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聚四氟乙烯（PTFE）作为一种工程塑料，因其良

好的耐高温性能、极低的摩擦系数、稳定的化学惰

性、优异的抗老化性能等优点被广泛应用于汽车、航

空航天、化工、电气等多个领域。特别是PTFE由于

大分子链结构而具有的自润滑性能，使其被广泛地

用作密封和润滑材料[1~3]。但是PTFE的力学特性、导

热性和耐摩擦性能不够理想，对PTFE进行改性处理

以提升其摩擦性能，受到研究人员的重点关注。

常 被 用 作 PTFE 的 改 性 填 料 有 聚 醚 醚 酮

（PEEK）、碳纤维、玻璃纤维、铜粉及各种纳米氧化物

等 [4,5]。其中 PEEK/PTFE 复合材料表现出较好的力

学特性和摩擦特性。杨东亚等研究了 PTFE/PEEK

复合材料的摩擦学性能，结果表明，当PEEK质量分

数为 20％时，复合材料的耐磨性较 PTFE提高了近

700倍[6]；楚婷婷等使用PTFE/PEEK复合材料做水润

滑轴承材料，并研究了该复合材料的拉伸强度、硬度

及摩擦学性能[7]。张潜等研究了PEEK/PTFE复合材

料的力学性能，当PEEK质量分数为10％时，该复合

材料获得较好的刚度、韧性及抗冲击能力[8]。

石墨烯独特的层状结构以及优越的力学特性和

摩擦性能，使其在很多领域具有较高的应用价值，其

中在摩擦磨损领域备受关注。谢文谦等使用石墨烯

材料填充PTFE，研究了石墨烯/PTFE复合材料的制

备工艺及性能 [9]；张晓阳等采用注塑法制备了石墨

烯/聚甲醛复合材料，并进行了摩擦学性能研究，发

现石墨烯质量分数为 0.3%时，表现出最优的减摩耐

磨性 [10]。通过前期研究，笔者采用石墨烯改性 10%

PEEK/PTFE 复合材料，发现 1％石墨烯/10%PEEK/

PTFE在保证减摩特性的基础上表现出很好耐磨性。

加入合适比例的填料能够对PTFE复合材料进

行改性，提高其摩擦磨损性能。但在PTFE复合材料

的制备过程中，烧结温度、压力、时间等过程工艺参

数直接影响复合材料实际的性能，特别是烧结温度

对复合材料的性能具有重要影响[11~16]。目前复合材
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摘要：为探究石墨烯填充聚醚醚酮/聚四氟乙烯（PEEK/PTFE）复合材料制备过程中烧结温度对复合材料摩擦磨损性能

的影响，基于分子动力学模拟研究方法，分别构建10%PEEK/PTFE和1％石墨烯/10%PEEK/PTFE体系模型，通过模拟

复合材料制备过程中不同的烧结温度，得到复合材料对应的力学和摩擦学性能相关参数。在不同烧结温度制得10%

PEEK/PTFE和 1％石墨烯/10%PEEK/PTFE样品，进行了摩擦磨损试验及磨损形貌分析。结果表明，采用石墨烯填充

PEEK/PTFE复合材料可以有效改善复合材料的摩擦磨损特性，不同烧结温度对复合材料分子间作用力、材料力学特

性和摩擦特性表现出不同程度的影响，当烧结温度为360 ℃时，复合材料分子间作用力、材料力学特性和摩擦特性均

达到峰值。
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料制备过程工艺参数的确定，大多依赖于大量的实

验和经验，从原子尺度进行微观作用机理描述的研

究相对较少。本文基于分子动力学（Molecular

dynamics，MD）模拟方法，模拟计算平台采用 MS

（Material studio 2018）软件，相关配置信息为：使用8

核Xeon架构，1TB INTEL中央处理器。面向石墨烯

填充PEEK/PTFE制备过程，从微观尺度模拟研究烧

结温度对复合材料性能的影响，以获得不同烧结温

度对复合材料内部分子相互作用的微观信息和作用

机制。

1 实验部分

1.1 模型的搭建与优化

建立10%PEEK/PTFE的分子无定形模型。使用

Build模块中的Homopolymer功能，将10个重复单元

的PTFE链与 10个重复单元的PEEK链构建到一个

尺寸为 3 nm×3 nm×3 nm的立方晶格内。其聚合物

模型密度设置为 2.2 g/cm3，设置能量收敛精度为

0.04184 J/mol，力的收敛精度设置为 41.84 J/(mol ·

nm)，搭建 PTFE 与 PEEK 的摩尔比为 26∶1 的 10%

PTFE/PEEK分子无定形混合模型，PEEK分子链的

加入基于蒙特卡罗“随机数”的计算方法，使PEEK分

子链在晶胞中处于随机位置分布。如 Fig.1(a)所

示。进一步填充质量比为 1%的石墨烯到立方晶格

内，构建 1%石墨烯/10%PEEK/PTFE 分子无定形混

合模型如Fig.1(b)所示。

图示各混合模型的分子链在立方晶格之内呈现

出无规则分布的状态。由于晶格具有周期性，会使

得部分分子链在晶格中的排布也具有一定周期性。

由于软件初始搭建的分子无定形混合模型都具

有较高的能量，为使模型更加贴近真实情况，即获得

能量的最小配置，需要对模型进行优化。首先需要

对2个模型分别进行相同的几何优化和动力学优化

平衡。采用 Forcite 模块中的 Geometry optimization

指令进行几何优化，先后对模型使用最速下降法和

共轭梯度法进行优化，使模型逐渐趋于能量最低的

状态。

将几何优化完成的 2个模型进行 2次动力学优

化，以消除模型内应力。利用 Forcite 模块中的

Dynamics 指 令 进 行 动 力 学 优 化 ，力 场 选 择

COMPASS 力场。第 1 次动力学优化设置温度为

298 K，温度控制器选择Andersen恒温器，模拟步长

为 1 fs，进行 0.5 ns 的 NVT 正则系综分子动力学平

衡。第2次动力学平衡在298 K的温度和101 kPa的

压力下，压力控制器选择Berendsen恒压器，模拟步

长为1 fs，进行0.5 ns的NVT正则系综分子动力学平

衡。

为模拟制备过程中不同的烧结温度，在模型优

化完成的基础之上，再次使用 0.2 ns的NVT动力学

优化，采用NVT正则系综分子动力学平衡。改变模

型体系的温度，使模型分别从 25 ℃（298 K）升温至

340 ℃，350 ℃，360 ℃，370 ℃，380 ℃，390 ℃和

400 ℃，分别得到不同温度的 10%PEEK/PTFE分子

无定形模型，以及 1%石墨烯/10%PEEK/PTFE 分子

无定形模型。

1.2 主要原料

PTFE粉末：日本大金氟化工（中国）有限公司，

平均粒径 40 μm；PEEK粉末：吉林中研高分子材料

股份有限公司，平均粒径24 μm；石墨烯粉末：苏州碳

丰石墨烯科技有限公司，多层石墨烯粉末，片层直径

Fig. 1 Molecular amorphous hybrid model
(a): 10%PTFE/PEEK; (b): 1%Gaphene/10%PEEK/PTFE
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平均25 μm，平均层数5层。

1.3 样品制备

将石墨烯纳米片加入到体积分数10％的过氧化

氢水溶液中进行超声波清洗，再加入到KH-550硅烷

偶联剂丙酮溶液中进行超声波分散处理。PEEK粉

末在温度 150 ℃干燥 3 h。PTFE 粉末进行 10 mesh

的筛网处理。

将 PEEK粉末和 PTFE粉末按质量比 1∶9预混，

放入高速混合机中进行充分混合作为基材备用。在

基材粉末中加入质量分数1％的石墨烯，以相同条件

混合均匀。分别采用冷压、烧结技术进行制备。

10% PEEK/PTFE 烧结过程为 ：室温加热至

320 ℃，升温速度50 ℃/h；320 ℃恒温30 min；320 ℃

加热至预定烧结温度（350 ℃，370 ℃，390 ℃），升温

速度 30 ℃/h；在预定烧结温度保持恒温 3 h；之后降

温至 320 ℃，降温速度 30 ℃/h；320 ℃恒温 30 min；

320 ℃降温至250 ℃，降温速度70 ℃/h，断电自然降

至室温。1％石墨烯/10%PEEK/PTFE与上述烧结过

程相同，预定烧结温度设置为360 ℃，370 ℃。

1.4 测试与表征

1.4.1 摩擦磨损实验：使用设备型号为MFT-4000多

功能材料表面性能试验仪（兰州华汇仪器科技有限

公司）。实验时长设定 60 min，摩擦频率为 120 mm/

min，摩擦距离为 10 mm，实验设定的额定载荷为 20

N，载荷加载方式为砝码。

1.4.2 磨损形貌表征：采用Sigma 300型蔡司场发射

扫描电子显微镜，对试件磨损表面进行SEM观察。

2 结果与讨论

2.1 力学性能分析

选取各个温度200 ps的NVT动力学平衡模型的

最后一帧，采用恒应变法对复合材料模拟拉伸过程，

设置恒应变率为0.1％，获得表征复合材料的力学性

能参数（弹性模量、体积模量、剪切模量），如Tab.1与

Tab.2所示。为更加直观的进行比较，力学性能参数

随温度变化规律如Fig.2所示。

根据Fig.2可以看出，烧结温度对复合材料力学

性能的影响显著，这是因为温度的变化会影响材料

Tab. 1 10% PEEK/PTFE mechanical properties GPa

Sintering temperature/℃

340

350

360

370

380

390

400

EX

1.93

3.64

4.66

5.66

4.68

4.71

4.62

EY

1.25

4.20

3.05

5.42

5.53

5.49

4.37

EZ

0.44

3.66

4.77

5.10

5.02

4.62

3.76

EMax

1.93

4.20

4.77

5.66

5.53

5.49

4.62

BR

5.64

5.59

4.85

6.09

5.41

5.94

5.93

BV

6.48

5.71

5.98

6.14

5.74

6.16

6.16

BH

6.06

5.65

5.41

6.11

5.57

6.05

6.05

GR

0.36

1.60

0.97

2.02

1.69

1.49

1.18

GV

1.57

1.68

1.64

2.05

1.97

1.78

1.59

GH

0.96

1.64

1.30

2.04

1.83

1.63

1.38

Tab. 2 1% Graphene/10% PEEK/PTFE mechanical properties GPa

Sintering temperature/℃

340

350

360

370

380

390

400

EX

3.69

3.20

1.63

4.26

4.03

3.20

3.83

EY

1.80

2.50

3.40

4.16

3.06

2.26

2.63

EZ

2.22

2.69

7.08

1.75

2.61

3.21

2.19

EMax

3.69

3.20

7.08

4.26

4.03

3.21

3.83

BR

2.84

2.83

19.80

2.73

2.63

2.71

2.42

BV

2.96

2.89

2.03

3.02

2.75

2.78

2.62

BH

2.90

2.86

10.91

2.87

2.69

2.74

2.52

GR

0.91

0.96

3.08

0.85

1.22

1.03

1.00

GV

1.05

1.06

1.17

1.08

1.26

1.09

1.05

GH

0.98

1.01

2.49

0.96

1.24

1.06

1.03
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分子链的流动性，改变分子链间作用力强弱，且由于

PTFE材料的特殊结构，温度的改变会影响PTFE的

结晶度[17~19]。

1%石墨烯/10%PEEK/PTFE与基材（10%PEEK/

PTFE）相比，在力学性能方面的最佳烧结温度有所

改变。10%PEEK/PTFE力学性能最优的烧结点出现

在370 ℃，1%石墨烯/10%PEEK/PTFE力学性能最优

的烧结点出现在 360 ℃。填充石墨烯之后，复合材

料的弹性模量、体积模量和剪切模量在烧结温度最

优点均得到了不同程度的提升。

当烧结温度为 360 ℃时，1%石墨烯/10%PEEK/

PTFE的弹性模量达到最大值 7.08 GPa，对比基材最

大弹性模量提高了 20.06%，最大体积模量提升了

44%，剪切模量提升了 18.07％。即 1%石墨烯/10%

PEEK/PTFE 在 360 ℃的烧结温度状态下，较 10%

PEEK/PTFE力学性能最优的烧结温度370 ℃状态下

抗形变性能大幅提升，同时抵抗体积变化和剪切变

形的能力均不同幅度的增强。

2.2 摩擦学性能分析

Tab. 3 10%PEEK/PTFE wear rate and average coefficient
of friction

Sintering
temperature/℃

340

350

360

370

380

390

400

Wear rate/%

38.90

34.61

35.33

28.04

35.72

39.38

34.66

Coefficient of friction

0.084

0.077

0.098

0.098

0.090

0.098

0.108

2.2.1 摩擦模型建立：摩擦模拟在 MS 软件中的

Forcite 模块完成。在优化后的复合材料模型基础

上，利用 Supercell 指令调取并扩充 Fe 原子。使用

Build layers指令建立以Fe层为摩擦副的复合材料的

摩擦副分子模型，如Fig.3所示。对摩擦副分子模型

同样进行动力学优化，获得 2个模型的全局最优构

型。设置剪切速度 0.01 nm/ps，使用 Confined Shear

Fig. 2 Mechanical properties curves of the composite material changing with temperature
(a): 10%PEEK/PTFE; (b): 1%Graphene/10%PEEK/PTFE

Fig. 3 Friction simulation model
(a): 10%PEEK/PTFE; (b): 1%Graphene/10%PEEK/PTFE
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指令完成各烧结温度模型的摩擦模拟，并分别在 0

帧、200帧、400帧截取力学性能最优的2组模型的剪

切快照，如Fig.4所示。

Tab. 4 Wear rate and friction coefficient of 1% Graphene/
10%PEEK/PTFE

Sintering
temperature/℃

340

350

360

370

380

390

400

Wear rate/%

38.53

33.82

27.21

38.44

41.01

41.89

40.91

Coefficient of friction

0.169

0.091

0.174

0.167

0.114

0.168

0.168

2.2.2 磨损率与摩擦系数：模型剪切模拟结束后，分

别计算各模型的平均摩擦系数与磨损率，摩擦系数

的确定公式μ=Ff/Fn，式中：Fn——法向力；Ff——摩擦

力。Ff=FO+τAC(L)，式中：FO和 τ——分别表示与载荷

无关的Derjaguin偏移量和有效剪切强度；AC(L)——

载荷L作用下的摩擦接触面积。摩擦率的确定公式

AR=Nleave/Ntotal，式中：Nleave和Ntotal——分别表示摩擦过

程中离开基体的原子数和原始基体中的原子总数。

各不同烧结温度下复合材料的平均摩擦系数与磨损

率的如Tab.3和Tab.4所示。复合材料的磨损率和平

均摩擦系数如Fig.5所示。

可以发现，对于10%PEEK/PTFE，当烧结温度达

到 370 ℃时，磨损率达到了烧结过程中的最小值

（28.04%），填充石墨烯后，最小值点对应的烧结温度

发生变化，当烧结温度达到360 ℃，复合材料的磨损

率达到了最小值（27.21%），填充石墨烯对比基材磨

损率下降了2.96%。

2.2.3 径向分布函数：为进一步探究烧结温度对石

墨烯填充PEEK/PTFE摩擦学性能的影响，提取了上

述2个摩擦模拟模型在各设定温度的径向分布函数

值（RDF），RDF值是分析原子之间相互作用与聚合

物之间微观分布的表征，可反映原子在摩擦界面的

相对作用以及复合材料分子链间的相互作用[20~24]。

由于复合材料在摩擦过程中会影响分子链的相

对运动，故可以揭示烧结温度影响材料摩擦学性能

的微观机理[25]。结合 2种复合材料力学性能及摩擦

性能提取10%PEEK/PTFE烧结温度为370 ℃状态的

RDF 值，以及 1%石墨烯/10%PEEK/PTFE 烧结温度

为 360 ℃状态下的RDF值，如Fig.6。模型各烧结温

Fig. 4 Model cut snapshots
(a): 370 ℃ 10%PEEK/PTFE; (b): 360 ℃ 1%Graphene/10%PEEK/PTFE
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度的RDF峰值如Tab.5。分析Fig.6各峰值对应的距

离 r可以得出分子间相互作用的类型：r < 0.31 nm

峰值表示化学键和氢键作用；0.31 nm < r < 0.5 nm

峰值表示强范德华作用；r > 0.5 nm 峰值表示弱范

德华作用。

Fig. 6 Radial distribution function RDF

可以观察到，在距离范围为 0.1~0.31 nm时，当

r=0.137 nm和 0.249 nm时，2种复合材料均出现了 2

个峰值。此现象说明该复合材料的分子间作用力主

要由氢键作用及化学键作用构成，范德华力作用次

之。观察氢键作用区间的峰值，1%石墨烯/10%

PEEK/PTFE的RDF峰值为7.48，较基材RDF峰值高

了 7.1%。且在范德华力作用区间，1%石墨烯/10%

PEEK/PTFE的峰值均高于基材的峰值。此数据说明

1%石墨烯/10%PEEK/PTFE分子间氢键作用及范德

华力作用更强。结合Tab.5数据。可以得到，当填充

1%石墨烯后，各烧结温度的RDF峰值都较基材有所

提高。且10%PEEK/PTFE在烧结温度为370 ℃状态

下 RDF 峰值最大；1%石墨烯/10%PEEK/PTFE 在烧

结温度360 ℃状态下峰值最大。这与力学性能数据

与摩擦学性能数据一致。

2.3 相容性与结合能

相容性能够表征共混物各组分之间彼此相互容

纳、宏观均匀共混的能力，是制备混合物必须优先考

虑的物质的基本性能。相容性较好的多组分混合物

宏观上表现出来的力学性能往往越好[26]。

从能量角度分析，当混合物具有良好的相容性

时，各组分在接触反应时会释放出更多的能量，使整

个体系处于能量较低的状态。根据能量最低原理，

当物体处于能量较低的状态时，该物质会更加稳定，

分子链之间的相互作用也越强，所表现出来的宏观

力学性能也越好。结合能这一概念可以表征两组分

混合时所释放出的能量大小，所以多组分混合物的

结合能可以度量其相容性的优劣。

Fig. 5 Coefficient of friction and wear rate
(a): coefficient of friction; (b): wear rate

Sintering temperature/℃

10%PEEK/PTFE

1%Graphene/10%PEEK/PTFE

340

6.93

7.46

350

6.96

7.48

360

6.95

7.51

370

6.97

7.48

380

6.93

7.50

390

6.94

7.46

400

6.94

7.48

Tab. 5 Radial distribution function RDF peak
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定义结合能（Ubind）是物质相互作用能（Uinter）的负

值，用公式表示为 Ubind＝﹣Uinter，10%PEEK/PTFE 复

合体系 Uinter＝Utotal － UPEEK － UPTFE；1% 石墨烯/10%

PEEK/PTFE 复合体系的相互作用能用公式表示为

Uinter＝Utotal－UPEEK－UPTFE－U Graphene，式中：UPEEK，UPTFE，

UGraphene 分别表示 PEEK、PTFE 及石墨烯组分的能

量。结合能的模拟计算在添加温度参数之后的NVT

正则系综的最后一帧完成。10%PEEK/PTFE及 1％

石墨烯/10%PEEK/PTFE复合材料 PEEK/PTFE在各

烧结温度下的结合能如Fig.7，数据如Tab.6和Tab.7。

由 Tab.6 及 Fig.7(a)分析可得，随着温度升高，

10%PEEK/PTFE的结合能逐步增加，在 370 ℃烧结

点时数值达到最大，为 1248.5038 kJ/mol。填充石墨

烯后，复合材料的结合能大幅增加，且在烧结温度为

360 ℃达到最大值为 3439.0375 kJ/mol，对比基材结

合能最大值提升了 63.7%。复合材料的结合能较低

Fig. 7 Binding energy tends to change with temperature
(a): 10%PEEK/PTFE; (b): 1%Graphene/10%PEEK/PTFE

Tab. 6 10%PEEK/PTFE binding energy J·mol-1

Sintering temperature/℃

340

350

360

370

380

390

400

Utotal

－8319171.6

－8138301.8

－7815918.3

－7495628.0

－7366674.6

－6921617.8

－6680458.1

UPTFE

－9406483.6

－9282554.3

－9016692.5

－8710637.4

－8621039.9

－8264743.2

－8032794.5

UPEEK

2327442.1

2390662.8

2443416.5

2463094.4

2486959.2

2550598.6

2561902.9

Ubind

1240130.2

1246829.0

1242642.2

1248503.8

1232593.9

1207473.1

1209147.8

Tab. 7 1%Graphene/10%PEEK/PTFE binding energy J·mol-1

Sintering temperature/℃

340

350

360

370

380

390

400

Utotal

－9343681.6

－8980686.0

－8810283.3

－8447287.7

－8352666.0

－7971667.2

－7794565.6

UPTFE

－10509705.4

－10190252.5

－10040365.1

－9765711.0

－9679044.2

－9354567.2

－9190863.4

UPEEK/Graphene

4557331.8

4596687.7

4669538.0

4739038.9

4731921.3

4777138.8

4778394.8

Ubind

3391308.0

3387121.2

3439037.5

3420615.6

3405543.1

3394657.4

3382515.7

B
in

di
ng

en
er

gy
×

10
-4
/(

J
·m

ol
-1
)

B
in

di
ng

en
er

gy
×

10
-4
/(

J
·m

ol
-1
)
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时，复合体系的整体能量较高，根据能量最低原理，

当复合体系达到能量较高的状态时，分子链的空间

排布不均匀，分子结构不稳定，宏观则表现为相关力

学及摩擦性能的降低。结合能数据可以看到，1%石

墨烯/10%PEEK/PTFE 对比 10%PEEK/PTFE 具有更

低能量以及更加稳定的分子结构从而表现出更优异

的力学及摩擦性能。

2.4 摩擦磨损实验分析

测得2种试件的最大摩擦系数与平均摩擦系数、

磨损量如Tab.8和Tab.9。

根据 Tab.8，随着烧结温度的升高，10%PEEK/

PTFE的平均摩擦系数及磨损率均呈现出先减小后

增大的趋势，在烧结温度为370 ℃时，平均摩擦系数

最小，为 0.036，磨损率最小，为 0.006％。由Tab.9可

知，1％石墨烯/10%PEEK/PTFE在烧结温度为360 ℃

时较370 ℃（10%PEEK/PTFE的最佳烧结温度）表现

出更小的摩擦系数和磨损率。1%石墨烯/10%PEEK/

PTFE在烧结温度360 ℃时平均摩擦系数最小，对比

基材平均摩擦系数最小值增加了 7.7%。同时，此温

度下磨损率最小，对比基材磨损率最小值降低了

33.3%。

烧结温度分别为 350 ℃，370 ℃和 390 ℃时的

10%PEEK/PTFE扫描电镜图像，及烧结温度分别为

360 ℃，370 ℃时的 1%石墨烯/10%PEEK/PTFE扫描

电镜图像，分别如 Fig.8~Fig.12，放大倍数分别为

100×和300×。

Fig.8中，10%PEEK/PTFE复合材料当烧结温度

为 350 ℃时，磨损表面出现片状脱落以及较为明显

的片状磨痕，且片状磨痕区域含有较深并呈现为无

序裂缝的次级摩擦界面。如Fig.9所示，当烧结温度

为 370 ℃时，磨损表面主要表现为沿滑动方向密布

的细微凹槽，并带有无序排列的鳞状裂纹，这是由于

Tab. 8 10%PEEK/PTFE friction and wear test data

Sintering temperature/℃

350

370

390

Maximum coefficient
of friction

0.128

0.070

0.104

Average coefficient
of friction

0.085

0.036

0.071

Wear rate/%

0.023

0.006

0.019

Tab.9 1% Graphene/10% PEEK/PTFE friction and wear test data

Sintering temperature/℃

360

370

Maximum coefficient
of friction

0.071

0.083

Average coefficient
of friction

0.039

0.052

Wear rate/%

0.004

0.006

Fig. 8 350 °C 10%PEEK/PTFE wear surface topography
(a): 100×; (b): 300×
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PEEK有效地抑制了PTFE大分子链之间的断裂与滑

移，使磨损表面相对光滑，此状态下并未出现明显的

片状脱落与划痕，是因为烧结温度会影响复合材料

分子链间相互作用，使材料表现出更好的摩擦性

能。当烧结温度为 390 ℃时，磨损表面出现大量梨

沟状磨痕并且伴有片状脱落与磨痕，如 Fig.10 所

示。此状态下受烧结温度的影响，分子链间作用力

下降，材料的摩擦性能降低。伴随着材料表面的不

规则脱落，磨损率随之增高。

如Fig.11所示，对于1％石墨烯/10%PEEK/PTFE

复合材料，当烧结温度为360 ℃时，磨损表面密布着

细微的磨痕，表面相对光滑且未出现较为明显的脱

落与磨痕。如 Fig.12 所示，1%石墨烯/10%PEEK/

PTFE的烧结温度为370 ℃时，磨损表面出现较为密

Fig. 9 370 °C 10%PEEK/PTFE wear surface topography
(a): 100×; (b): 300×

Fig. 10 390 °C 10%PEEK/PTFE wear surface topography
(a): 100×; (b): 300×

Fig. 11 360 °C 1%Graphene/10% PEEK/PTFE wear surface morphology
(a): 100×; (b): 300×
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集的梨沟状磨痕并伴随着明显的沿滑动方向呈鳞状

的裂纹。对比 Fig.8~Fig.10 可知，1%石墨烯/10%

PEEK/PTFE较比基材，其表面形貌的磨痕及表面脱

落情况均有所改善。结合前文分子动力学模拟分析

可得，烧结温度影响复合材料分子链间的相互作用

及结合能，使 10% PEEK/PTFE 及 1％石墨烯/10%

PEEK/PTFE在不同烧结温度下呈现出不同程度的微

观磨损形貌。石墨烯的填充可以有效改善基材的耐

磨性能，当烧结温度为 360 ℃时，1%石墨烯/10%

PEEK/PTFE所表现出的摩擦性能更优。

3 结论

(1)通过分子动力学模拟分析，1%石墨烯/10%

PEEK/PTFE在 360 ℃烧结温度时的力学性能最优，

对比基材10%PEEK/PTFE在最佳烧结温度（370 ℃）

时的弹性模量提高了 20.06% ，剪切模量提高了

18.07%，体积模量提高了44%。

(2) 烧结温度的改变，会对1%石墨烯/10%PEEK/

PTFE的分子间相互作用及结合能产生影响。当烧

结温度为 360 ℃时，该复合材料的分子间作用力最

强，主要为氢键、化学键作用，表现出更好的抗剪切

特性。

(3) 为提高复合材料摩擦性能，通过摩擦磨损试

验及SEM分析，确定了制备10%PEEK/PTFE最佳的

烧结温度为 370 ℃，制备 1%石墨烯增强 10%PEEK/

PTFE最佳的烧结温度为360 ℃。该研究为制备1%

石墨烯增强10%PEEK/PTFE复合材料时烧结温度的

设定提供了技术方案。该研究方法同时为后续新材

料的制备工艺优化提供了理论参考。
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Effect of Sintering Temperature on the Friction and Wear Properties of

Polyetheretherketone/Polytetrafluoroethylene Filled with Graphene

Lin Liu1, Henan Tang1, Yan Wang1, Jing Zhao1,2

(1. School of Mechanical Engineering, Shenyang University of Technology, Shenyang 110870, China;

2. Liaoning Wuhuan Special Materials and Intelligent Equipment Industry Technology Research Institute

Co., Ltd., Shenyang 113001, China)

ABSTRACT: In order to explore the influence on sintering temperature to the friction and wear performance of

graphene- filled polyetheretherketone/polytetrafluoroethylene(PEEK/PTFE) composite during preparation, the

models of 10% PEEK/PTFE and 1% Graphene/10% PEEK/PTFE were constructed based on molecular dynamics

simulation method. And then the parameters of the corresponding mechanical and tribological properties of

composite were obtained. Under different sintering temperatures, the samples of 10% PEEK/PTFE and 1%

Graphene/10%PEEK/PTFE were prepared, then the friction wear test and wear morphology analysis were carried

out. The results show that the friction and wear characteristics of the PEEK/PTFE composite material can be

effectively improved by graphene, and different sintering temperatures have varying degrees of influence on the

intermolecular forces, material mechanical properties, and friction characteristics of the composite materials. When

the sintering temperature is 360 ℃ , the intermolecular forces, material mechanical properties, and friction

characteristics of the composite materials all reach their peaks.

Keywords: sintering temperature; molecular dynamics simulation; polytetrafluoroethylene；polyetheretherketone；

graphene
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