的规模和种类会产生

重要影响[24]。这种模拟方法可从原子尺度对摩擦磨

损过程进行深入解析。鉴于此，本文采用分子动力

学模拟方法研究 WC–Co 硬质合金的摩擦学行为和

微观磨损机制。通过改变模型中 WC 的晶粒尺寸、

施加载荷和摩擦副的滑动速率等参数，深入理解

WC–Co 材料发生磨损失效的根本原因。

 1    模拟方法

采用 Voronoi 方法建立了 WC 平均晶粒尺寸分

别为 5 nm 和 12 nm 的多晶 WC–Co 模型，其中 Co
质量分数设定为 12%，如图 1 所示。首先，利用开

放式可视化工具 OVITO 软件 [25] 将单晶 WC 和 Co
块体进行组合和周期性重复，得到 WC–Co 组合块

体；然后，利用 Atomeye 软件中的 Voronoi 方法生

成多晶模型，其中晶粒的取向是随机得到的；最后，

将建立的半球形金刚石压头和 WC–Co 多晶块体进

行组合得到摩擦模拟模型。图 1 示出了典型的模型

结构图， 5  nm 和 12  nm 多晶模型的尺寸均为

40.00 nm×15.05 nm×15.00 nm，作为摩擦副的金刚

石球形压头的直径为 8 nm。该 WC–Co 模型被划分

为牛顿层、恒温层和固定层，分别起到模拟受力运

动、控温和刚性支撑的作用。在模拟之前，需要对

整个系统弛豫 50 ps 以达到平衡。首先，对压头向

下施加一定的法向载荷，使其与 WC–Co 表面发生

接触并逐渐压入 2 nm 深度；随后，金刚石压头以

恒定的速率沿 X 方向滑动，对 WC–Co 产生摩擦作
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用，滑动摩擦距离为 15 nm。整个摩擦过程中，压

头上方施加了恒定的法向载荷。

 
 

Co

WC

OVITO

W

C

Co

Z
Y

X

Atomeye
金刚石
压头

牛顿层

恒温层
固定层

Voronoi

图 1    用于分子动力学模拟摩擦过程的多晶 WC–12%Co 模

型建立过程

Fig.1    Modeling process of the polycrystalline WC–12%Co for

the molecular dynamics simulation of friction process
 

 
采用开源程序 Lammps[26]（Large-scale atomic/

molecular  massively parallel  simulator）进行上述摩

擦过程的分子动力学模拟计算。在模拟中采用 1 fs
的时间步长，利用 Velocity-Verlet 算法[27] 进行原子

运动方程的求解。整个系统设置为 NVT 系综，并

在恒温层采用 Langevin 控温法使系统温度保持在

300 K 左右。在模型的 X、Y 方向上设置周期性边

界条件，Z 方向上设置自由边界条件。针对本文的

W–C–Co 体系，利用 Tersoff 势函数 [28‒30] 来描述模

拟过程中金刚石压头与 WC–Co 硬质合金基体中原

子之间的相互作用，利用 OVITO 软件进行模拟数

据的可视化分析，可以直观地展示位错等晶体缺陷。

 2    结果与讨论

 2.1    WC晶粒尺寸的影响

图 2（a）和图 2（b）分别示出了平均晶粒尺

寸为 5 nm 的 WC–Co 硬质合金在摩擦前后各相结

构变化情况，通过 OVITO 软件中的 PTM 方法着色，

红色原子代表密排六方（hexagonal  close-packed，
HCP）结构的 WC，绿色原子代表面心立方（face-
centered cubic，FCC）结构的 Co，晶界和变形区的

原子为白色。由图 2 可以看出，在半球形金刚石压

头的挤压和滑动摩擦作用下，靠近表面区域的

WC 晶粒发生了一定程度的转动，晶界附近未知结

构原子数量明显增加，晶界增宽。在 Co 粘结相中

可观察到一定的位错运动，而 WC 由于晶粒尺寸

较小，晶粒内部没有足够的空间发生位错的增殖和

滑移，因此在 WC 晶粒中未观察到明显的位错或

层错。图 2（c）为摩擦后不同区域的剪切应变分

布，可直观显示其内部的塑性变形程度，可以观察

到表面接触区域和亚表层中 Co 相区以及晶界/相界

处的残余塑性应变程度较高，表明 WC–Co 合金在

当前的摩擦力作用下，亚表层区域的 WC 仅发生

了弹性变形，但是造成了某些 Co 相及界面区的塑

 

(a)

(c)

WC Co

WC
WCCo

(d)

13°

1

剪切应变

0

(b)

图 2    平均晶粒尺寸为 5 nm 的 WC–Co 硬质合金摩擦初始（a）和结束（b）的模拟组织以及摩擦结束后的剪切应变分布（c）

和摩擦过程中 WC 晶粒通过转动协调塑性变形（d），其中原子位移矢量显示其运动方向

Fig.2    Simulated microstructure of the WC–Co cemented carbides with the mean grain size of 5 nm at the beginning (a) and the end

(b) of the friction process,  the shear strain distribution at the end of friction (c),  and the plasticity coordination by WC grain rotation

during the friction process (d), where the displacement vector of atoms indicates the moving direction
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性应变响应，如图 2（a）和图 2（c）中标记的 Co
晶粒。在摩擦过程中，还观察到较多的 WC 晶粒

发生转动，如图 2（a）～图 2（c）中标记的 WC
晶粒，从其高倍图中可观察到晶内原子具有明显的

定向移动趋势，相对于图 2（a）中的初始位置旋

转了 13°，如图 2（d）所示。与该 WC 晶粒相邻

的 Co 粘结相受挤压发生了严重的塑性变形，内部

产生了位错的滑移，因此可观察到较高的剪切应变。

根据上述模拟结果可知，当 WC–Co 合金的平均晶

粒尺寸较小（例如为 5 nm）时，由摩擦作用引起

的塑形变形主要源自 WC 晶粒的转动和少量 Co 粘

结相中位错的滑移。

当 WC 平均晶粒尺寸增大至约 12 nm 时，摩擦

前后的微观结构如图 3（a）和图 3（b）所示。由

图可知，此时在摩擦作用下 WC–Co 的塑形变形机

制主要是由 WC 和 Co 晶粒内部的位错运动、层错

扩展及其交互作用主导。与 5 nm 的 WC–Co 合金

不同的是，亚表层的 WC 晶粒中局部也存在塑性

应变，如图 3（b）和图 3（c）标记区域，表明

WC 中的位错运动有所增强。同时也观察到少量

的 WC 晶粒通过局部转动来协调变形，如图 3（d）
所示 WC 晶粒，其局部区域原子的位移矢量与其

他区域明显不同，且二者之前存在晶格畸变区，如

图 3（c）所示。当 WC 晶粒尺寸相对较小时，晶

界和相界比例更高，且晶粒内部难以产生位错运动，

此时 WC/WC 晶界的滑移或邻近 Co 粘结相的 WC
晶粒发生局部转动等微观运动加剧，界面发生应力

集中，进而产生断裂的概率明显增加，因此超细和

纳米晶硬质合金在摩擦过程中更容易发生 WC 颗

粒的直接脱落。对于晶粒尺寸相对较大的硬质合金

材料，如图 4（a）所示，WC 中位错的交互作用会

在局部产生应力集中，导致晶粒开裂并逐渐破碎。

 

(a) (b)

(c) (d)

Co 中位错

WC 中位错

1

剪切应变

0

图 3    平均晶粒尺寸为 12 nm 的 WC–Co 硬质合金摩擦初始（a）和结束（b）的模拟组织以及摩擦结束后的剪切应变分布（c）

和摩擦过程中 WC 晶粒的局部转动（d）

Fig.3    Simulated microstructure of the WC–Co cemented carbides with the mean grain size of 12 nm at the beginning (a) and the end

(b) of the friction process, the shear strain distribution at the end of friction (c), and the local rotation of WC grains during the friction

process (d)
 

 

WC开裂

(a)

Co被挤出表面

(b)

图 4    平均晶粒尺寸为 12 nm 的 WC–Co 硬质合金在摩擦时发生 WC 晶粒开裂（a）和 Co 粘结相挤出–去除的过程（b）

Fig.4    Fracture  of  WC  grains  (a)  and  the  extrusion-induced  removal  of  the  Co  binder  phases  (b)  during  the  friction  process  of  the

WC–Co cemented carbides with the mean grain size of 12 nm
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如图 4（b）所示，Co 粘结相则会因较大程度的塑

性变形被挤出表面，然后在摩擦作用下被首先去除。

上述模拟结果与宏观硬质合金材料在摩擦作用下的

变形、失效行为一致[31‒32]。

 2.2    摩擦载荷的影响

在已有的相关模拟研究中，晶体材料的磨损被

定义为基体原子的转移[33]，与其晶格参数有直接关

系。对于 WC–Co 硬质合金，其晶格内相邻原子间

的最大距离约为 0.3 nm。现将表面位移超过 0.6 nm
且在 Z 轴方向上高于初始接触平面位置（15 nm）

的原子个数定义为原子尺度的磨损量。

图 5 示出了晶粒尺寸分别为 5 nm 和 12 nm 的

WC–Co 硬质合金在 200、400 和 600 nN 的压力载

荷下的磨损量随滑移距离的变化。两种晶粒尺寸

的 WC–Co 硬质合金的磨损量均随滑移距离而近似

线性增大。当压力载荷相对较大（600 nN）时，两

种合金的磨损量在滑移后期都迅速增长。如图 6 所

示，对于两种晶粒尺寸的合金，当滑动摩擦距离达

到 12.0 nm 时，均可观察到亚表层的 Co 受挤压变

形发生了沿 WC/WC 晶界向表面的移动，这是由于

在摩擦后期压头压入 WC–Co 合金中的深度和接触

面积均增加，因此在平均晶粒尺寸为 12  nm 的

WC–Co 合金中，Co 相上方的 WC 被拔出，而与

Co 相邻的 WC 塌陷严重，在剪切力作用下发生深

度磨损，造成磨损量迅速增加。相比较而言，平均

晶粒尺寸为 5 nm 时，主要是由于 WC 晶粒转动而

导致其邻近的 Co 粘结相出现严重的损伤，进而造

成磨损量的增加。可见，当平均晶粒尺寸较小时，

摩擦变形过程中，WC 晶粒转动逐渐起主导作用，

如图 6（b）虚线框所示，降低了由 WC 晶粒塑性

变形、断裂、破碎引起的多重因素的影响，而 Co
粘结相因变形被挤出表面，进而被摩擦去除的程度

更低，因此与平均晶粒尺寸为 12 nm 的合金相比，

磨损量有所下降。模拟结果证实，WC 晶粒尺寸较

小的硬质合金在滑动磨损条件下具有更高的耐磨性。

上述结果从微观尺度解释了前期通过实验研究得到

的磨损规律，即烧结 WC–Co 硬质合金的滑动磨损

率随 WC 晶粒尺寸的增加而单调增加[32]。
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图 5    两种晶粒尺寸的 WC–Co 硬质合金在不同压力作用下

磨损量随滑动距离的变化

Fig.5    Variation  of  the  wear  rate  with  the  sliding  distance  for

the WC–Co cemented carbides with two different grain sizes in

the various pressure
 

 
图 7 示出了平均晶粒尺寸分别为 12 nm 和 5 nm

的 WC–Co 硬质合金在不同载荷下的剪切应变分布，

选取 200 nN 和 600 nN 进行对比分析。从图 7（a）
和图 7（b）中可以看出，对于平均晶粒尺寸为 12 nm
的 WC–Co 硬质合金，在较低的载荷作用下，较大

的应变主要分布于试样表层区域，而随着载荷的增
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图 6    两种晶粒尺寸的 WC–Co 硬质合金在 600 nN 载荷下滑动摩擦不同距离时的组织结构：（a）12 nm；（b）5 nm

Fig.6    Microstructure of the WC–Co cemented carbides with two different grain sizes after the sliding friction at 600 nN in the various

distance: (a) 12 nm; (b) 5 nm
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大，在深表层区域，WC 晶粒和 Co 相均发生了显

著的塑性变形，应变通过 Co 相在基体中传递的深

度更大，相应可能造成的亚表层损伤程度更大。平

均晶粒尺寸为 5 nm 时，如图 7（c）和图 7（d）所

示，即便摩擦载荷较低时，较大的应变也主要分布

于晶界和相界，随着载荷的增加，应变通过界面向

试样内部传递到更深的范围，与 12 nm 的 WC–Co
硬质合金在摩擦时有明显的不同的应变响应特征。
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图 7    两种晶粒尺寸的 WC–Co 硬质合金在不同摩擦载荷作用下的剪切应变响应：（a）12 nm，200 nN；（b）12 nm，600 nN；

 （c）5 nm，200 nN；（d）5 nm，600 nN

Fig.7    Shear  strain  response  of  the  WC–Co  cemented  carbides  with  two  different  grain  sizes  under  the  different  frictional  loads:

(a) 12 nm, 200 nN; (b) 12 nm, 600 nN; (c) 5 nm, 200 nN; (d) 5 nm, 600 nN
 

 

 2.3    滑动摩擦速率的影响

图 8 示出了平均晶粒尺寸分别为 12 nm 和 5 nm
的 WC–Co 硬质合金在 0.1～0.4 nm·ps‒1 的滑动速率

下的磨损率和损伤深度变化。关于滑动速率对磨损

率的影响机理较少在实验研究中得到充分解释，这

可能由于相关研究所使用的原子力显微镜在微观磨

损实验中，难以测得因滑动速率改变而引起的微小

磨损量变化所致[34]。分子动力学模拟结果显示，两

种合金的磨损率和损伤深度均随着滑动速率的增加

而降低；在相同的滑动速率下，WC–Co 硬质合金

的磨损率均随晶粒粗化而增加。对于晶粒尺寸较大

的硬质合金，滑动速率加快，摩擦作用下 WC 晶

粒和 Co 粘结相中的位错在较短的时间内难以充分

扩展，使得摩擦区的塑性变形程度减小，诱发

WC 晶粒产生应力集中、破碎的程度明显降低；对

于晶粒尺寸较小的硬质合金，滑动速率加快会使得

晶体转动的程度显著降低，晶界和相界的破坏程度

减小，从而使得损伤深度减小，同时磨损率也下降。

图 9 示出了晶粒尺寸分别为 5 nm 和 12 nm 的

WC–Co 硬质合金在 0.1 nm·ps‒1 和 0.4 nm·ps‒1 滑动
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图 8    两种晶粒尺寸的 WC–Co 硬质合金在不同滑动速率作用下的磨损率（a）和损伤深度（b）变化

Fig.8    Variation of wear rate (a) and damage depth (b) with the sliding velocity for the WC–Co cemented carbides with two different

grain sizes
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速率下微观结构变化。对比图 9（a）和图 9（b）
可知，当晶粒尺寸较大、滑动速率较高时，WC–Co
硬质合金亚表层的位错形核率低，已形核位错缺乏

持续的驱动应力，不能充分扩展，在尚未贯穿整个

晶粒前就已经发生湮灭，导致亚表层的位错密度相

对较低；当滑动速率较低时，亚表层的位错能够贯

穿于整个 WC 晶粒，并且位错组态相对稳定，没

有发生明显的位错湮灭，而是残留在晶体内部成为

亚表面变质层的一部分，导致亚表层磨损深度增加。

对比图 9（c）和图 9（d）可知，当晶粒尺寸较小、

滑动速率较低时，晶界有足够时间充分发挥塑性调

节作用而释放摩擦应力，可观察到晶粒转动程度更

大（如图 9（c）和图 9（d）中黄色矩形框所示），

而在晶界和相界处产生了大量的未知结构的原子；

随着滑动速率增加，晶粒发生旋转的程度减小，晶

界和相界附近的无序原子数量相对减少，亚表层

Co 中的缺陷密度明显更低（如图 9（c）和图 9（d）
中红色矩形框所示），Co 变形被挤出表面造成

WC 破碎脱落的程度显著下降，从而使得其磨损率

和损伤深度均降低。
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图 9    两种晶粒尺寸的 WC–Co 硬质合金在不同摩擦速率作用下的结构演变：（a）12 nm， 0.1 nm·ps‒1；（b）12 nm， 0.4 nm·ps‒1；

 （c）5 nm， 0.1 nm·ps‒1；（d）5 nm， 0.4 nm·ps‒1

Fig.9    Structural evolution of the WC–Co cemented carbides with two different grain sizes in the various sliding velocity: (a) 12 nm,

0.1 nm·ps‒1; (b) 12 nm, 0.4 nm·ps‒1; (c) 5 nm, 0.1 nm·ps‒1; (d) 5 nm, 0.4 nm·ps‒1
 

 

 3    结论

 （1）当 WC 晶粒尺寸较小时，晶粒转动、晶

界变形和少量 Co 相中的位错滑移是硬质合金在摩

擦过程中的主要塑性变形机制，随晶粒尺寸增大，

Co 相和 WC 中位错滑移逐渐起主导作用。

 （2）摩擦载荷增大导致硬质合金滑动磨损速

率显著升高，这是因为易发生塑性变形的 Co 粘结

相会被挤出表面而首先去除，并导致 WC 的拔出。

因此，针对滑动磨损工况，利用合适的制备方法细

化硬质合金的晶粒尺寸、强化 Co 相，可以抑制

Co 粘结相的挤出–磨损机制，进而提高其抗滑动磨

损性能。

 （3）滑动速率增大，WC–Co 硬质合金的磨损

速率有所降低，其原因是在高速滑动过程中，亚表

层各相中位错的形核扩展缺乏持续的驱动应力，位

错密度低，WC 不易发生断裂，因 Co 粘结相被挤

出表面而造成的磨损程度明显减轻。
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