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摘要：为探明等离子体处理对 45 钢材料力学性能的影响规律，采用试验与分子动力学模拟相结合

的方法，对处理前后 45 钢材料力学性能的变化进行对比研究。试验结果表明：等离子体处理后，45 钢材

料硬度和拉伸力学性能明显下降；在 1、5、10 min 的处理时间下，纳米硬度分别降低 12%、21% 和 28%，
且处理时间越长，改性效果越好，并且改性效果的持续时间均长达 20 h 以上；拉伸试样厚度为 0.1、0.15、
0.2 mm 时，抗拉强度分别降低 3.3%、4.5% 和 5.3%，断后伸长率分别降低 39.69%、42.17% 和 42.49%。
分子动力学仿真结果表明，等离子体改性降低了 45 钢材料中 Fe-Fe 键的数量和强度，导致材料屈服强

度和表面硬度降低，与试验所得结果基本一致。
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Experimental and Molecular Dynamics Simulation for Mechanics Properties 
of 45 Steel Treated by Plasma
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Sichuan，621900
Abstract： To investigate the influences of plasma treatment on the mechanics properties of 45 steel， 

the changes of mechanics properties of 45 steel before and after treatment were studied by combining experi⁃
ments and molecular dynamics simulation.  The test results show that the hardness and tensile mechanics 
properties of 45 steel are obviously decreased after plasma treatment.  Under the treatment durations of 1， 5 
and 10 min， the nano-hardnessis decreased by 12%， 21% and 28% respectively， and the longer the treat⁃
ment time， the better the modification effect， and the duration of the modification effect is more than 20 h.  
When the thickness of tensile specimens is as 0. 1， 0. 15 and 0. 2 mm， the tensile strength decreases by 
3. 3%， 4. 5% and 5. 3%， and the elongation after fracture decreases by 39. 69%， 42. 17% and 42. 49%， 
respectively.  The molecular dynamics simulation results show that the number and strength of Fe-Fe 
bonds in 45 steel are reduced after plasma modification， resulting in the reduction of yield strength and sur⁃
face hardness of the materials， which is basically consistent with the experimental results.
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0 引言

45 钢因其优良的耐高温、耐腐蚀性及经济

性，常用于制作各种超高精度的零部件，如模具、

金属反射镜等［1-2］。采用金刚石刀具进行超精密

切削是实现 45 钢构件超高精度加工的重要途

径［3-4］。金刚石刀具直接切削 45 钢材料时会发生

剧烈的化学磨损，导致加工精度和加工质量的急

剧下降以及金刚石刀具的快速磨损［5］。为解决这

一问题，国内外学者从工艺优化［6-7］、刀具改性［8］和

工件改性［9-10］等方面开展了广泛研究，其中常温等

离子体辅助表面材料改性技术具有几乎无改性层

残留、不影响加工后工件性能、有效抑制刀具磨损

等优点。

经过等离子体处理后，被切削材料屈服强度

及硬度等力学性能降低，可切削性提高，可有效抑

制刀具磨损。LIU 等［11］将常压等离子体用于辅助

纯铁材料的精密切削，经过等离子体处理后，表面

粗糙度和切削力明显降低，刀具磨损得到有效抑

制。LYU 等［12-13］先将等离子体辅助刻蚀引入单

晶氧化镥的超精密加工中，实现了表面粗糙度为

0.45 nm 的超光滑表面加工；后开发了电感耦合等
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离子体辅助切削的新方法并将其应用在多晶锡的

亚纳米精加工中，得到了 Sa 最低为 0.80 nm 的表

面粗糙度，并有效降低了加工残余应力。 XU
等［14］将冷等离子射流作为辅助工艺，有效抑制了

金刚石切削黑色金属时的刀具磨损。 KONG
等［15］通过分子动力学模拟与试验相结合的方式，
研究了等离子体处理对纯铁材料的硬度和拉伸力

学性能的改性机理。曹发祥等［16］通过试验方式研

究了等离子体处理对 Nd：YAG 晶体硬度的改性

机理，试验结果表明改性后材料硬度呈现出保持、
下降与回复、稳定的阶段性变化。

综上所述，通过等离子体处理实现工件表面

改性的切削方式，对提高工件表面质量、降低金刚

石刀具磨损具有重要的作用，因此，探明等离子体

处理对黑色金属材料的改性作用机理是改进切削

工艺的重要前提。本文采用常温等离子体装置对

45 钢材料表面进行改性，通过试验和分子动力学

方法，对 45 钢改性前后的硬度、拉伸性能等力学

参数进行对比研究。

1 试验方法与结果分析

1.1　试验材料与样品准备

1.1.1　纳米压痕试验样品准备

试验所用 45 钢材料产自太原钢铁厂，取样后

加工成 20 mm × 20 mm × 10 mm 的样品，如图

1a 所示。为了接近实际超精密切削过程中的工

件状态，通过磨抛处理将样品上表面粗糙度 Sa 加

工至优于 30 nm，图 1b 所示为工件在白光干涉仪

下的表面形貌，取样范围为 700 μm × 530 μm。

1.1.2　拉伸试验样品准备

等离子体处理后改性层厚度仅为微米量级，
为更明显地观察改性处理对工件拉伸性能的影

响，需将样品制备成厚度尽可能小的薄板拉伸试

样。选用冷轧态 45 钢薄板原料，从原料上取样后

加工成图 2 所示的矩形横截面非比例拉伸试样，
薄板拉伸件原始宽度 b0 = 12.5 mm，原始标距

L0 = 50 mm，平行长度 Lc = 75 mm，原始厚度

a0 = 0.1、0.15、0.2 mm。

由于 45 钢材料本身较硬脆的材料特性，在制

备薄板拉伸件时会无可避免地引入一定的加工缺

陷和机加工残余应力，在拉伸试验的加载过程中，
试样可能会从这些缺陷处提前断裂从而影响试验

结果。为了保证试验数据的可靠性，每组参数下

需进行 10 组以上的重复试验以消除这部分因素

产生的绝对偏差对改性规律探究的干扰。
1.2　试验方案

为探明等离子体改性处理对 45 钢材料力学

性能的影响，根据是否经过等离子体处理分为处

理组和常规组。等离子体处理工件时，等离子体

射流喷嘴距离工件表面垂直距离不大于  6 mm，
等离子体射流在一定处理时间内均匀地扫过工件

表面，使工件表面各处的改性处理效果一致。等

离子体射流对 45 钢工件的改性处理过程与处理

过程中的扫描路径如图 3 所示。

1.2.1　纳米压痕试验

采用纳米压痕仪对 45 钢材料经等离子体改

性前后的表面硬度进行对比测试，并研究不同处

理时间的改性效果和改性前后纳米硬度等表面力

学性能随时间的变化规律。常规组和不同处理时

间（1、5、10 min）组均单独使用 1 个图 1 所示的样

品进行纳米压痕试验。一般而言，等离子体改性

处理的效果具有即时性，采用在线处理的方式即

可达到较好的改性效果。纳米压痕试验由于设备

条件限制，无法使用在线处理的方式进行试验，因
此采用预先处理，再开展纳米压痕试验的方式对

处理后的材料硬度进行测试。
在常规组样品中心区域均匀取点进行纳米压

图 1　样品准备

Fig.1　Sample preparation

图 2　薄板拉伸试样尺寸

Fig.2　Dimensional drawing of thin sheet 
tensile specimen

图 3　等离子体射流改性处理方式

Fig.3　Method of plasma jet modification treatment
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痕试验，最大压入深度设定为 2000 nm，加/卸载

速度为 10 nm/s，每组重复 5 次，各压痕间隔 100 
μm。同样，在处理组样品中心区域均匀取点，进
行改性处理后 20 h 内表面力学性能的变化规律

试验，参数设置与常规组相同。
1.2.2　拉伸试验

采用准静态拉伸试验方法研究等离子体处理

对 45 钢材料拉伸力学性能的影响规律，试验前先

清洗并吹干拉伸试样表面，然后将吹干后的拉伸

试样两端正确装夹在万能试验机的上下两个夹头

上，避免紧固后的试样出现倾斜现象。试验时设

置固定加载速率 6 mm/min，屈服前后的应变率均

为 10-3s-1，调整上下夹头之间的距离以保证预紧

力为 1 N 左右，采集试验数据直到试样断裂。处

理组中，在开始拉伸的同时打开等离子体射流发

生器对工件进行处理，直到拉伸结束。
1.3　试验设备

本文使用的常温等离子体射流发生器由大连

理工大学研制，其结构如图 4 所示，主要由电极系

统、控制电源和供气系统等组成。采用裸电极放

电方式将高纯氮气离子化，气体流量为 12 L/
min，气体压力为 0.5 MPa，放电电压为 1.53 kV。
该装置能产生稳定的等离子体射流，射流长度可

达 16 mm。

拉伸试验使用万能试验机，主要结构包括上

压头、下夹紧头、压力传感器、试样夹具、变形测量

仪和控制系统等。上压头用于施加压力，下夹紧

头用于固定试样，压力传感器用于测量施加的压

力，试样夹具用于固定和夹紧试样，变形测量仪用

于测量试样的变形情况，控制系统用于控制试验

过程和记录数据。
纳米压痕试验使用纳米压痕仪进行试验，载

荷范围为 0~500 mN，载荷分辨力为 40 nN，使用

三棱锥玻氏压头进行压痕试验，该压头尖端轮廓

半径为 100 nm，中心与侧面的夹角为 63.5°。该纳

米压痕仪具有静态法（载荷控制法）和连续刚度法

（压入深度法）两种测试模式。本文采用连续刚度

模式进行测试，该模式可以输出压入深度范围内

纳米硬度随深度的变化，可直观反映硬度变化

规律。

1.4　试验结果与分析

1.4.1　等离子体处理对 45钢表面硬度的影响

材料纳米硬度 H 的计算公式［17］为

H = Pmax

Ah c
( )1

式中：Pmax 为最大载荷；A 为压头尖端与试样在最大载荷

下的投影面积，与最大压入深度 h c 的平方成正比。

由式（1）可知，相同载荷下，压入深度越大，纳

米硬度越小；相同压入深度时，载荷越大，纳米硬

度越大。图 5a 为等离子体处理前后的载荷-位移

曲线，可知，在相同压入深度时，等离子体处理可

以有效降低 45 钢材料的表面硬度，且随着处理时

间的增长，改性的效果越好，硬度降低越明显。

由于尺寸效应的影响，在压入深度 200 nm 范

围内，测得的材料纳米硬度值会远高于真实值，为

了排除尺寸效应的干扰，本文对深度为 400~
2000 nm 范围内测得的材料硬度变化规律进行分

析，如图 5b 所示。由图 5b 可知，常规组的硬度随

深度的增大逐渐降低，在 400~800 nm 范围内 45
钢纳米硬度平均值为 3.52 GPa，在 1000~1400 
nm 范围内为 3.34 GPa，在 1600~2000 nm 范围内

为 3.19 GPa，这是尺寸效应对材料硬度的影响随

着深度增大而削弱的表现。

等离子体处理 1 min 后，45 钢纳米硬度随深

图 5　处理前后 45钢硬度变化

Fig.5　Changes in hardness of 45 steel before and 
after treatment

图 4　等离子体射流发生装置原理图

Fig.4　Schematic of plasma jet generator
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度的增大呈先上升后降低的变化趋势，在 400~
800 nm 范围内硬度平均值为 3.1 GPa，降低约

12%，在 1000~1400 nm 范围内为 3.18 GPa，降低

约 4.8%，在 1600~2000 nm 范围内为 3.08 GPa，
降低约 3.6%。

等离子体处理 5 min 后，45 钢纳米硬度在

400~1400 nm 范围内基本保持不变，400~800 nm
和 1000~1400 nm 范围内硬度平均值分别为 2.80 
GPa 和 2.79 GPa，相比处理前分别降低 21% 和

17%，而 1600~2000 nm 范围内变化趋势与处理

1 min 组的前半段相似，表明此时位于有效改性层

与 45 钢基体的交界处，硬度平均值为 2.91 GPa，
降低约 8.8%。

等离子体处理 10 min 后，此时改性效果显

著，且改性层厚度已大于 2000 nm，45 钢纳米硬度

随深度的变化趋势受尺寸效应影响，与处理前相

同。在 400~800 nm 范围内硬度平均值为 2.66 
GPa，降低约 24%，1000~1400 nm 范围内为 2.41 
GPa，降低约 28%，1600~2000 nm 范围内为 2.33 
GPa，降低约 27%。

由于改性层中氮元素含量较低，常用的测试

手段如 X 射线光电子能谱（XPS）技术等难以直接

测定改性层厚度，并且随着深度的增加改性效果

逐渐降低，与材料基体之间并无明显分界。本文

通过硬度-深度曲线中材料硬度的变化情况对改

性层厚度进行表征。在常规组中，随着压入深度

的增大，尺寸效应逐渐削弱，从材料表面到基体的

硬度呈逐渐降低的趋势。
处理 1 min 时，深度从 400 nm 增大到 1200 

nm 时，材料硬度逐渐增大，并且均明显低于处理

前材料硬度，超过 1200 nm 后材料硬度逐渐降低，
变化趋势与常规组相似。表明此时的改性层厚度

约为 1200 nm，并且改性效果较好的深度范围应

为 400~800 nm。
处理 5 min 时，深度从 400 nm 增大到 2000 

nm 时，材料硬度不断增大，到 2000 nm 处材料硬

度已较为接近处理 1 min 组的材料基体硬度。可

以认为此时的改性层厚度约为 2000 nm，并且改

性效果较好的深度范围为 400~1400 nm。
处理 10min 时，深度从 400 nm 增大到 2000 

nm 时，材料硬度逐渐降低，深度随硬度的变化趋

势与常规组相似，表明此时的改性层厚度明显大

于 2000 nm，并且在 2000 nm 深度范围内改性效果

均较好。
应用到超精密切削中时，应将单位面积的改

性处理时间控制在与处理 5 min 组基本一致的水

平，即在降低工件材料力学性能的同时保证改性

层材料可以被完全切削去除。
图 6 所示为等离子体处理后 20 h，在 400~

800 nm 和 1600~2000 nm 两个深度范围内 45 钢

材料纳米硬度平均值随时间的变化。由图 6 可

知，等离子体处理对 45 钢材料硬度的改性效果持

续时间可达 20 h 以上，验证了采用先处理再试验

的方式进行纳米压痕试验方案的可行性。

处理 10 min 时的曲线方差和波动相对更小，
表明处理时间越长，改性效果均匀性越好。等离

子体处理对材料硬度的改性效果持续时间足以完

成一次超精密切削，这是等离子体改性处理应用

到超精密切削中可以先改性再处理的依据。
1.4.2　等离子体处理对 45钢拉伸力学性能的影响

图 7 所示为准静态拉伸方式下拉伸试样有/
无等离子体处理的应力-应变曲线和抗拉强度实

测结果。由图 7 可知，相比于未处理试样，等离子

体在线处理时，厚度为 0.1 mm 的 45 钢拉伸试样

抗拉强度从 533.33 MPa 降低至 515.97 MPa，降低

约 3.3%，断后伸长率降低约 39.69%；厚度为 0.15 
mm 的 45 钢拉伸件抗拉强度从 510.16 MPa 降低

至 486.99 MPa，降低约 4.5%，断后伸长率降低约

42.17%；厚度为 0.2 mm 的 45 钢拉伸件抗拉强度

从 504.85 MPa 降低至 478.19 MPa，降低约 5.3%，
断后伸长率降低约 42.49%。结果表明，拉伸件厚

度越大，抗拉强度降低幅度也越大，与文献［18］变
化趋势有所不同，原因在于试验中，等离子体处理

一直持续到拉伸件被拉断为止，在厚度为 0.1 
mm、0.15 mm 和 0.2 mm 时，等离子体射流对试样

的处理时间分别约为 67 s、92 s 和 110 s，即处理时

图 6　45钢纳米硬度-时间变化曲线

Fig.6　45 steel nano-hardness and time variation curve
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间越长，对拉伸力学性能的影响越大。
观察分析断口形状发现，处理组拉伸件断裂

后，断口形成与常规组齐口状断口（图 8a）和之字

状断口（图 8b）不同的点断状断口，如图 8c 所示。
这是由于等离子体射流处理在工件表面形成了抗

拉强度明显低于其他位置的薄弱点，在拉伸加载

的过程中试样从被处理位置提前断裂，表现为抗

拉强度和断后伸长率的降低。此外，在试样厚度

仅为 0.1 ~ 0.2 mm 时抗拉强度降低幅度也极小，
表明等离子体改性辅助工艺仅适用于材料去除量

小的精密和超精密加工。

2 分子动力学模拟方法与结果分析

2.1　分子动力学建模与势函数设置

分子动力学可以在原子尺度下描述体系中粒

子之间的相互作用，直观地观察体系中粒子的变

化情况，被广泛应用于微纳尺度的相关研究，本节

通过分子动力学模拟开展等离子体处理对 45 钢

纳米硬度和拉伸力学性能的改性机理研究。
首先是 45 钢模型的创建与参数设置。45 钢

模型晶格常数为 0.2866 nm，晶体结构为体心立方

结构。纳米压痕模拟中，45 钢模型尺寸为 11.464 
nm×11.464 nm×5.732 nm；拉伸模拟中，45 钢薄

板拉伸模型长宽尺寸为 42.99 nm×5.732 nm，拉
伸模型厚度分别为 1.433、2.866、4.299 nm。等离

子体处理模拟时，等离子体的主要成分为亚稳态

的分子 N2，且等离子体经过电离击穿后高能粒子

所携带的能量大小为 6.2~10 eV，本文取 10 eV。
处理前后均需在等压等温系综（NPT）、300 K 的

温度下弛豫足够长时间以消除内应力。
然后是常规组和处理组中涉及的势参数设

置。本文采用由 ALLERA 等［19］开发的合金钢经

典 Embedded Atom Method 势函数（EAM）来描

述 45 钢中 Fe-Fe、Fe-C 和 C-C 原子之间的相互作

用；根据 LEE 等［20］的研究结果，等离子体处理后

N 原子与 45 钢中的 Fe 原子形成化合物，采用

Mixed Element Atomistic Method势函数（MEAM）
描述 Fe-N 原子对的相互作用；C-N 和 N-N 原子

对的相互作用是简单的两体势，采用 Morse 势函

数进行表征，参数设置如表 1 所示［21-22］，其中 D 为

势阱深度，a 为粒子间相互作用的距离参数，r0 为

截断半径。

最后是相关过程中的模拟参数设置。等离子

体改性处理过程的模拟采用微正则（NVE）系综，
该系综下模型中原子数量、体积和能量保持不变，
适用于模拟处理中剧烈的能量交换过程。通

过Velocity-Verlet 算 法 对 原 子 运 动 进 行 计 算，
Morse 势函数的截止半径设置为 3.0 Å，模拟盒子

X、Y 和 Z 方向均采用周期性边界条件。将弛豫完

成的模型导入盒子后使用 velocity 命令对氮等离

子体施加 10 eV 的能量，由于速度极大，时间步长

设置为 0.1 fs，模拟 60 000 步等离子体已完成充分

改性处理后，使用 Nosé-Hoover 算法对改性后试

样进行控温，使温度降低至 300 K。
在纳米压痕模拟中，X、Y 和 Z 方向上均采用

周期性边界条件，采用正则（NVT）系综进行模

拟，该系综下模型中原子数量、体积和温度保持不

变，适用于模拟压痕过程中的材料变形结构变

化。使用 LAMMPS 自带的 indent 命令进行纳米

压痕过程模拟，压头半径为 15 Å，硬度系数为 10，

图 8　拉伸件断口形状

Fig.8　Fracture shape of tensile piece

图 7　有/无等离子体处理下的 45钢拉伸力学性能

Fig.7　Tensile mechanical properties of 45 steel 
with/without plasma treatment

表 1　等离子体处理模拟中采用的 Morse参数［21-22］

Tab.1　Morse parameters used in plasma 
processing simulation［21-22］

N-N
C-N

D/eV
0.001
0.230

a/Å-1

1.556
2.140

r0/Å
4.21
1.90
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使用 velocity 命令控制压头运动，加载和卸载速率

均为 1 Å/ps，最大压入深度为 10 Å。对原子运动

所用算法与前文一致，时间步长设置为 1 fs，加载

和卸载过程均运行 10 000 步。
在拉伸模拟中，X、Y 和 Z 方向上均采用周期

性边界条件，采用 NPT 系综进行模拟，该系综下

模型中原子数量、压强和温度保持不变，适用于拉

伸模拟中试样结构变形过程。使用 deform 命令

进行拉伸模拟，应变速率为 0.01。时间步长设置

为 0.1 fs，为完整记录模拟数据，拉伸模拟共运行

600 000 步。
2.2　分子动力学结果与分析

2.2.1　微观组织结构变化分析

图 9 为处理前后 45 钢原子堆垛与对应的微观

组织放大图。经过等离子体处理后，模拟得到的

45 钢试样改性层厚度为 8~10 Å，而由前文分析

可知，试验中的改性层厚度为 2~5 μm。导致模拟

与试验改性层厚度差异的主要原因在于时空尺度

的差异，分子动力学模拟中的时空尺度为 ps-Å，而
试验的时空尺度为 min-μm。尽管两者的时空尺度

有所差异，但并不影响通过试验探究等离子体改

性作用规律，通过分子动力学模拟探究改性作用

机理，并将两者在各自尺度下的结论进行整合。

金属材料微观结构中金属键的数量和强度是

决定材料力学性能的关键。通过分子动力学模拟

中原子结构的演化可知，在等离子体的作用下，45
钢中的铁原子会脱离原本位置并形成空位缺陷，
造成 Fe-Fe 键数量的减少；同时部分 N 原子会残

留在 45 钢内部，与 Fe 原子以化合物的方式结合，
这部分离子键会在一定程度上削弱剩余 Fe-Fe 键

的强度。此外，经过等离子体处理后，改性层中

Fe 原子在高能粒子的作用下离开晶格格位，而这

些 Fe 原子失去晶格格位对原子位置的约束后，将
形成图 9 所示处理后相对松散杂乱的原子堆垛。
2.2.2　纳米压痕分子动力学模拟结果分析

本文采用 LAMMPS 自带的纳米压痕模拟命

令进行分子动力学模拟，加载速率为 1 Å/ps，时

间步长为 0.0001 ps，最大压入深度为 10 Å，图 10
所示为处理前后纳米压痕模拟结果。

图 11 为相同压入深度时，由分子动力学模拟

获得的 45 钢材料等离子体处理前后纳米压痕载

荷-位移曲线。由图 11可知，当压入深度在 0~8 Å
范围内时，压头位于改性层，相同深度下处理后的

载荷明显低于处理前的常规组；而当压入深度超

过 8 Å 后，处理组同深度下的的载荷反而超过了

常规组，这是由于模拟中改性层和未被改性的材

料基体之间形成了明显的分界，由改性层到材料

基体硬度有所上升，而试验中由于改性层与基体

的分界不明显，在纳米硬度-深度曲线中则表现为

先升高后降低的转折变化。

从纳米压痕过程中 45 钢原子结构的演化可

以看出，随着压头的不断压入，越来越多的 45 钢

材料发生了屈服和塑性流动。事实上，材料的纳

米硬度本质上也是由屈服强度决定的，由于等离

子体处理降低了 45 钢表层材料的屈服强度，导致

其纳米硬度也随之降低，与试验结果相吻合。
2.2.3　拉伸力学性能分子动力学模拟结果分析

本文使用 deform 拉伸方式对分子动力学模

型进行单向拉伸，应变速率为 0.1 ps-1，时间步长

为 0.0001 ps，在拉伸过程中，拉伸件模型明显可

见图 12 所示的颈缩现象，与试验相符。

图 10　纳米压痕模拟结果

Fig.10　Results of nanoindentation simulation

图 9　处理前后 45钢微观组织变化

Fig.9　Microstructure changes of 45 steel before and 
after treatment

图 11　处理前后的纳米压痕模拟载荷-位移曲线

Fig.11　Simulated load-displacement curves of nano-

indentation before and after treatment

图 12　拉伸模拟中的颈缩现象

Fig.12　Necking phenomenon in tensile simulation

·· 2195



中国机械工程  第  36 卷  第  10 期  2025 年  10 月

图 13 为不同厚度下常规组和处理组的拉伸

试验应力-应变曲线，可以看出，等离子体处理可

以有效降低 45 钢材料的屈服强度和抗拉强度，且
厚度为 5、10 和 15 个晶格常数时，抗拉强度分别降

低至 69%、78% 和 86%。等离子体处理后的改性

层厚度始终为 8~10 Å，即改性层厚度占比越高，
对 抗 拉 强 度 的 降 低 效 果 越 明 显 ，与 试 验 结 论

相符。

根据分子动力学模拟结果中单向拉伸的原子

结构演化，分析屈服应力降低的根本原因如下：在
单向拉伸过程中，45 钢首先发生弹性变形，表现

为 Fe-Fe 键的拉伸，随着应变的进一步发生，Fe
的晶格发生扭曲，宏观表现为应力超过屈服强度

后产生塑性变形。可以看出，屈服强度的大小在

微观上取决于 45 钢中 Fe-Fe 键的数量和强度。
根据等离子体处理处理后 45 钢表面的原子堆垛

结构可以看出，等离子体处理造成大量的 Fe-Fe
键断裂，导致 Fe-Fe 键数量的减少，此外，N 原子

的存在会削弱 Fe-Fe 原子键的强度，由此导致了

45 钢中 Fe-Fe 键数量和强度均有所降低，宏观上

则表现为 45 钢材料屈服强度和抗拉强度的降低。

3 结果与讨论

1）等离子体处理可以显著降低 45 钢材料的

表面硬度，处理 1、5、10 min 后，纳米硬度最高分

别降低 12%、21% 和 28%，处理时间越长，改性层

厚度越大，改性效果也越好，且改性效果均可持续

20 h 以上。
2）等离子体处理可有效降低 45 钢材料的抗

拉强度和断后伸长率，试样厚度为 0.1、0.15、0.2 
mm 时，试样厚度越大，至拉断时等离子体处理时

间也越长，改性效果也相对越好，抗拉强度分别降

低 3.3%、4.5% 和 5.3%，断 后 伸 长 率 分 别 降 低

39.69%、42.17% 和 42.49%。

3）纳米压痕试验的分子动力学模拟中，在
0~8 Å 的改性层内，处理组载荷低于常规组，当
压入深度超过改性层厚度时，由于处理后处理层

与基体之间存在的硬化作用，处理组载荷升高至

大于常规组，与试验规律基本吻合。拉伸试验的

分子动力学模拟中，不同厚度下改性层深度相同，
均为 8 Å，因此处理后抗拉强度的降低幅度随着

厚度的增大而减小，即改性层厚度占比越高，对抗

拉强度的降低效果越明显。
4）根据分子动力学模拟中原子结构的演化得

出结论：等离子体处理降低 45 钢材料力学性能的

微观本质是处理过程中打断了材料中的部分 Fe-
Fe 键，并削弱了相邻 Fe-Fe 键的强度，导致材料

屈服强度降低，在纳米压痕和拉伸试验中抵抗变

形的能力削弱，表现为纳米硬度和抗拉强度的

降低。
5）被切削材料的硬度和抗拉强度等力学性能

对切削过程中的热力耦合效应具有重要影响。等

离子体处理可降低 45 钢材料的力学性能，从而提

高工件材料的可切削性，削弱切削区热力作用，在
抑制超精密切削工艺中的金刚石刀具磨损方面具

有重要的应用价值和实际意义。
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