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摘　要：硅晶圆纳米磨削过程中产生的亚表面损伤限制了其使用寿命，亟需研究纳米磨削过程中单晶硅

的亚表面损伤形成机制和抑制方法。文章首先建立了单晶硅纳米磨削的分子动力学仿真模型，

研究其亚表面损伤形成机制。随后研究了磨削参数对磨削过程中磨削力、磨削温度以及亚表面

损伤形成的影响机制。最后提出了单晶硅纳米磨削的损伤抑制策略。结果表明：单晶硅纳米磨

削过程中结构相变和非晶化是其主要亚表面损伤形成机制。原始的 Si-I相在挤压和剪切作用

下形成了 Si-II相、Si-III相、Si-IV相、bct5-Si相以及非晶。磨削深度增加导致了磨削力和磨削

温度升高，而磨削速度的增加导致磨削力减小，磨削温度升高。磨削力增大是导致亚表面损伤

严重的主要原因，而一定程度的高温有利于抑制单晶硅的亚表面损伤。在纳米磨削单晶硅时，

可通过减小磨削深度和提升磨削速度来实现亚表面损伤的抑制。
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Abstract：The  subsurface  damage  generated  during  nano-grinding  of  silicon  wafers  limits  its  service  life.  It  is
urgent to study the formation mechanism and suppression methods of subsurface damage during nano-
grinding  of  monocrystalline  silicon.  In  this  study,  a  molecular  dynamics  simulation  model  of  nano-
grinding  monocrystalline  silicon  was  established  to  study  the  formation  mechanism  of  subsurface
damage. Then, the influence mechanism of grinding parameters on grinding force, grinding temperature
and  subsurface  damage  formation  during  grinding  was  studied.  Finally,  the  damage  suppression
strategy  of  nano-grinding  monocrystalline  silicon  was  proposed.  The  results  showed  that  the  main
subsurface  damage  formation  mechanism  was  structural  phase  transformation  and  amorphousness
during nano-grinding monocrystalline silicon. The original Si-I phase formed Si-II phase, Si-III phase,
Si-IV phase,  bct5-Si  phase and amorphous phase under extrusion and shear.  The increase of grinding
depth  led  to  the  increase  of  grinding  force  and  grinding  temperature,  while  the  increase  of  grinding
speed  led  to  the  decrease  of  grinding  force  and  the  increase  of  grinding  temperature.  The  increased
grinding  force  was  the  main  reason  for  the  serious  subsurface  damage,  and  a  certain  degree  of  high
temperature  was  beneficial  to  inhibit  the  subsurface  damage  of  monocrystalline  silicon.  In  nano-
grinding of monocrystalline silicon, subsurface damage can be suppressed by reducing grinding depth
and increasing grinding speed.
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作为半导体材料的单晶硅因为具有高强度、耐

高温、抗氧化以及耐磨损等优异特性被广泛应用于

集成电路的制造中，并且在手机、电脑、电器、国

防建设以及航天等领域都扮演了重要角色[1]。随着

集成电路制造技术中对产品高性能、多功能、小型

化和低功耗的需求，对硅晶圆减薄技术提出了越来

越高的要求[2]，同时也对减薄的厚度以及表面质量

提出了更高的需求。而单晶硅属于典型的硬脆难加

工材料，减薄过程中极易出现表面裂纹和亚表面损

伤，严重限制其服役寿命和使用要求[3−4]。

纳米磨削技术由于可以实现纳米或十纳米级的

材料去除和纳米或亚纳米级的表面粗糙度被逐渐应

用于光学硬脆材料的加工中，尤其是单晶硅的减薄，

并且取得不错的加工效果[1−5]。但纳米磨削技术由

于磨粒（固结磨料）与工件的作用路径为纳米甚至

原子级，传统的磨削理论无法更好的解释目前出现

的情况，同时，常规的实验手段也无法观测磨削加

工中的材料的动态去除情况。分子动力学（MD）

仿真由于可以揭示材料在原子或纳米尺度下的微观

变形机理和获得材料加工时的动态加工情况被广泛

应用于纳米加工的研究当中，并且取得了不错的效

果[6]。硅晶圆的纳米磨削减薄过程中，亚表面损伤

的出现极大地影响其在后续的工序和使用寿命，因

此对纳米磨削过程中的亚表面损伤抑制是目前所需

解决的首要问题。目前，单晶硅纳米磨削条件下的

亚表面损伤形成机制不清楚，这就无法实现其损伤

情况的精确控制，因此目前国内外众多学者对单晶

硅纳米加工下的亚表面损伤形成机制进行了部分

研究。

崔俊峰等人[7] 通过原位观测法和 MD 仿真研究

了单晶硅纳米压痕过程中塑性变形机理，发现在压

应力的作用下单晶硅先从 Si-I 相演化为八面体结构，

后 又 在 剪 切 应 力 的 作 用 下 旋 转 形成 Si-IV 相 。

Gassilloud R 等人[8] 通过改变划擦速度研究纳米划擦

过程中单晶硅的相变机理，结合 MD 仿真结果得出

划擦速度较低时亚表面损伤层主要由非晶硅和 Si-
XII 相组成，而较高划擦速度划擦下亚表面损伤层

主要由非晶硅组成。Yan J 等人 [9] 通过 MD 仿真研

究了纳米切削过程中刀具几何形状与切削速度对单

晶硅亚表面损伤形成的影响机制，结果表明单晶硅

的亚表面损伤形成机制主要是相变，并且大的刀具

负前角和较小的划擦速度会导致亚表面损伤层厚度

增大。Chavoshi S Z 等人 [10] 通过 MD 仿真分析了单

晶硅纳米切削过程中不同初始温度和切削方向对材

料去除行为的影响规律，表明加工温度对单晶硅的

各向异性具有很强的相关性，同时改变原子所受初

始温度会导致切削过程中的切削力、屈服应力变小，

加工表面质量提升。Li J 等人 [11] 通过 MD 仿真研究

了单晶硅纳米磨削下的亚表面损伤形成和材料去除

机理，得出了单晶硅纳米磨削下会产生相变，并且

提高磨削速度会产生更多的切屑和更高的切削温度，

但是亚表面损伤层厚度会减小。Zhang L 等人 [12] 基

于 MD 仿真研究了纳米切削过程中刀具重复切削下

单晶硅的相变以及划擦力的变化。结果表明第二次

切削会增加配位数为 6 的原子以及减小切削过程中

的切削力。

以上研究表明研究单晶硅纳米加工下的亚表面

损伤形成机制对于实现单晶硅的超光滑低损伤加工

具有重要的意义。而先前的研究只是揭示了单晶硅

纳米加工下会产生相变，而相变的演化机制目前还

不清楚。此外，针对单晶硅亚表面损伤抑制的研究

仅有改变磨削速度，而磨削速度的改变对亚表面损

伤形成的影响机制也不明确。目前，针对单晶硅或

工程陶瓷等材料的加工损伤抑制方法主要有能场辅

助加工和加工参数调控，而加工参数调控是无需引

入其他外在条件并且最有效的方法[3,13]。因此本文

首先通过建立单晶硅纳米磨削的分子动力学仿真模

型来研究其加工过程中的亚表面损伤形成机制，其

次分析磨削参数对磨削过程中的磨削力和磨削温度

以及亚表面损伤形成的影响机制，最后形成单晶硅

纳米磨削亚表面损伤抑制策略。本研究对理解纳米

或原子尺度下单晶硅的变形与去除机理具有重要意

义，同时也对硅晶圆减薄过程中的损伤抑制提供技

术指导。 

1    分子动力学建模

图 1 为单晶硅纳米磨削的分子动力学模型，其

中工件为立方金刚石结构的单晶硅，晶格常数为

5.43 Å。磨粒是晶格常数为 3.57 Å的金刚石，并且

被设置为刚体。工件有 3 部分组成，分别为牛顿层、

恒温层和边界层。牛顿层中的原子直接与金刚石磨

粒相互作用并且遵循牛顿第二定律，该定律采用

Velocity-Verlet 算法计算 [5]。恒温层中的原子遵循

Berendsen 恒温动力学[6]，为了可以模拟实际加工中

热量可以通过磨屑、金刚石磨粒、空气和冷却液进

行消散。边界层中的原子用来实现模型的固定以免
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在仿真过程中受金刚石磨粒的推挤而发生偏移。模

型的 X、Y方向采用非周期性边界条件，Z方向采

用周期性边界条件用来减小边界尺寸效应。
 

磨削方向

边界层
恒温层 金刚石磨粒
牛顿层

单晶硅原子结构

单晶硅工件
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r

图 1  单晶硅纳米磨削的分子动力学模型
 

在仿真前，采用 NVT 系综对模型进行弛豫将

初始温度调节到 297 K。在加工过程中牛顿层原子

因为有温度的变化所以采用 NVE 系综 [14]。仿真中

存在 3 种不同原子之间的相互作用，分别是工件中

Si-Si、金刚石磨粒和工件中 Si-C 以及金刚石颗粒

中 C-C。Si-Si、Si-C 以及 C-C 均采用 Tersoff 势函

数[1]。本文使用的分子动力学模拟软件为 LAMMPS，
后期数据的可视化和分析处理采用开源软件 OVITO，

具体仿真模型参数如表 1 所示。
 

表 1　单晶硅纳米磨削 MD 仿真参数

参数名称 参数设置

总计原子数 356 298

单晶硅工件尺寸 /(nm×nm×nm) 27×14×13

金刚石磨粒半径 /nm 2.5

磨削深度ap/nm 0.5、1.0、1.5、2.0

磨削速度 vs/(m/s) 50、100、150、200

磨削方向 [−100] (001)

有效磨削距离 l/nm 0-24

时间步 /fs 1
  

2    结果与讨论
 

2.1    亚表面损伤形成机制

图 2 为单晶硅纳米磨削下的亚表面损伤分布图，

图中的原子通过可视化中的识别金刚石结构

（identify diamond structure）进行着色，为了方便

分析，单晶硅原始的完美立方金刚石结构和金刚石

磨粒被隐去。由图可知，在磨粒的加工过程中，原

始的单晶硅（Si-I 相）在挤压和剪切作用下形成了

非原始状态的立方金刚石结构、六方金刚石结构和

非晶结构。非晶结构出现在已加工表面和磨屑，亚

表面为非原始状态的立方金刚石结构和少量的六方

金刚石结构（Si-IV 相），这表明单晶硅纳米磨削

过程中相变和非晶化是其主要的塑性变形机制。

而 Si-IV 相的形成是 Si-I 相在受到金刚石磨粒的挤

压作用后，首先形成八面体结构后再经过旋转形成

的[7]。此外，亚表面损伤层内部主要是由 Si-Si 重组

后形成的晶体结构，虽然均为立方金刚石结构（第

一近邻和第二近邻），但并不是原始的单晶硅的结

构，这表明其中可能还包含了多种相。为了研究其

中相变的产生机制，进行了磨削过程可视化中的径

向函数分析（radial distribution function），来表征

原子之间距离（键长）的变化。
 

磨屑 已加工表面

非晶结构

单晶硅工件

立方金刚石 (第一近邻) 立方金刚石 (第二近邻) 非晶

六方金刚石 六方金刚石 (第一近邻) 六方金刚石 (第二近邻)

磨削方向

立方金刚石
结构

六方金刚石
结构

Y

X

Z

图 2  单晶硅纳米磨削亚表面损伤分布 (l=22 nm，

ap=1.5 nm，vs=100 m/s)
 

图 3 为磨削过程中的径向函数分析，分别取磨

削前、磨削过程中和磨削后的数据进行分析。由图

可知，磨削前后的最高峰值均为 0.235 nm，这就表

面 0.235 nm 是完美单晶硅的原子间距（键长）。随

着磨削过程的进行，0.235 nm 处的峰值逐渐下降，

表明原始的单晶硅结构被逐渐破坏。而随着磨削

过程的进行，发现在原子间距为 0.24~0.26 nm 处存

在峰值逐渐增加（局部放大图），这就表明除了原

始的单晶硅结构被破坏外，出现了新的硅相结

构，并且原子间距在 0.24~0.26 nm。为了进一步确

定新生成的硅相结构，采用可视化软件中的配位数

分析。

图 4 为单晶硅纳米磨削下的配位数（CN）分

析，其中用原子间的配位数值对原子进行着色，为

了方便分析，完美晶格的单晶硅被隐去。由图可知，

配位数为 3 的原子数量最多，分布在整个已加工区

域。配位数为 4 的原子存在磨屑，配位数为 5 的原

2023年第3期切削加工 Cutting Processing_____________________________________________________________

·   26   ·



子存在工件的亚表面。而配位数为 6 和 7 原子数量

较少，基本存在磨削接触区域。其中，配位数为 3
的原子基本为表面原子，由一个中心硅原子和另

外 3 个硅原子组成，属于非晶结构。配位数为 4 的

原子为一个中心硅原子和另外 4 个硅原子组成，虽

然完美晶格的单晶硅配位数也为 4，但是原子间距

的不同也会导致其结构的不同。同时，在分析前，

完美晶格结构的单晶硅已经被隐去，因此图 4 中配

位数为 4 的原子为 Si-Ⅲ相[15]。配位数为 5 的原子由

一个中心硅原子和另外 5 个硅原子组成，为 bct5-
Si 相，同理，配位数为 6 的原子为 Si-Ⅱ相[16]。而

配位数为 5 的原子拥有一个长度为 0.231 nm 的键

和 4 个长度为 0.244 nm 的键，配位数为 6 的原子键

长由 5 个 0.244 nm 和 1 个 0.258 nm 组成 [17]，这也与

图 3 中的相变原子的原子间距可能在 0.24～0.26 nm
的结果相吻合。配位数为 7 硅原子目前还未发现属

于何种相。因此，单晶硅纳米磨削过程中亚表面损

伤形成机制是结构相变和非晶化。
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图 3  单晶硅纳米磨削过程中的径向函数分析 (ap=1.5 nm，

vs=100 m/s)
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图 4  纳米磨削单晶硅亚表面配位数分析 (l=22 nm，ap=1.5 nm，

vs=100 m/s)
  

2.2    磨削参数对磨削力与温度的影响

磨削过程中磨削力和温度的变化对亚表面损伤

形成有着至关重要的影响，而磨削参数的变化可改

变磨削过程中的磨削力和温度。

图 5 为纳米磨削单晶硅时不同磨削参数下磨削

力的变化曲线，由图可知，当磨粒刚接触工件时，

磨削力先呈增大趋势上升，当磨削距离达到 5 nm
后进入稳定磨削阶段，并且磨削力在一定程度上波

动。同时，由图 5 可知，随着磨削深度由 0.5 nm 增

加到 2.0 nm，切向和法向磨削均呈增大趋势，这是

因为磨削深度的增加加大了磨削过程中磨粒与工件

的实际接触面积，作用面积的增加使得磨削力增加。
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图 5  纳米磨削单晶硅时不同磨削深度下磨削力的变化 (vs=100 m/s)
 

图 6 为纳米磨削单晶硅时不同磨削速度下磨削

力的变化曲线，与图 5 类似，磨削力同样先快速增

加，当磨削距离达到 5 nm 时进入稳定磨削阶段，

并且力在一定程度内波动。由图 6 可知，随着磨削

速度由 50 m/s 增加到 200 m/s，切向和法向磨削力

均呈减小趋势，这是因为磨削速度的增加使得单

位时间内磨粒的实际切削厚度减小，因此磨削力

降低[18]。

图 7 为纳米磨削单晶硅时不同磨削参数下磨削

温度的变化曲线，由图 7a 可知，随着磨削深度由

2023年第3期_____________________________________________________________Cutting Processing 切削加工

·   27   ·



0.5 nm 增加到 2.0 nm，磨削过程中的磨削温度呈增

大趋势，这是因为磨削深度的增加，导致磨粒与工

件间的接触弧长增大，大量的热量被传入工件，因

此磨削温度升高。由图 7b 可知，随着磨削速度由

50 m/s 增加到 200 m/s，磨削温度随之升高，虽然温

度升高的速率有所不同，但温度的最大值呈线性增

大。这是因为磨削速度的提高导致磨削过程中热

量来不及消散，累积在磨削加工区，因此磨削温度

升高[19]。
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图 6  纳米磨削单晶硅时不同磨削速度下磨削力的变化 (ap=1.5 nm)
  

2.3    磨削参数对亚表面损伤形成的影响

磨削参数的变化会对单晶硅磨削过程中的亚表

面损伤形成造成影响。图 8 为单晶硅纳米磨削时不

同磨削参数下亚表面损伤原子数的变化曲线。由图

可知，磨削深度增加或磨削速度减小会导致单晶硅

纳米磨削过程中亚表面损伤原子数的增加。根据

图 5~7 可知，当磨削深度增加时，磨削力和磨削温

度会上升。因此，出现此现象的可能原因是磨削力

的增加使磨削变形区的内部温度升高，导致原子运

动增强，从而降低了单晶硅原子相变所需的能量，

致使损伤原子数增加。而磨削速度增加时，虽然磨

削温度升高，但是磨削过程中的磨削力是减小，这

就使得更少的硅原子被破坏。同时，一定磨削温度

的升高还有利于提高硅的塑形去除比例[20]，因此亚

表面损伤原子数减小。从此也可看出，磨削过程中

起主要作用的是磨削力。
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图 7  纳米磨削单晶硅时不同磨削参数下磨削温度的变化
 

图 9 为单晶硅纳米磨削时不同磨削深度下亚表

面损伤层厚度的变化情况。由图 9 可知，随着磨削

深度由 0.5 nm 增加到 2.0 nm，亚表面损伤层厚度

由 1.39 nm 增加到 1.76 nm。同时，图 10 为不同磨

削速度下亚表面损伤层厚度的变化情况，由图 10
可知随着磨削速度由 50 m/s 增加到 200 m/s，亚表

面损伤层厚度由 1.63 nm 减小到 1.46 nm。亚表面损

伤层厚度的变化趋势与亚表面损伤原子数的变化趋

势一致。磨削过程中磨削力的增大会导致磨削温度

的升高，导致更多的硅原子被破坏并且有能量发生

相变，而磨削过程完成后，一些产生畸变的硅原子

（在较小磨削力的作用下）若还有足够的能量（温

度导致能量上升）可能恢复到原始的晶格结构，因
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此磨削深度增加和磨削速度减小会导致单晶硅纳米

磨削过程中亚表面损伤层厚度的增加[1,20]。由于纳

米磨削时磨粒与工件间的作用尺度仅为几纳米甚至

几个晶格，因此这与宏观以脆性断裂为主的磨削机

理有所不同。由此还可说明，磨削过程中磨削温度

并不是完全对加工过程有害，某些时刻反而会有利

于高质量、低损伤表面/亚表面的形成。但高磨削

速度时的高温作用容易造成磨粒寿命的降低。因此，

为了抑制单晶硅纳米磨削过程中的亚表面损伤的形

成，在磨削过程中适当减小磨削深度和提高磨削速

度来实现单晶硅的低损伤和高效率加工。
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图 8  纳米磨削单晶硅时不同磨削参数下亚表面损伤原子数的变化
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3    结语

本文通过分子动力学仿真研究了单晶硅纳米磨

削时亚表面损伤形成机制以及磨削参数对亚表面损

伤形成的影响机制，并提出了损伤抑制方法，得出

具体结论如下：

（1）单晶硅纳米磨削过程中结构相变和非晶

化是其主要的塑形变形机制和亚表面损伤形成机制。

原始的 Si-I 相在磨粒和工件间的挤压和剪切作用下

形成了 Si-II 相、Si-III 相、Si-IV 相、bct5-Si 相以及

非晶。

（2） 由于磨削接触弧长的增大，磨削过程中

磨削力和磨削温度随磨削深度的增大而升高。磨削

速度的增加导致磨削力减小、磨削温度升高。磨削

过程中一定程度的高温有利于抑制单晶硅的亚表面

机械损伤。

（3） 较大的磨削深度或较小的磨削速度会导

致单晶硅亚表面损伤原子数和亚表面损伤层厚度增

加。磨削过程中磨削力增大是导致亚表面机械损

伤严重的主要原因。在纳米磨削单晶硅时，可通过

减小磨削深度和提升磨削速度来实现亚表面损伤的

抑制。
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