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摘  要：应用分子动力学方法模拟了金刚石与钛在热压扩散过程中的原子扩散行为，模拟了不同扩散温度下金刚石与

钛界面的原子扩散过程，得到了界面的原子浓度分布、扩散速度以及模拟扩散系数值；采用热压扩散法在金刚石表面

镀覆钛层并测量界面的扩散带宽度。研究结果表明：在热压扩散过程中，C原子的扩散速度大于Ti原子；随着扩散温度

的升高，原子存在低速和快速 2 个扩散阶段。通过热压扩散的分子动力学模拟对模拟的扩散系数进行数据拟合，能够

确定C和Ti原子的扩散因子和扩散激活能，从而简单、有效地确定原子的扩散系数计算公式。金刚石与钛扩散带宽度的

计算值与实测值相近，应用分子动力学方法获得的原子扩散系数公式是可行的。 
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金刚石在热、电、光、化学及力学方面具有优良

的性能，在工业领域中常作为半导体材料、电极材料、

光学窗口材料、生物传感器以及超硬刀具材料等[1-3]。

在金刚石的实际应用过程中，通常需要金刚石与金属、

树脂和陶瓷等材料进行复合，但是由于金刚石化学惰

性高，极难与其他物质产生化学反应形成牢固的结    

合[4-6]。因此，在金刚石的工程应用中，往往需要在金

刚石表面镀覆活性金属，以改善金刚石与其他材料的

结合性能[7-9]。 

在金刚石表面镀覆活性金属的过程中通常发生原

子间的相互扩散现象，原子扩散的程度决定了金刚石

表面镀覆的质量。研究人员开展了相关实验，研究金

刚石镀覆过程中的原子扩散现象。周洪宇等[10]采用真

空离子镀在金刚石表面镀Cu，在界面处可观察到明显

的扩散区，增强了界面连接强度。Liang等[11]采用表面

活化键合技术实现了单晶金刚石与Si的结合，通过

SEM观察到C原子和Si原子在结合界面附近相互扩散

形成界面中间层，降低了界面间的残余应力。Ji等[12]

通过热压扩散工艺制备金刚石/Al复合材料，经XRD和

热导仪测试发现，界面反应改变了界面结构，界面间

的扩散结合能有效降低界面热阻，增强复合材料的热

导率。Kim等[13]通过盐浴法在金刚石表面镀覆Cr，采

用EDS测试金刚石和Cr之间的扩散带，结果表明，镀

覆温度升高，镀层厚度增加。王鹏鹏等[14]采用压力熔

渗法制备Cr改性的金刚石/Cu复合材料，测试了界面结

构，EDS测试结果表明，金刚石和Cu在界面间出现了

过渡性元素分布，Cr元素扩散至金刚石表面生成碳化

铬，增强了界面的结合。综上所述，现有的研究工作

主要观察以及测试了金刚石镀覆过程中原子扩散现象

以及原子扩散对金刚石复合材料性能和质量的影响，

但在镀覆过程中金刚石与镀层之前的原子动态扩散过

程以及反映原子扩散速率的扩散系数还缺少深入的研

究。例如，界面中各原子的扩散速度有何差别？原子

扩散速率与扩散温度之间存在什么关系？如何简单有

效地确定扩散系数公式中的扩散因子和扩散激     

活能？ 

分子动力学方法可用于分析材料变化过程中的原

子运动状态。本研究应用分子动力学方法模拟金刚石

与钛在热压扩散过程中的原子扩散方式和扩散速度，

确定出原子扩散系数公式中的扩散因子和扩散激活

能，并通过热压扩散实验验证了通过分子动力学模拟

确定的金刚石与钛热压扩散公式的可行性。 

1  分子动力学的计算参数与模型 

1.1  势函数 

用于描述原子间相互作用的势函数是分子动力学

模拟的基础，势函数的选择不仅决定了模拟的准确程

度，还决定了模拟的计算时间。MEAM是一种描述金属

的多体势模型，描述的系统总能量由相互作用对势能和

原子嵌入能组成，适于描述金属原子间扩散的势函数，
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可以采用MEAM势函数来描述金刚石、钛以及金刚石与

钛之间的原子作用，MEAM势函数表达式如下[15]： 

   
1

= +
2

i i ij ij

i i j

E F ρ R
 
 
 

 
≠

              （1） 

  0= lni i i i i iF A E                          （2） 

式中，E为原子系统的总能量， i 为i原子的电子云密

度，Fi为嵌入电子云的能量函数，ϕij(Rij)为原子ij之间

的距离为Rij时的对势，Ei
0 为原子i的结合能，Ai为结构

参数。 

Kim等[16]通过拟合已知合金系统，类比优化相关

参数得到的MEAM势函数较好地描述了C、Ti以及Ti-C

之间的相互作用，且与第一性原理结果相近，表 1 和

表 2 为势函数的相关参数，其中，Ec为结合能，re为

最近邻距离。 

1.2  分子动力学模型 

金刚石与钛层热压扩散模型由金刚石晶体和钛晶

体构建。金刚石的晶格类型为正四面体，晶格常数为

a=b=c=0.357 nm，钛的晶格类型为密排六方，晶格常数

为a=b=0.295 11 nm、c=0.4683 nm
[17,18]。金刚石的模型

尺寸为 7.050 75 nm×1.695 75 nm×7.854 nm，钛的模型

尺寸为 7.082 64 nm×1.703 82 nm×7.710 59 nm，总原子

个数为 23 476，其中，C原子 17 800 个，Ti原子 5676 个。

在模型的X，Y，Z方向上均设定周期性边界条件。为防

止模拟时体系原子向Z轴两边扩散，将顶部和底部 6 层

原子设为刚体，建立的分子动力学模型如图 1 所示。 

采用LAMMPS软件进行分子动力学模拟，系统设

定为NVT系综，模拟步长为 0.001 ps，原子初始速度

状态由按Maxwell-Boltzman速率分布随机赋予。首先

将初始构型在 293 K条件下弛豫 60 ps，然后将系统升

温至设定温度，结合热压扩散实验的扩散温度，设定 

 

表 1  C与Ti的MEAM势参数 

Table 1  MEAM potential parameters of C and Ti 

Element Ec/eV re/nm 
Structural parameter 

B A β
0
 β

1
 β

2
 β

3
 t

1
 t

2
 t

3
 Cmin Cmax d 

C 7.37 0.154 4.45 1.18 4.25 2.8 2.0 5.0 3.2 1.44 –4.48 1.41 2.8 0 

Ti 4.87 0.292 1.1 0.66 2.7 1.0 3.0 1.0 6.8 –2.0 –12 1 1.44 0 

 

表 2  Ti-C的MEAM势参数 

Table 2  MEAM potential parameters of Ti-C 

Element Ec/eV re/nm 
Structural parameter 

B Cmin(121) Cmin(212) Cmin(112) Cmin(122) Cmax(121) Cmax(212) Cmax(112) Cmax(122) 

Ti-C 5.34 0.2210 2.419 0.64 0.64 2.064 2.064 1.44 2.8 2.8 2.8 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

图 1  金刚石与钛间热压扩散分子动力学模型  

Fig.1  Molecular dynamics model of hot-pressed diffusion 

between diamond and titanium 

模拟温度范围为 803~1053 K。采用Nose-Hoover控温

方法进行等温控制，升温速率为 6.6 K/ps，到达设定

温度后弛豫 500 ps。通过弛豫，优化原子结构使体系

达到热平衡，进入相对稳定的状态。 

2  实  验 

选用直径为 5 mm的聚晶金刚石（PCD）复合片作

为基体材料，在PCD的上表面放置尺寸为 7 mm×     

7 mm×0.02 mm、牌号为TA1 的高纯钛箔。将上述真空

热压扩散的实验材料安装在自制装夹装置中，如图 2

所示。使用液压压力机对压板施加压力，并用螺栓紧固

压板进行保压。将装夹完成的试样放入高真空热处理炉

中，当炉内真空度达到 9.3×10
-3

 Pa时，加热试样至设定

的扩散温度并保温 2 h。保持 10 K/min的升温速率，通

过前期实验确定热压扩散的温度范围为 853~1003 K。 
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图 2  真空热压扩散实验的试样装夹示意图  

Fig.2  Schematic diagram of specimen clamping for vacuum hot 

pressing diffusion method 

 

试样随炉冷却至室温，取出并用粒度为 3000#的SiC砂

纸打磨钛层表面，以去除PCD镀钛层的表面杂质。采

用场发射扫描电子显微镜观察试样界面形貌，并进行

元素分析。 

3  结果与讨论 

3.1  扩散过程 

图 3 为不同扩散温度下，金刚石与钛层间界面的

原子扩散的模拟结果。可以看出，当扩散温度从 803 K

上升到 1003 K时，原子扩散距离也随之增大，金刚石

与钛层之间的扩散带厚度不断变大，金刚石表层被激

活的游离C原子不断增多。在扩散过程中，主要以界

面附近大量的游离C原子迁移为主。 

以 0.3 nm为单位厚度从下至上将图 3 所示各模型

切片，计算每一切片内C原子和Ti原子的原子数量比，

便可得出界面间的原子浓度变化曲线。图 4 为不同扩

散温度下，金刚石与钛层之间界面的原子比例分布图。

一般认为，各部分中扩散原子的比例均超过 5%即为扩

散区域[19]。图 4 中虚线区域为金刚石与钛层的原子扩

散带，可以观察到界面间的原子扩散距离随着扩散温

度的升高而增大。 

3.2  模拟扩散系数 

由于扩散系数能够反映原子的扩散速度，因此，

本研究通过模拟扩散系数来探究扩散温度对原子扩散

速度的影响。在分子动力学模拟中，通常采用原子的

均方位移函数来确定扩散系数。均方位移（MSD）与

时间t的函数关系式如式（3）所示[20]： 

       
22

0

=1

1
MSD = = 0

N

i i

i

t x x x t x
N

       （3） 

式中，x0 为原子的参考位置，x为原子的扩散位置，xi(t)

为原子 i在 t时的矢量位置，xi(0)为原子 i的初始矢量  

位置，N为系统的原子数。 

当系统的模拟时间较长时，原子均方位移函数的

极限值与扩散系数D的关系如式（4）所示： 

 lim MSD 2
t

t c Dt


                      （4） 

式中，c为常数；λ为系统维度；D为扩散系数。 

将式（3）对时间t求一阶导数后即可得到原子均 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

图 3  不同扩散温度下金刚石与钛层间界面的原子扩散分布 

Fig.3  Distribution of atomic diffusion at the interface between diamond and titanium at different diffusion temperatures: (a ) 803 K,    

(b) 853 K, (c) 903 K, (d) 953 K, and (e) 1003 K 
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图 4  不同扩散温度下金刚石与钛层间界面的原子比例分布 

Fig.4  Distribution of atomic ratio at the interface between diamond and titanium at different diffusion temperatures: (a) 80 3 K, (b) 853 K, 

(c) 903 K, (d) 953 K, and (e) 1003 K 

 

方位移的速率常数，代入式（4）则可以得到原子均方

位移速率常数的极限值与扩散系数D的关系： 

   
2

=1

1 d
= lim 0

2 d

N

i i
t

i

D x t x
λN t

              （5） 

本研究进行的是三维模拟，则λ=3，因此，扩散系

数D为原子均方位移速率常数的极限值的 1/6 倍。 

通过LAMMPS软件模拟得到C原子与Ti原子的均

方位移函数曲线，如图 5 所示。可以看出，随着扩散

温度的增加，C原子与Ti原子的均方位移的速率常数均

随温度增加逐渐增大。如图 5c所示，原子的扩散速度

可以划分为 2 个阶段，当扩散温度小于 903 K时，C原

子与Ti原子均方位移的速率常数较小，原子处于低速

扩散阶段Ⅰ；当扩散温度大于 903 K时，C原子与Ti原子

均方位移的速率常数明显增大，原子处于快速扩散阶

段Ⅱ。此外，在各扩散温度下，C原子均方位移的速率

常数均大于Ti原子均方位移的速率常数，说明C原子的

扩散速度要比Ti原子的扩散速度快，界面扩散以C原子

扩散为主。 

对图 5中的原子均方位移函数曲线进行线性拟合，

可以得到均方位移的速率常数，再结合式（5），便 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

图 5  C原子和Ti原子的均方位移曲线及均方位移速率常数与扩散温度的关系  

Fig.5  Mean square displacement (MSD) curves of C (a) and Ti (b) atoms and relationship between the rate constant of mean square 

displacement and the diffusion temperatures (c) 
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可计算出不同扩散温度下的C原子与Ti原子的模拟扩

散系数值，结果如表 3 所示。 

3.3  扩散系数公式 

在扩散过程中，扩散系数D与扩散温度T之间满足

Arrhenius关系[21]： 

 0= expD D Q RT-                       （6） 

式中，D0 为扩散因子，Q为扩散激活能，R为气体常数

8.314 J/(mol·K)。 

由式(6)可知，扩散系数lnD与 1/T呈线性关系。由

表 3可得到如图 6所示的C原子与Ti原子的扩散系数与

扩散温度的关系图。对表 3 中的散点数据进行线性拟

合，便可得到lnD-1/T关系曲线，如图 6 中直线所示。 

求解lnD-1/T关系曲线的截距和斜率，可分别得出

C原子、Ti原子的扩散因子D0 和扩散激活能Q的数值。

C原子的扩散因子D0=3.0266×10
-9

 cm
2
/s，扩散激活能

Q=5.48×10
4
 J/mol， Ti原子的扩散因子 D0=4.8977×  

10
-10

 cm
2
/s，扩散激活能Q=4.50×10

4
 J/mol。将上述D0

和Q数值代入式（6）便可确定出金刚石与钛在热压扩

散过程中C原子、Ti原子的扩散系数公式： 

 

 

-9

C

-10

Ti

= 3.0266 10 exp -6590.3527

= 4.8977 10 exp -5411.6160

D T

D T




        （7） 

综上所述，应用分子动力学方法能够简单、有效

地模拟金刚石与钛在热压扩散过程中的原子扩散过程 

 

表 3  C、Ti原子的模拟扩散系数值 

Table 3  Simulated diffusion coefficient values of C and Ti 

atoms (×10
-12

 cm
2
·s

-1
) 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

图 6  原子扩散系数与扩散温度的关系  

Fig.6  Relationship between atomic diffusion coefficient and 

diffusion temperature 

和扩散行为，得到合理的原子扩散系数公式。应用分

子动力学方法，克服了热压扩散实验中原子运动不可

观察的困难，在理论上可以模拟任意扩散温度，不存

在客观实验条件的限制问题，可以避免大量耗时和高

成本的实验，能够以低成本方式获得热压过程中的原

子扩散特性和规律。 

3.4  扩散带宽度对比 

为了验证分子动力学模拟得到的C原子、Ti原子的

扩散系数式（7）的准确性，进行了界面扩散带宽度的

计算值与测试值的对比研究。一方面，根据式（7）计

算出不同温度下的扩散系数，再计算出理论的扩散带

宽度。另一方面，采用热压扩散法在金刚石表面镀覆钛

层，并测试界面的扩散带宽度，对比上述二者结果。 

在实验过程中，当扩散温度为 853 K时，观察到

在PCD边缘处钛层产生翘曲现象；当扩散温度为 903、

953 K时，PCD表面所镀覆的钛层平整，与PCD之间结

合紧密，且PCD内部结构完整，没有产生裂纹；当扩

散温度为 1003 K时，钛层良好，但PCD内部出现少许

裂纹，PCD与硬质合金基体间产生明显的裂缝，出现

了明显的热损伤现象。根据上述实验结果，选择扩散

温度范围在 853~953 K之间。图 7 为镀钛PCD的界面

EDS线扫描。当扩散温度为 853 K时，PCD与钛层界面

之间的C元素与Ti元素发生了轻微扩散，产生的扩散带

宽度为 2.5 μm；当扩散温度为 903 K时，界面间的扩

散带宽度增大到 3 μm；而在 953 K时，产生的扩散带

宽度为 4.3 μm。 

金刚石与钛界面扩散带的测试值已通过热压扩散

实验获得，下面根据扩散系数求解扩散带宽度的理论

计算值。扩散系数D与原子扩散距离x的关系为[21]： 

  s, = 1 erf
2

x
C x t C

Dt

  
  

  
-                （8） 

式中，C为碳在钛中的扩散浓度，Cs为钛表面碳的初始

浓度，t为扩散时间，erf为高斯误差函数。 

由式(7)可计算出C原子、Ti原子的扩散系数DC、

DTi。钛表面碳的初始浓度Cs=95%，扩散带边界碳的

扩散浓度C(x, 7200)=5%，根据式(8)可计算出C原子、

Ti原子的扩散距离x的值。扩散系数DC、DTi与原子扩

散距离x的计算值如表 4 所示。xC为C原子的计算扩散

距离、xTi为Ti原子的计算扩散距离。在相同的扩散温

度下，C原子的扩散距离xC均大于Ti原子的扩散距离

xTi，即xC＞xTi。 

图 8 为原子扩散距离随扩散温度变化的曲线。由于

xC＞xTi，因此，取xC为扩散带宽度的理论计算值。由图

8 可知，理论计算值与实验测得的扩散带宽度相近，且

扩散宽度的计算值与实验值误差分别为：E853 K=7.2%， 

9.5 10.0 10.5 11.0 11.5 12.0 12.5
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-27.0

-26.5

-26.0

-25.5
 C data point

 Ti data point

 Linear fit of C data point

 Linear fit of Ti data point

ln
D

T-1/×10-4 K-1

T/K 803 853 903 953 1003 1053 

DC 0.9939 1.1627 1.6464 3.1293 4.8345 5.7843 

DTi 0.6908 0.7765 0.9911 1.6946 2.3641 3.0589 
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图 7  在不同扩散温度下镀钛PCD的界面EDS线扫描结果 

Fig.7  EDS line scan results of interface of titanium-coated PCD at different diffusion temperatures: (a) 853 K, (b) 903 K, and (c) 953 K 

 

表 4  不同扩散温度下扩散系数与原子扩散距离的计算值  

Table 4  Calculated values of diffusion coefficient and atomic 

diffusion distance at different diffusion temperatures 

T/K DC/×10
-12

 cm
2
·s

-1
 DTi/×10

-12
 cm

2
·s

-1
 xC/μm xTi/μm 

853 1.335 0.861 2.687 2.157 

903 2.048 1.223 3.327 2.571 

953 3.004 1.674 4.029 3.008 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

图 8   扩散带宽度随扩散温度的变化曲线  

Fig.8   Variation curves of diffusion zone width with diffusion 

temperature 

 

E903 K=10.6%，E953 K=6.3%。上述结果表明，可以用分

子动力学方法简单、有效地确定扩散系数公式中的各

项系数。 

4  结  论 

1) 在金刚石与钛的热压扩散过程中，C原子的扩

散速度大于Ti原子；随扩散温度升高，原子扩散速度

存在 2 个阶段：低速扩散阶段和快速扩散阶段。 

2) 对模拟的C、Ti原子扩散系数进行数据拟合，得

到扩散因子和扩散激活能的数值，从而简单有效地确定

了C原子、Ti原子在热压扩散过程中的扩散系数公式。 

3) 金刚石与钛的热压扩散带宽度计算值与实测

值相近，应用分子动力学方法获得原子扩散系数公式

是有效的。 
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Molecular Dynamics Simulation of Atomic Diffusion Behavior Between Diamond and 

Titanium During Hot Pressing Process 

 
Yuan Jiandong, Yu Aibing, Zou Pian, Zhao Shuo, Li Yi, Wu Qiliang 

(School of Mechanical Engineering and Mechanics, Ningbo University, Ningbo 315211, China ) 

 

Abstract: The molecular dynamics method was used to simulate the atomic diffusion behavior between diamond and titanium during the 

hot pressing diffusion process. The atomic diffusion process at the interface between diamond and titanium at different diffu sion 

temperatures was simulated, and the atomic concentration distribution, diffusion velocity and simulated diffusion coefficient of the 

interface were obtained. The hot pressing diffusion method was used to coat a titanium layer on the diamond surface and the w idth of the 

diffusion band at the interface was measured. The research results show that the diffusion speed of C atoms is greater than that of Ti atoms 

during the diffusion process. With the increase of the diffusion temperature, there exist two stages of atom diffusion, low s peed and fast 

stages. Data fitting of the simulated diffusion coefficients through the molecular dynamics simulation of hot pressing diffusion can be used 

to determine the diffusion factors and activation energy values of C and Ti atoms. Thus the calculation formula of atomic diffusion 

coefficient can be determined through a simple and effective method. The calculated values of diffusion band width of diamond and 

titanium are close to the measured values, which indicates that the formula of atom diffusion coefficient obtained by the molecular 

dynamics method is feasible. 

Key words: molecular dynamics; hot pressing; diffusion; diamond; titanium 
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