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固体润滑涂层的环境敏感性是制约其发展和应用的关键问题，其中涉及丰富的原子和电

子级动态相互作用过程，非常需要高精度量子力学理论模拟方法来准确揭示材料宏观性能背

后的微观本质，从而更好地改性和设计材料。MoS2固体润滑涂层作为目前最好的航空航天润

滑材料之一，虽然具有优异的真空润滑性能，其服役行为非常容易受到周围环境尤其是湿度

的影响，对其储存以及近地运行造成巨大挑战。在本项工作中，我们针对 MoS2在潮湿环境下

润滑性能急剧恶化并且会诱发电偶腐蚀的问题，深入开展了高精度第一性原理计算研究，发

展了定量模拟电偶腐蚀反应活性的动力学极化曲线模型，以及适用于定量研究材料摩擦行为

–环境因子动态相互作用的第一性原理分子动力学慢生长模拟方法。研究全面探索了 MoS2 各

类点、线缺陷与氧气和水分子的作用机制，揭示了其边缘电化学活性所导致的电偶腐蚀加速

机理，并进一步阐明了 15 种稀土元素掺杂 MoS2 表面的高电化学活性以及活性背后由 4f 电

子轨道杂化所导致的吸附物选择性增强机理，从而深入揭示了 MoS2 涂层体系电偶腐蚀现象

的本质。此外，研究初步验证了所提出慢生长模拟方法在揭示应力、温度影响效应时的精确

性，其可在量子力学尺度精准计算材料动摩擦力和摩擦系数，并实时考虑环境因子的动态耦

合效应，结合机器学习势函数加速，未来有望更加深入地揭示大尺寸润滑体系动力学演变机

制，为全面理解材料环境服役行为和构效关系奠定理论基础。 
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