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摘　 要： 为进一步提高磁头飞行的稳定性，增加硬盘存储容量，采用分子动力学方法研究磁头磁盘接触条件下盘片上类金刚

石薄膜（ＤＬＣ）层粗糙度、ＤＬＣ 表层官能团比例及单个润滑剂分子中羟基数对润滑剂转移行为及润滑剂在盘片表面分布的影

响． 研究结果表明：降低 ＤＬＣ 层粗糙度，增加 ＤＬＣ 表层官能团比例都将降低磁头磁盘间的润滑剂转移量；当磁盘表面存在物

理吸附态的润滑剂分子时，增加单个润滑剂分子中的羟基数也可降低润滑剂转移量；但降低 ＤＬＣ 层粗糙度或同时增加 ＤＬＣ
表层官能团的比例和单个润滑剂中羟基数会增加润滑剂在盘片表面堆积的高度，进而降低磁头飞行稳定性．综合考虑润滑剂

转移量和润滑剂在磁盘表面堆积厚度对磁头飞行稳定性的影响，ＤＬＣ 层粗糙度应降低至约 ０．０７ ｎｍ， ＤＬＣ 表层官能团比例增

至约 ８０％，单个润滑剂分子中的羟基数量应少于 ８ 个．
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　 　 目前，磁头与磁盘之间的最小间隙已经下降到

了 ２ ｎｍ［１］，为进一步提高硬盘的存储容量，磁头与

磁盘之间的间隙需要进一步降低．而盘片表面的润

滑剂在磁头与磁盘之间的转移将会导致磁头与磁盘

之间发生间歇性接触，从而降低磁头飞行的稳定

性［２－４］ ． 此外，润滑剂转移也是阻碍磁头在润滑剂中

飞行式记录（ｓｕｒｆｉｎｇ ｒｅｃｏｒｄｉｎｇ）方式［５］应用的一个关

键因素． 目前，学者们对于润滑剂转移的研究主要

集中在润滑剂层的厚度、润滑剂分子的极性、润滑剂

分子主链的刚度［６］、润滑剂分子的吸附率［７－８］、润滑

剂的类型、空气轴承表面［９］以及气体分子［１０］对于润

滑剂转移的影响等方面． 然而，学者们在研究润滑

剂转移时，并未将润滑剂转移与接触过程结束后润

滑剂在盘片表面分布相结合来分析接触过程对磁头

飞行稳定性的影响． 但在实际情况中，当磁头读取



盘片上的数据时，会多次飞过磁头磁盘接触过的位

置． 因此当润滑剂转移到磁头表面后，润滑剂在盘

片表面的不均匀分布便会影响磁头再次飞行到该处

时的稳定性，使磁头飞行高度无法进一步降低，间接

阻碍了硬盘存储容量的提高． 当前使用的硬盘盘片上

的类金刚石薄膜（ｄｉａｍｏｎｄ ｌｉｋｅ ｃａｒｂｏｎ， ＤＬＣ）层的粗

糙度 Ｒａ 已达到 ０．２ ｎｍ 以下［１１－１２］，当磁头与盘片上的

润滑剂层接触时，ＤＬＣ 层的粗糙度也会影响磁头飞行

的稳定性． 因此，本文研究了盘片上 ＤＬＣ 层粗糙度、
ＤＬＣ 表层官能团比例及单个分子中羟基数量对磁头磁

盘之间润滑剂转移及润滑剂在盘片表面分布的影响．

１　 模　 型

根据磁头在磁盘上飞行时磁头磁盘之间产生的

空气轴承压力（Ａｉｒ ｂｅａｒｉｎｇ ｐｒｅｓｓｕｒｅ）与磁头磁盘之

间间隙的关系，建立了如图 １ 所示的分子动力学模

型． 较大的磁头磁盘间隙对应着较小的空气轴承压

力，较小的磁头磁盘间隙对应着较大的空气轴承压

力． 图 １ 所示的分子动力学模型为简化的分子动力

学模型，即将实际分子中的几个原子简化为一个粒

子［１３］ ． 磁头和磁盘上的 ＤＬＣ 层由 ３ 层刚性粒子组

成． 根据磁头上的 ＤＬＣ 层和磁盘上的 ＤＬＣ 层原子

作用的不同，将 ＤＬＣ 层分为两种粒子：官能团

（ｆｕｎｃｔｉｏｎａｌ ｂｅａｄｓ， ＦＢ）和非官能团（ ｎｏｎ－ｆｕｎｃｔｉｏｎａｌ
ｂｅａｄｓ， ＮＢ）． 磁头表面 ＤＬＣ 层的官能团比例为

５％［１３］ ． 当磁盘表面 ＤＬＣ 层的官能团数量占 ＤＬＣ 表

层粒子总数的 ２０％时，磁盘表面的润滑剂分子大部

分吸附在盘片表面（化学吸附），少部分润滑剂分子

分散在盘片表面（物理吸附）． 当盘片上 ＤＬＣ 层官

能团的数量占 ＤＬＣ 表层粒子总数的 ８０％时，全部润

滑剂分子吸附在盘片表面［１３］ ． 因此，本文研究了

ＤＬＣ 表层官能团的比例对磁头磁盘之间润滑剂转

移的影响． 以 Ｚｄｏｌ（２ 个羟基）型润滑剂为例来研究

ＤＬＣ 层粗糙度、ＤＬＣ 层官能团比例对磁头磁盘间润

滑剂转移的影响． 根据润滑剂分子的结构将其简化

为由 １０ 个粒子组成的分子链，包括 ８ 个润滑剂分子

中间粒子（ＢＢ）和两个端基（ＥＢ）．
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图 １　 分子动力学模型
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　 　 在所建立的分子动力学模型中，每一对粒子之

间的相互作用由截断平移的 Ｌｅｎｎａｒｄ－Ｊｏｎｅｓ （ＬＪ） 势

来描述，其表达式为
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式中： σ 为单个粒子直径（约为 ０．７ ｎｍ）， ε 为势阱

深度， ｒ 为粒子间距离， ｒｃ （约为 １．７５ ｎｍ）为截断半

径，其示意图见图 ２． 当粒子 ｉ 与其他粒子之间的距

离 ｒ 大于截断半径 ｒｃ 时，二者之间的相互作用力忽

略不计．
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图 ２　 截断半径方法示意

Ｆｉｇ．２　 Ｓｃｈｅｍａｔｉｃ ｏｆ ｃｕｔｔｉｎｇ ｏｆｆ ｒａｄｉｕｓ ｍｅｔｈｏｄ
　 　 端基之间，端基与磁头磁盘表面 ＤＬＣ 层的官能

团之间的附加作用势为
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式中： ｄ （ ～０．２１ ｎｍ） 为短程相互作用典型长度， εｐ

为势阱深度． 在单个润滑剂分子中，相邻的两个粒

子之间的附加作用势为有限扩展非线性弹性势

（ＦＥＮＥ），其表达式为
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式中： Ｒ０ （约为 １． ０５ ｎｍ） 为最长键长； ｋ （约为

３０ｋＢＴ ／ σ２） 为弹簧常数，其中， ｋＢ 为玻尔兹曼常数，
Ｔ 为 绝 对 温 度． 模 拟 过 程 在 分 子 动 力 学 软 件

ＬＡＭＭＰＳ［１４］中进行． 采用 Ｌａｎｇｅｖｉｎ 热浴来控制系统

温度． 在模拟润滑剂转移过程前，需要先得到处于

平衡态的润滑剂分子，具体过程详见文献［１５］． 平

衡后的润滑剂分布如图 １ 所示，此时润滑剂层的厚

度约为 １．４ ｎｍ． 为避免磁头磁盘沿 ｘ 方向的相对移

动速度对润滑剂转移的影响，本研究中磁头磁盘沿

ｘ 方向的相对移动速度均为 ７．９５ ｍ ／ ｓ．

２　 结果和讨论

２．１　 磁盘表面 ＤＬＣ 层粗糙度对润滑剂转移及分布

的影响

当磁盘表面 ＤＬＣ 层粗糙度为 ０．０７ ｎｍ，高压区
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与低压区之间差值 Δｐ 为 ０．６ ＭＰａ 时［１３］，磁盘表面

的润滑剂转移到磁头表面的过程如图 ３ 所示．
图 ３（ａ）为磁头磁盘未接触时的状态． 图 ３（ｂ）为磁

头经过 ８．８ ｎｓ 后与磁盘表面润滑剂接触，可见少部

分润滑剂在磁头左侧凸台处堆积． 随着磁头在润滑

剂中飞行时间的增加，凸台左侧堆积的润滑剂逐渐

增多． 再经过 ８．８ ｎｓ 后的磁头磁盘界面如图 ３（ｃ）所
示，此时将磁头与磁盘逐渐分开，经过 ４．４ ｎｓ 后，磁
头磁盘完全分开，如图 ３（ｄ）所示． 可见有少部分润

滑剂由磁盘表面转移到了磁头表面，且在磁盘表面

形成了润滑剂堆积．

o

y

x
V

（ａ）０ ｎｓ

Vo

y

x

（ｂ）８．８ ｎｓ

o

y

x V

（ｃ）１７．６ ｎｓ

o

y

x V

润滑剂堆积

（ｄ）２２．０ ｎｓ

图 ３　 润滑剂转移过程 （Ｒａ ＝０．０７ ｎｍ， Δｐ＝０．６ ＭＰａ）
Ｆｉｇ．３　 Ｅｖｏｌｕｔｉｏｎ ｏｆ ｌｕｂｒｉｃａｎｔ ｔｒａｎｓｆｅｒ （Ｒａ ＝ ０． ０７ ｎｍ， Δｐ ＝

０．６ ＭＰａ）

　 　 当 ＤＬＣ 表层官能团比例为 ５％时，大多数润滑

剂分子处于物理吸附态；官能团比例增加到 ２０％
时，大多数润滑剂分子处于化学吸附态；官能团比例

达到 ５０％时，全部润滑剂分子吸附在盘片表面；当
官能团比例继续增加时，润滑剂分子与 ＤＬＣ 层的相

互作用逐渐增强［１３］ ． 图 ４ 为润滑剂转移量随着盘片

表面 ＤＬＣ 层粗糙度的变化． 当 ＤＬＣ 表层官能团的

比例由 ５％增加到 ２０％时，润滑剂转移量随着官能

团比例的增加而增加，当 ＤＬＣ 表层官能团的比例大

于 ２０％时，润滑剂转移量随着官能团比例的增加而

降低． 由于物理吸附态的润滑剂分子并未真正与盘

片表面 ＤＬＣ 层的官能团结合，而是分散在磁盘表

面． 因此当磁头与润滑剂接触时，润滑剂分子与磁

头之间的分子间作用力使得物理吸附态的润滑剂分

子更容易随着磁头移动并转移到磁头表面． 当 ＤＬＣ

层的粗糙度＜０．１４ ｎｍ 时，随着 ＤＬＣ 层粗糙度的增

加，转移到磁头表面的润滑剂的体积逐渐增加． 因

为随着 ＤＬＣ 层粗糙度的增加，润滑剂层平均厚度及

表面粗糙度均增加［１５］，这使得磁头与润滑剂接触时

堆积在凸起左侧的润滑剂量增加，进而导致磁头磁

盘分开时，转移到磁头表面的润滑剂体积增加． 当

ＤＬＣ 层的粗糙度＞０．１４ ｎｍ 时，ＤＬＣ 表层官能团比例

为 ２０％时，润滑剂转移量有所下降，比例为其他值

时，润滑剂转移量变化不明显． 因为当比例为 ２０％
时，随着 ＤＬＣ 层粗糙度的增加，不平整的 ＤＬＣ 层阻

碍了物理吸附的润滑剂分子随着磁头的移动而移

动；当比例为其他值时，润滑剂分子几乎全部处于物

理吸附态或全部为化学吸附态，粗糙的 ＤＬＣ 层对润

滑剂转移量的影响不明显．
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图 ４　 润滑剂转移量随着 ＤＬＣ 层粗糙度的变化

Ｆｉｇ．４　 Ｃｈａｎｇｅ ｏｆ ｔｈｅ ａｍｏｕｎｔ ｏｆ ｌｕｂｒｉｃａｎｔ ｔｒａｎｓｆｅｒ ｗｉｔｈ ｒｏｕｇｈｎｅｓｓ
ｏｆ ＤＬＣ ｌａｙｅｒ

　 　 图 ５ 为盘片表面 ＤＬＣ 表层官能团比例分别为

２０％（图 ５（ａ））和 ８０％（图 ５（ｂ））时，磁头与润滑剂接

触后，润滑剂在盘片表面分布随着粗糙度的变化． 由
图 ５（ａ）可见，当 ＤＬＣ 表层粗糙度为 ０ 或 ０．０７ ｎｍ 时，
润滑剂在盘片表面堆积的高度很高；当粗糙度为

０．１４ ｎｍ或０．２１ ｎｍ时，润滑剂堆积的高度明显下降；
粗糙度为 ０．１４ ｎｍ 或 ０．２１ ｎｍ 时，润滑膜在高压区处

的厚度略高于粗糙度为 ０ ｎｍ 或 ０． ０７ ｎｍ 的情况．
图 ５（ｂ）中润滑膜厚度随粗糙度的变化趋势与图 ５（ａ）
相同． 导致该趋势的原因一是盘片表面堆积的润滑

剂转移到了磁头表面；二是粗糙的 ＤＬＣ 层阻碍了润

滑剂分子随着磁头移动，从而降低了润滑剂在盘片

表面堆积的高度，增加了高压区润滑剂层的厚度．
对比图 ５（ａ）和图 ５（ｂ）可见，当盘片表层官能团的

比例增加至 ８０％时，润滑剂在盘片表面堆积的高度

明显下降，且高压区处润滑膜的厚度明显高于官能

团比例为 ２０％（图 ５（ａ））的情况． 原因在于 ＤＬＣ 表

层官能团的比例为 ８０％时，润滑剂分子全部吸附在

ＤＬＣ 层上，导致随着盘片移动的润滑剂分子减少，
从而降低润滑剂堆积的高度． 若磁头再一次读取润

滑剂堆积处的数据时，相当于磁头在较厚的润滑剂
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层中飞行，且随着润滑剂堆积高度的增加，润滑剂转

移量急剧上升［１６］，从而降低磁头飞行的稳定性． 因

此，为提高磁头飞行稳定性，可将盘片表面 ＤＬＣ 层

的粗糙度降至 ０．０７ ｎｍ 左右或将 ＤＬＣ 表层官能团的

比例增加至 ８０％左右．
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图 ５　 润滑剂在盘片表面分布随着 ＤＬＣ 层粗糙度的变化

Ｆｉｇ．５　 Ｌｕｂｒｉｃａｎｔ ｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎ ｏｎ ｔｈｅ ｄｉｓｋ ｓｕｒｆａｃｅ ａｓ ａ ｆｕｎｃｔｉｏｎ ｏｆ
ＤＬＣ ｌａｙｅｒ ｒｏｕｇｈｎｅｓｓ

２．２　 单个分子中羟基数对润滑剂转移及分布的影响

根据润滑剂分子中所含羟基数量的不同，润滑

剂分子分为 Ｍｏｎｏ （１ 个羟基）、Ｚｄｏｌ （２ 个羟基）和

ＺＴＭＤ（８ 个羟基）３ 种． 采用 文献［１６］中建立的这 ３
种润滑剂分子的粗粒珠簧模型，研究了润滑剂分子

中羟基数对润滑剂转移及转移过程结束后润滑剂在

盘片表面分布的影响． 图 ６ 为当 ＤＬＣ 表层官能团的

比例不同时，润滑剂转移量随着润滑剂分子中羟基

数量的变化．
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图 ６　 润滑剂转移量随着润滑剂分子类型的变化

Ｆｉｇ．６　 Ｔｈｅ ｅｆｆｅｃｔ ｏｆ ｌｕｂｒｉｃａｎｔ ｔｙｐｅ ｏｎ ｌｕｂｒｉｃａｎｔ ｔｒａｎｓｆｅｒ

　 　 可见，当磁盘上 ＤＬＣ 表层官能团的比例为 ２０％
时，转移到磁头上的润滑剂的体积随着单个分子中

官能团数量的增加而降低． ＺＴＭＤ 型润滑剂分子的

转移量最少． 当官能团比例增加到 ８０％时，转移到

磁头上的润滑剂随着单个分子中羟基数量的增加而

增加． Ｍｏｎｏ 型和 Ｚｄｏｌ 型润滑剂分子的转移量均低

于官能团比例为 ２０％的情况，而 ＺＴＭＤ 型润滑剂的

转移量较官能团比例为 ８０％的情况有所增加．
　 　 图 ７ 为 ＤＬＣ 表层官能团的比例分别为 ２０％和

８０％时，磁头与润滑剂层接触后润滑剂在盘片表面

的分布．当官能团的比例为 ２０％时（图 ７（ａ）），润滑

剂在盘片表面堆积的高度随着单个分子中羟基数量

的增加而增加， ＺＴＭＤ 型润滑剂分子的堆积高度最

高． 当盘片表面 ＤＬＣ 层官能团的比例增加到 ８０％
时，磁头与磁盘接触过后，润滑剂在盘片表面的分布

如图 ７（ｂ）所示． 随着单个分子中羟基数的增加，润
滑剂堆积的高度逐渐降低． 对比图 ７（ａ）和图 ７（ｂ）
可见，盘片表面 ＤＬＣ 层官能团比例增加到 ８０％后，
３ 种润滑剂在盘片表面堆积的高度均明显降低． 磁

头与润滑剂接触过的区域 （ｘ ＝ ９８～１７５ ｎｍ）内润滑

剂的厚度有所增加．
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图 ７　 润滑剂在盘片表面分布随着润滑剂分子类型的变化

Ｆｉｇ．７　 Ｔｈｅ ｅｆｆｅｃｔ ｏｆ ｌｕｂｒｉｃａｎｔ ｔｙｐｅ ｏｎ ｌｕｂｒｉｃａｎｔ ｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎ ｏｎ
ｔｈｅ ｄｉｓｋ ｓｕｒｆａｃｅ

　 　 当盘片表面 ＤＬＣ 层官能团比例为 ２０％时，润滑

剂与磁头表面的分子间作用力使物理吸附态的润滑

剂分子随着磁头移动． 随着相对移动距离的增加，
在磁头左侧凸台处堆积的润滑剂的高度逐渐增加．
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单个润滑剂分子中端基（羟基）数越多，润滑剂分子

堆积的高度越高，且逐渐呈现层状分布（见图 ８）． 层
状结构的润滑剂分子羟基聚合到一起，使润滑剂分

子中间粒子与磁头上 ＤＬＣ 层相互作用． 该作用力小

于端基与 ＤＬＣ 层之间的相互作用，因此转移到磁头

上的润滑剂量较少（图 ６）．当盘片表面 ＤＬＣ 层官能

团比例为 ８０％时，全部润滑剂分子吸附在盘片表面．
当磁头与润滑剂分子接触时，随着磁头移动的润滑

剂分子较少，润滑剂堆积的高度较低，未形成层状结

构，润滑剂分子的端基与磁头表面 ＤＬＣ 层的官能团

相互作用，导致润滑剂转移到磁头表面． 随着单个

润滑剂分子中羟基数量的增多，润滑剂分子与磁头

的相互作用增强，转移量增加（图 ６）． 因此，磁盘表

面所用润滑剂可选用单个分子中羟基数量少于 ８ 个

的润滑剂以减少润滑剂转移量．

层状分布

润滑剂堆积

o x

y

V

图 ８　 磁头磁盘分开后，润滑剂在盘片表面分布（ＺＴＭＤ 型）
Ｆｉｇ．８　 Ｌｕｂｒｉｃａｎｔ ｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎ ｏｎ ｔｈｅ ｄｉｓｋ ｓｕｒｆａｃｅ ａｆｔｅｒ ｔｈｅ ｓｌｉｄｅｒ

ｓｅｐａｒａｔｅｓ ｆｒｏｍ ｔｈｅ ｄｉｓｋ（ＺＴＭＤ）

３　 结　 论

１）磁头与磁盘接触时，转移到磁头表面的润滑

剂体积随着 ＤＬＣ 层粗糙度的降低而降低，随盘片上

ＤＬＣ 表层官能团比例的增加而降低．
２）当 ＤＬＣ 表层官能团比例较小时，润滑剂转移

量随着单个润滑剂分子中羟基数量的增多而减小；
当比例较大时，润滑剂转移量随着单个润滑剂分子

中羟基数量的增多而增大．
３）增加 ＤＬＣ 层粗糙度或增加 ＤＬＣ 层官能团比

例及分子中羟基数均可降低润滑剂堆积的厚度．
４）为了减少润滑剂转移和润滑剂在盘片表面

堆积的厚度，从而提高磁头在极小飞行高度下的稳

定性，应降低盘片表面 ＤＬＣ 层的粗糙度至 ０．０７ ｎｍ
左右，增加 ＤＬＣ 表层官能团的比例至 ８０％左右，且
单个润滑剂分子中的羟基数少于 ８ 个．
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