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摘   要   当前中国嫦娥工程“绕 、落 、回”三期任务已经圆满完成，为保持中国月球探测技术的领先地位，对

月壤的力学特性进行研究具有重要意义。月表所处环境高真空、低重力和强辐射等特点使月壤表现出不同于地面

砂土的性质，导致这一现象最主要的原因之一是月壤颗粒间的范德华力作用。本文对当前有关范德华力的研究进

行总结，分别从分子/原子间的范德华力计算、范德华力的迟滞性、理想条件下宏观物体间的范德华力计算和真

实条件下范德华力的计算四个方面对目前已有的研究进行分析，给出当前宏观颗粒间范德华力研究的不足，为今

后月壤颗粒间范德华力的进一步研究提供参考。
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Abstract    With the successful completion of the three-phase tasks of “orbiting”, “landing” and “re-
turning” of China’s Chang’E project, it is of great significance to study the mechanical properties of lu-

nar soil, which is the most fundamental requirement for the lunar basement construction and other lu-

nar engineering projects. The characteristics of high vacuum, low gravity, and strong radiation in the en-

vironment of the lunar surface make the lunar regolith different from the terrestrial  sands. One of the

main differences  between lunar regolith and terrestrial  sands is  that lunar regolith is  slightly cohesive,

while terrestrial sands are usually non-cohesive. This difference can be attributed to the van der Waals
  

*  国家自然科学基金项目资助（U2037602）

2022-04-02收到原稿，2022-10-18收到修定稿

E-mail：zhaoxl@seu.edu.cn

 

©The Author(s) 2023. This is an open access article under the CC-BY 4.0 License
(https://creativecommons.org/licenses/by/4.0/) 

 
0254-6124/2023/43(2)-0291-11 Chin.  J.  Space  Sci.       空间科学学报

ZHAO  Xueliang,  WANG  Hao,  CHEN  Zhenghan,  YANG  Jianzhong,  XU  Zhaodong.  Review  on  van  der  Waals  Interaction  between  Lunar  Soil
Particles (in Chinese).  Chinese Journal of Space Science,  2023, 43(2): 291-301.  DOI:10.11728/cjss2023.02.220406037

https://doi.org/10.11728/cjss2023.02.220406037


interaction between lunar soil  particles. This paper summarizes the current research on van der Waals

force, and analyzes  the existing research from four aspects:  the calculation of  van der  Waals  force  be-

tween molecules / atoms, the retardation of van der Waals force in long-range, the calculation of van der

Waals  force  between  macro  bodies  under  ideal  hypothesis  conditions  and  the  calculation  of  van  der

Waals force under realistic conditions. At last,  shortcomings of the current research on van der Waals

force between macro bodies are given. The purpose of this paper is to provide a relatively thorough and

theoretical reference for the further study of van der Waals force between lunar soil particles.
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 0　引言

作为离地球最近的天体，月球是人类走出地球探

索深空的首选目标。20世纪 60至 70年代，美国和苏

联带头掀起了人类第一波探月高潮，美国 Apollo系

列载人飞船任务和苏联 Luna探月任务使人类获取了

海量与月球相关的资料，并成功带回真实月壤的样

本。2020年中国嫦娥 5号月球探测器的成功发射与

月表取样返回标志着中国嫦娥工程“绕、落、回”三期

任务圆满完成[1]。当前俄罗斯、日本、韩国和印度等

国家也相继启动了月球探测计划，新的探月高潮已经

到来。

不同于地表环境，月表环境具有高真空、低重力

等特点[2–5]，这使得月壤表现出一些地球上干粉砂所没

有的力学性质，Surveyor 7号探测器在月球表面对月

壤进行的沟槽试验结果显示，沟槽侧壁并未坍塌，而

是保持垂直，这表明月壤具有一定的黏聚力，研究认

为这是由月壤颗粒的表面能作用引起的，其中最主要

的两种作用力为范德华力和库仑力[6]。

30 ∼
1000 µm 70 µm

30 ∼ 1000 µm

现有研究表明, 月壤为一层覆盖在月球表面厚度

达数米的松软风化物，颗粒细小且结构松散，与地球

上的干粉砂类似；绝大部分月壤颗粒的粒径为

，平均粒径为 [7,8]。不同粒径的颗粒形

态各异，形状差别大，从球形到尖锐棱角状都有分布，

主要形状有棱角状、次棱角状和长条状等[7]；并且月

壤颗粒形状不规则，为多棱角和多气孔结构，颗粒表

面凹凸不平且较为粗糙[9,10]。文献 [11]中取颗粒间距

约等于颗粒直径，对颗粒间的库仑力、范德华力以及

重力大小进行了对比，结果表明在 粒径

范围内，范德华力的大小是不可忽略的。

对于范德华力的研究，目前主要集中在胶体的稳

定性研究[12–15]、微型机器除尘研究[16,17] 以及纳米碳纤

维管的研究[18,19] 等领域，对月面环境下的范德华力研

究主要是基于前述研究领域所取得的成果而进行

的。本文对当前范德华力的研究现状进行梳理和分

析，为今后月壤颗粒间范德华力的进一步研究提供

参考。

 1　分子/原子间的范德华力计算理论

分子间作用力最早是荷兰物理学家 Johannes

Diderik van der Waals在研究实际气体对理想气体

状态方程的影响时提出的，因此分子间作用力又称为

范德华力，其作用能比分子间的化学键键能弱 1～

2个数量级。范德华力的来源主要有三个方面[20,21]：

一是由于极性分子间固有偶极的静电吸引作用形成

的取向力；二是由于极性分子极化邻近的非极性分

子，使其产生诱导偶极后，诱导偶极与极性分子的固

有偶极间的静电吸引作用形成的诱导力；三是由于分

子本身电子概率运动产生的瞬时偶极间相互吸引作

用而形成的色散力。一般情况下，这三种范德华力来

源中，以色散力为主导，并且范德华力为近程力，表现

为分子间近距离（10–4 µm）的吸引力[21]。

对于分子间作用力的描述，目前使用较广的是解

析式兰纳‒琼斯势能（L-J势）[22]，最早由数学家 John

Lennard Jones于 1924年提出，将其用来描述惰性气

体分子间相互作用尤为精确。兰纳‒琼斯势能以分子

间的距离为唯一变量，其基本解析形式如下：

WLJ(R) =
A

R12
− B

R6
. (1)

R式中，A 和 B 两个常数通过试验拟合得到， 表示两

分子（原子）之间的距离；式中第一项用于描述两分子

距离较近时以相互排斥为主的作用，第二项用于描述
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R0

两分子相距较远时以相互吸引为主的作用，定义排斥

作用与吸引作用相互抵消时两分子间的距离 为平

衡距离。

分子间的范德华力以相互吸引为主，1930年德国

物理学家 London[23,24] 根据量子力学原理对色散力进

行证明，并给出如下色散作用能计算公式：

WL(R) = − C

R6
. (2)

10−76 J ·m6 R式中，C 为伦敦色散系数，约为 ； 为分子

（原子）间的距离。

当前范德华力的计算理论大部分都是基于式（1）

和式（2）进行推导的，然而 L-J势中描述排斥作用的

12次方项尚未有理论依据支撑。Wilson等[25] 对量子

原子间的相互作用（ Interacting  Quantum Atoms，

IQA）研究表明，指数关系能够更好地描述原子间的

短距离斥力，例如 Buckingham势能公式[26]，即

WB(R) = C1e−C2R − C3

R6
. (3)

R式中，C1，C2，C3 为试验获取参数， 为分子（原子）间

的距离，式中描述引力的 6次方项与 L-J势保持

一致。

最近有研究[27] 提出了一种描述分子（原子）间范

德华作用能的双指数势能公式，即

WWu(R) = ε0

(
βeα

α− β
e−α

R
Rm − αeβ

α− β
e−β

R
Rm

)
. (4)

α β

−ε0

式中， 和 为描述斥力和引力项的系数， R 为分子

（原子）间的距离，当 R=Rm 时势能为最小值 。式

（4）收敛速度快于 L-J势，并且通过适当调整式（4）中

的系数，可退化为 L-J势。

 2　范德华力的迟滞效应

EA

r

∆t = r/c

∆t = r/c < 1/ν

在 London的理论中，分子 A由于自身电子的概

率运动产生了瞬时偶极，瞬时偶极产生的电场 极化

与分子 A邻近的分子 B，使分子 B产生诱导偶极，瞬

时偶极与诱导偶极之间的相互作用产生了色散

力 [24,28]。该过程中默认电场 EA 是瞬间传播到分子

B的，而实际上电场是以光速 c 进行传播的。假设两

分子间的距离为 ，则电场 EA 传播到分子 B所需时

间 ，在这个过程中如果分子 A的瞬时偶极发

生改变，两分子间的相互作用会减弱。因此 Lon-

don的理论应满足 的前提条件，这里

ν

r < c/ν ≈ 10 nm

为分子中电子运动的特征频率，从而得到分子间距

应满足 [28]。

R

R

R R

Casmir等[29] 基于量子力学理论，考虑范德华力

的迟滞效应重新对 London的理论进行研究，指出当

两中性原子间的距离 小于其自身振动波长时，二者

间的相互作用符合 London的理论，即范德华作用能

与距离 呈 6次方衰减，如式（1）所示；当二者间距离

大于其自身振动波长时，范德华作用能与距离 呈

7次方衰减，即

WC(R) = −23

4πℏc
α1α2

R7
. (5)

ℏ c α1 α2

R

R

式中， 为普朗克常数； 为光速； ， 分别为两原子

的静态极化率； 为两原子间的距离。利用式（5）对

求导得到了两原子间考虑迟滞效应后的范德华力，

称为卡西米尔力（Casimir Force）。

随后 Casimir[30] 通过计算真空零点能推导了真

空中两个宏观金属板之间单位面积的卡西米尔力，即

FC(R) =
π2ℏc
240R4

. (6)

ℏ c R式中， 为普朗克常数， 为光速， 为两平板间的距

离。式（6）中没有与金属板本身性质相关的参数，因

此卡西米尔力具有普适性，在两颗粒间距尺度较大

时，有必要考虑颗粒间的卡西米尔力而忽略颗粒间的

范德华力[31]。

0.5 ∼ 4 nm

18 nm

18 nm

有研究[32,33] 表明，仅当距离尺度很小时才存在完

全非迟滞性的范德华力，随着距离的增大，范德华力

表现出迟滞性，并逐渐转变为卡西米尔力。Dowlati

等[34] 基于艾林根非局部弹性理论对纳米结构表面的

范德华力与卡西米尔力之间的转换进行了研究，指出

范德华力占主导的距离范围为 ，当距离逐

渐增大到 时，范德华力的主导地位随距离的增

大而下降，卡西米尔力逐渐占据主导地位，当距离大

于 时，完全由卡西米尔力主导。

 3　理想条件下的宏观范德华力
计算理论

理想条件是指颗粒和平面的表面光滑，并且颗粒

为规则几何体。这里介绍理想条件下的宏观范德华

力计算理论。不同于分子之间的范德华力，对月壤进

行研究时，通常希望获得的是月壤颗粒间的范德华

力，研究对象为宏观的月壤颗粒而非微观分子。此前
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已有研究基于参数变分原理对两原子之间的范德华

力作用本构关系进行推导，并采用二次规划方法对纳

米碳纤维管之间的范德华作用进行了有限元分析[18]。

对于宏观物体间的范德华力计算目前主要有两大理

论：一是 Hamaker[35] 提出的叠加理论，将颗粒所有分

子间的范德华力累加得到总的范德华力；二是 Lif-

shitz[36] 提出的连续体理论，将颗粒的宏观电动力性质

与范德华作用能相关联来计算范德华力。二者的主

要区别在于Hamaker系数的计算方式不同。Hamaker[37]

假设分子间的范德华力具有叠加性，即两物体间的范

德华力等于两者内部所有分子间的范德华力之和，并

基于式（2）积分得到两个光滑的具有无限厚度的平面

间范德华作用能和范德华力的大小，即

W (D) = −πCρ1ρ2

12D2
= − A

12πD2
, (7)

F (D) =
∂W

∂D
=

A

6πD3
. (8)

ρ1 ρ2 D

A = π2Cρ1ρ2

式中， 和 为两平面的分子密度； 为两平面间的距

离； ，为 Hamaker系数。其计算原理如

图 1所示。

为估算两颗粒之间相互作用的范德华力大小，

Hamaker[35] 将形状不规则的颗粒简化为球体，并基于

式（2）对两个相隔一定距离的球体颗粒间的范德华力

进行了推导。需要说明的是，现实中两颗粒相互接触

时，二者接触部分会产生变形进而形成一个接触面，

而 Hamaker的推导并未考虑这一实际因素。在以上

理论的基础上，有学者对月壤颗粒间的范德华力从实

际相互接触的角度进行了深入研究。Perko等[6] 将月

壤颗粒简化为球体，推导了相同半径的两月壤颗粒相

互接触时颗粒间的范德华力计算公式，如图 2所示，

RA = RB = R

a D

Fv Fv1

Fv2

Fv1

Fv2

用半径为 的圆球表示月壤颗粒，圆球的

接触面为一个半径为 的圆面，两颗粒的间距为 。颗

粒间的范德华力 可看作由两部分构成：  来自两

颗粒内部以接触平面为底形成的圆柱体之间的吸引

力； 来自颗粒剩余部分的相互吸引作用。范德华力

的方向为两颗粒球心的连线方向， 可通过式（8）乘

以接触面的面积得到。此外，将颗粒剩余部分视为由

无数个薄壁圆柱面组成，再利用式（8）将薄壁柱面间

的范德华力积分得到 。最终两颗粒间的范德华力

大小如下：

Fv(D) = Fv1(D) + Fv2(D) =
Aa2

6D3
+

AR

12D2
. (9)

a

D R

式中，A 为 Hamaker系数， 为颗粒接触面的半径，

为颗粒的间隔距离， 为颗粒半径。

Hamaker理论的缺陷在于假设范德华力具有累

加性而忽略了群体效应对两分子间范德华力的影响，

这使得最后累加得到的范德华力比实际大[38]。有研

究[39] 指出，是否采用叠加假设取决于物质的密度，对

于密度较小的物质，其分子分布相对分散，群体效应

的影响较小，这时采用叠加法计算范德华力是可行

的。此外，Hamaker的理论也未考虑范德华力的迟滞

效应，针对 Hamaker叠加理论的这些缺陷，Lifshitz

等 [36,40,41] 基于物质本身的电动力性质重新推导了

Hamaker系数的计算公式，其研究结果表明，在介质

中物质 1与物质 2产生范德华作用时，Hamaker系数

的计算如下：

AL =
3

4
kBT

ε1 − ε3
ε1 + ε3

ε2 − ε3
ε2 + ε3

+

3ℏνe
8
√
2

(n2
1−n2

3) (n
2
2−n2

3)√
n2

1+n2
3

√
n2

2+n2
3

(√
n2

1+n2
3+
√
n2

2+n2
3

) .
(10)

 

D

dx

x

x

l

ρ1 ρ2

图 1    平面间范德华力计算示意

Fig. 1    Schematic diagram of the calculation of

van der Waals force between two planes
 

 

RA RB

FV

D

F′V2
a

图 2    月壤颗粒接触示意

Fig. 2    Schematic diagram of two lunar soil

particles in contact
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kB T ε1 ε2 ε3

ℏ
νe

式中， 为玻尔兹曼常数； 为环境温度；  ， ， 分

别为物质 1、物质 2和介质的相对介电常数；  为普

朗克常数； 为紫外线中的主要电子吸收频率；n1，n2，

n3 分别为物质 1、物质 2和介质的折射率。式中第一

项是对取向力和诱导力的描述，第二项是对色散力的

描述。

由于月壤颗粒半径相同的假设具有较大局限性，

Jiang等 [42] 考虑两半径不同的月壤颗粒对 Perko的

理论进行了完善，同时建立考虑范德华力的月壤颗粒

接触本构模型。一方面，该模型通过引入形状系数控

制颗粒接触面的大小，达到颗粒形状特征量化的目

的；另一方面，该模型考虑了颗粒间的抗转动作用，实

现对真实月壤颗粒间的咬合作用和自锁作用模拟。

该本构模型的特点在于仅引入一个形状系数便实现

了对颗粒形状的表征，利用离散元软件实现起来较为

简便。但其可能的局限性在于颗粒形状对月壤力学

特性的影响机制是复杂的，仅通过一个形状系数很难

对不同形状的月壤颗粒进行准确区分[43]。

R

A D

a

4.3× 10−20 J

由式（9）可以看出，基于 Lennard-Jones势能理论

推导的两月壤颗粒间的范德华力除与颗粒半径 有关

外，还受到 Hamaker系数 、颗粒间距 以及颗粒接

触面半径 的影响。其中 Hamaker系数主要受环境

条件影响，可由 Hamaker或 Lifshitz的理论计算得

到，对于月面环境，一般可取为 [6]。

对于颗粒间的接触变形，或者说颗粒间的接触面

半径，当前已有较为广泛的研究。Chang等 [44] 基于

Hertz理论推导的弹性颗粒间接触半径与受力的关

系，计算月壤颗粒相互接触时的接触面半径，有

a =
√
δR. (11)

a δ R式中， 为接触面半径， 为颗粒的法向变形， 为颗粒

平均半径。由于 Hertz理论假设两颗粒间的相互作

用是线弹性的，并未考虑颗粒的表面能对颗粒接触面

半径的影响，这使得实际计算的接触面半径偏小。

Cooper等[13,14] 对表面粗糙、可变形的球体颗粒

与光滑硬质表面之间的范德华力进行研究，并利用扫

描电子显微镜（SEM）获取了聚苯乙烯乳胶材质的球

体颗粒与硅质表面相互接触时的接触图像，然后通过

直接测量图像上的接触面半径，拟合得到接触面半径

与球体颗粒半径之间的关系，即

a = 0.24 ·R0.5. (12)

a R式中， 为接触面半径， 为球体颗粒半径。

Johnson等 [45] 考虑颗粒的表面能作用对 Hertz

理论进行修正，基于线性叠加原理和最小能原理，结

合 Boussinesq问题的解推导出 JKR模型。该模型认

为表面能作用于颗粒接触面的范围内，适用于颗粒刚

性较小、接触面积较大的情况[46]，其接触面半径计算

公式如下：

a2 = δR+

(
4πγa
E′

) 1
2

R. (13)

a δ

R γ

a

式中， 为接触面半径， 为颗粒的法向变形，E'为颗粒

的有效模量， 为颗粒平均半径， 为颗粒单位面积上

的表面能。Parteli等 [47] 将式（13）两边同时取平方，

得到关于接触面半径 的一元四次方程，并给出满足

修正 Hertz理论的唯一解。

Derjaguin等[12] 同样基于 Hertz理论，考虑颗粒

表面能的作用对颗粒与平面之间的相互作用进行研

究，推导接触面上的范德华力计算公式，提出 DMT

模型。与 JKR模型不同的是，DMT模型考虑的是颗

粒接触面以外部分的表面能作用，并且假设表面能的

作用不会引起形变，适用于颗粒刚性较大、接触面积

较小的情况[46]，该模型中接触面半径的计算公式为

a =

(
3πR2γ

2E′

) 1
3

. (14)

可以看到 JKR模型和 DMT模型对于表面能的

考虑是存在冲突的。Tabor[48] 对这两个模型理论进

行了梳理分析，指出这两个理论实际上分别对应于两

种极端情况，并引入无量纲参数

α =

(
Rγ2

E2D3
0

) 1
3

(15)

α > 3 ∼ 5

α < 0.1 D0

进行描述。当 时，对应颗粒尺寸以及表面能

较大、弹模较小的情况，适用于 JKR模型；当

时则相反，适用于 DMT模型，式中 为颗粒

间的间距。

 4　真实条件下的宏观范德华力
计算理论

真实条件是指颗粒和平面的表面粗糙，并且颗粒

形状不规则。在进行理想条件下的范德华力计算理

论推导时，为简化计算，将颗粒假定为球体，忽略颗粒
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的形状特征以及颗粒表面粗糙度对于范德华力的影

响。事实上，粗糙的表面会极大地降低颗粒间的范德

华力 [48]，采用上述理论计算的范德华力通常是偏大

的。因此，有研究考虑利用颗粒与平面的表面特征以

及颗粒的形状特征等对上述理论进行完善，目前主要

有三种思路：一是引入特征参数，即沿用颗粒为球体、

平面表面光滑的假设，通过引入一些参数描述颗粒的

形状和表面粗糙度等特征；二是采用数值模拟，基于

分形理论和快速傅里叶变换算法（FFT）等数学方法，

考虑颗粒形状和粗糙度等因素对颗粒表面和平面进

行建模研究；三是采用试验研究，通过原子力显微镜

（AFM）和扫描电子显微镜（SEM）等设备直接对真实

的微小颗粒与平面的相互作用进行研究，也有研究采

用离心机试验获得颗粒间的范德华力。

ξ

表面的粗糙程度一般采用均方根粗糙度（Root

Mean Square Roughness）进行描述，均方根粗糙度定

义为测量范围内表面轮廓上各点高度的均方根值，以

符号 表示。Rumpf等[49,50] 将粗糙的平面简化为具有

一个半球形突起的光滑平面（见图 3），给出该平面模

型的均方根粗糙度近似计算公式，即

ξ = 0.673r. (16)

r式中， 为半球形突起的半径。

Rumpf等[49,50] 考虑单个球体颗粒与该平面相互

作用的情况，根据该平面的均方根粗糙度对 Hamak-

er推导的范德华力计算公式进行修正，修正后的范德

华力计算公式为

FvdW =
AR

6H2
0

[
1

1 +R/(1.48ξ)
+

1

(1 + 1.48ξ/H0)
2

]
.

(17)

R

0.3 nm

式中，A 为 Hamaker系数； 为颗粒半径；H0 为颗粒

表面与平面间的最近距离，近似取为 。

式（17）中第一项表示颗粒与平面上突起接触部

分的范德华力，第二项表示颗粒与平面未接触部分的

范德华力，随后 Brambilla等[51] 将该理论拓展到杆状

颗粒与粗糙平面相互作用时的范德华力计算。

LaMarche等 [52,53] 将 Rumpf的理论进一步拓展

到两个粗糙平面间的范德华力计算，将粗糙平面表面

的轮廓视为由一系列不同波长和振幅的波合成，并将

表面粗糙度分为大小两种尺度，分别通过对 AFM获

取的实际表面轮廓进行高通和低通的 FFT过滤，获

取该表面的大小尺度粗糙轮廓，然后计算每个轮廓的

RMS和平均波长，最后采用与 Rumpf类似的思路将

这两个参数引入范德华力计算公式中 [53]。

ξ ξ

ξ

ξ

Jiang等[42] 通过引入颗粒形状系数，定量描述月

壤颗粒的形状特征和月壤颗粒粗糙度等，并通过乘以

形状系数对两月壤颗粒接触时的接触面半径进行修

正，达到量化月壤颗粒表面特征的目的。You等[54] 基

于分形理论对 JKR及 DMT模型中的接触面半径进

行修正，考虑颗粒形状和粗糙度的影响。通常 AFM

测得的表面 只是表面局部特征，因此将表面的 与表

面尺度相联系，可通过 AFM测得的表面局部 得到整

体的 ，有

ξsurface = ξscan(λ/λscan)
3−D. (18)

ξscan λscan

λ D

式中， 为 AFM扫描得到的均方根粗糙度， 为

扫描的表面尺度， 为实际的表面尺度， 为表面的分

形维度，大小在 2～3内。修正的半径计算公式如下：

a =
√

C0 · a0, (19)

C0 =
1

2

[
erf

(
δ1 + δ2 − hmin√

2(ξ1
2 + ξ22)

)
+ 1

]
. (20)

a0

δ1和δ2

ξ1 ξ2

式中， 为由 JKR或 DMT模型计算的接触面半径；

分别为两表面的平均变形，可通过 JKR或者

DMT理论计算得到； 和 分别为两表面的均方根粗

糙度，可由式（18）得到；hmin 为表面轮廓上的最大波

谷深度。采用这种方法虽然能够极大地降低计算成

本，但是仅用一个参数不能准确描述不同颗粒的表面

特征。

与 Rumpf的思路类似，Cooper等[55] 也采用生成

半球体模拟粗糙的表面，借助扫描电子显微镜（SEM）

 

R

y

y

a
r

r1O

图 3    颗粒表面与粗糙平面简化接触状态

Fig. 3    Simplification of contact between particle

surface and rough plane surface
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获取形状非对称的颗粒与平面相互作用时的图像，并

采用 CAD体积重构方法确定颗粒接触区域的几何形

状。通过 AFM对颗粒和平面的表面形态进行扫描，

获取表面轮廓上各点的高度、各波峰的间距并计算表

面的均方根粗糙度和粗糙区域的覆盖率。利用数学

建模方法对粗糙的颗粒表面和平面表面进行建模，具

体为：生成形状大小和接触区域一致的光滑表面，然

后在表面上的随机位置生成半球体模拟粗糙表面，半

球体的高度满足正态分布，并且该正态分布通过

AFM试验中表面轮廓上各点高度的平均值和方差确

定。当表面上半球体的覆盖率等于 AFM试验中粗糙

区域的覆盖率时即完成表面建模。最后将建模后的

颗粒表面离散为多个小的圆柱单元（见图 4），基于式

（8）计算各圆柱体与表面间的范德华力，有

Fcy(D) =
A

6πD3
· scy. (21)

D

scy

式中， 为圆柱单元与平面间的距离，A 为 Hamak-

er系数， 为圆柱单元的底面积。通过累加得到总的

范德华力。

Eichenlaub等[56] 基于 Cooper的研究思路，首先

借助 AFM获取几种光滑和粗糙表面的形态特征。然

后采用三种考虑表面粗糙度的方式对这些表面进行

建模：一是与 Cooper类似的通过在光滑表面上的随

机位置生成半球体模拟粗糙表面；二是通过 AFM获

取各表面的分形维度，进而基于分形理论对粗糙表面

进行建模；三是基于 AFM获取的各表面上点的高度

信息，借助混合基数 FFT算法生成对应的粗糙表

面。研究结果表明，采用第一种方式进行表面建模

时，仅当表面形态较为简单、粗糙度较小时计算的范

德华力与直接用 AFM测量的结果相符，当表面形态

较为复杂、粗糙度较大时计算值与实测值差异较大；

采用第二种方式只能对分形维度差距较大的表面进

行建模，因为分形维度接近时建模生成的表面难以相

互区分，并且对于同一个表面，随着 AFM扫描尺寸的

减小，所获取的该表面的分形维度也随之减小，这与

同一试样分形维度不变相悖，因此这种方式不能用于

这些表面的建模；采用第三种方式进行表面建模时，

不管表面光滑还是粗糙，模拟计算的范德华力与

AFM测量结果均保持着较高的符合度。

Delrio等[16] 采用多晶硅（Polysilicon）制作了粗糙

度不同的表面，并结合试验与数值模拟方法对表面间

的范德华力进行分析研究。其设定 AFM的扫描尺寸

为 5 µm ×5 µm，每个方向设置 512个像素单位，然后

将两个表面的 AFM扫描数据导入数字模型中，并基

于平面间的范德华力公式计算每两个同轴像素点间

的范德华力，再累加得到表面间的范德华力，即

FvdW(D) =
L2

c

N

[∑ A · gf(D)

6π(dloc + dco)
3

]
. (22)

dloc

gf(D) D

式中，Lc
2 为 AFM的扫描面积，N 为像素点个数，

A 为 Hamaker系数， 为两表面间同轴像素点间隔

的距离，dco 为表面间的截止距离（ cut-off  separa-

tion）[37]， 为关于表面间距 的函数。可以发现，

在计算颗粒–平面数值模型的范德华力时，一般先将

二者表面离散化为多个小单元（例如圆柱单元），然后

分别计算两同轴单元间的范德华力，再累加得到总的

范德华力，这样做的缺陷是忽略了非同轴单元之间的

范德华力。Jaiswal等 [57] 基于 Mathematica数学软

件，采用纯数值模拟的方法对两离轴圆柱单元间的范

德华力进行研究，并基于 Hamaker的叠加原理推导

了两离轴圆柱单元间范德华力竖向分量和水平分量

的计算公式，即

F v
cy(r) = −AR2

16r
(T ′

1 − T ′
2), (23)

T ′
1 =

 1

4(r2 −R)D
+

arctan
(
r2 −R

D

)
4D2

−

arctan
(
r2 −R

D

)
4(r2 −R)

2


r2=r+R

r2=r−R

, (24)

 

D

Particle surface

Subplate surface

图 4    离散圆柱单元

Fig. 4    Discrete cylindrical elements
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T ′
2 =

 1

4(r2 −R)D
+

arctan
(
r2 +R

D

)
4D2

−

arctan
(
r2 +R

D

)
4(r2 +R)

2


r2=r+R

r2=r−R

, (25)

F h
cy(r) = −AR2

16
(T

′′

1 − T
′′

2 ), (26)

T
′′

1 =


1

2r(r2 −R)
2

1− arctan
(
r2 −R

D

)
r2 −R

D

+

1

4r2(r2 −R)
×

1− arctan
(
r2 −R

D

)
r2 −R

D

−

arctan
(
r2 −R

D

)
4D · r2


r2=r+R

r2=r−R

,

(27)

T
′′

2 =


1

2r(r2 +R)
2

1− arctan
(
r2 +R

D

)
r2 +R

D

+

1

4r2(r2 +R)
×

1− arctan
(
r2 +R

D

)
r2 +R

D

−

arctan
(
r2 +R

D

)
4D · r2


r2=r+R

r2=r−R

.

(28)

A R r

D

式中， 为 Hamaker系数， 为圆柱单元的半径， 为

两圆柱单元轴心的水平间距， 为两圆柱单元间的竖

直间距。

除了基于 Hamaker理论计算考虑颗粒和平面的

粗糙度及形状影响下的范德华力之外，有研究基于

Lifshitz理论计算考虑形状和粗糙度影响下的范德华

力。Shen等[58] 基于 Lifshitz理论提出了一种黏土片

与球状颗粒间范德华作用的简便计算方法，将黏土片

简化为规则排列的基本立方体，并采用蒙特卡罗积分

法计算立方体与球体颗粒间的范德华力。Priye等[59]

针对 Hamaker理论未考虑群体效应和范德华力的迟

滞效应等缺陷，基于 Lifshitz理论和第一性原理

（First-Principle），提出一种计算不规则几何形状颗粒

间范德华力的数值方法。该研究将不规则的表面离

散化，将其视为由半径很小的球体填充而成（见图 5），

采用 Langbein提出的多极展开级数，计算考虑群体

效应和迟滞效应的范德华作用能，有

Wsphere(z, rs) = −AL

6

(
2r2s

z2 − 4r2s
+

2r2s
z2

+ ln
z2 − 4r2s

z2

)
.

(29)

rs z AL式中， 为小球的半径， 为两球质心间的距离， 为采

用 Lifshitz理论计算的 Hamaker系数，最后累加得到

总的范德华作用能。

因此，考虑表面粗糙度和颗粒形状研究范德华作

用包括 4个步骤。（1）获取实际表面和颗粒的特征，

例如表面的均方根粗糙度、接触面的形状以及颗粒不

同角度的照片等，这些可以通过 AFM、SEM等试验

获取[14,16,56,60]。（2）根据第一步获取的数据进行实际

表面和颗粒的数值建模，这里通常借助一些图片处理

软件（例如 PhotoModeler）对颗粒的照片进行处理，

并使用 3 D体积重构技术对颗粒进行数值建模[55,60]，

对于表面可以采用 FFT算法、分形理论等方法，基于

第一步获取的表面数据在MatLab中建模，也有研究

假设表面轮廓上各点的高度满足高斯概率分布，并以

此在模拟软件中生成随机的粗糙表面模型[61–63]。（3）

使建模后的颗粒与表面相互靠近，然后将二者接触部

分离散化为小的基本单元，通过计算这些基本单元之

间的范德华力累加得到总的范德华力。（4）将数值模

拟计算与 AFM试验测得的范德华力进行对比，验证

模拟方法的正确性。离散化时基本单元尺寸越小，计
 

Particle

Plane

图 5    表面离散化

Fig. 5    Schematic diagram of surface discretization
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算结果越精确，但是相应的计算效率会降低。为提高

计算效率，Peng等[64] 提出一种新的表面离散方法，定

义粗糙表面上下 的区域为有效区域，然后将该区

域离散为球体单元，并采用蒙特卡罗积分法计算有效

区域内的范德华力。由于范德华力随距离的增大迅

速衰减，因此仅计算有效区域内基本单元的范德华力

并未带来显著误差。

约102

以上研究基本是关于单个颗粒或者单个颗粒与

表面间范德华力作用的，没有涉及更符合实际的多颗

粒间的范德华力作用。对此，Petean等[65] 基于离心

机试验研究了多颗粒（ 个）与粗糙平面间的范德

华力作用，其基本原理为：先将颗粒附着在一个表面

粗糙的圆盘上，然后将圆盘放入离心机，并使颗粒附

着面的正法线方向背向离心机的角速度方向，这样当

颗粒所受离心力等于其与圆盘间相互作用的范德华

力时，便会从圆盘上剥离。其试验结果与采用 JKR

模型和 DMT模型计算的理论结果相比偏小，这是由

于这两个模型均是基于光滑的球体颗粒进行推导的，

最后该研究根据试验结果修正了 JKR/DMT模型的

范德华力计算公式，即

FvdW = ktkcωdp. (30)

kt 3π/4
π kc

ω dp

式中， 取决于所使用的理论模型，JKR模型取 ，

DMT模型取 ； 为修正系数，与颗粒和表面的性质

有关； 为范德华力做的功，通过表面能计算； 为颗

粒直径。

 5　结论

随着新的探月热潮的到来，研究月壤的力学特性

对于建立月球基地及月球科考站具有重要意义。范

德华力是月壤颗粒间的重要相互作用力，虽然目前已

有一些关于月壤颗粒间范德华力的研究[6,42,66]，但是其

范德华力计算理论已落后于当前最新的范德华力研

究理论。因此，将最新的范德华力计算理论纳入月壤

颗粒间的相互作用研究具有重要现实意义。

本文对微观分子间的范德华力计算模型和范德

华力迟滞性进行介绍，梳理分析了光滑表面和规则形

状的颗粒间范德华力计算理论，并对目前颗粒和表面

的形状以及粗糙度的量化方法进行了分析。目前对

于宏观物体间的范德华力计算主要有 Hamaker的叠

加理论和 Lifshitz的连续体理论，前者仅考虑了色散

力作用，计算较为简便，后者包括了取向力、诱导力和

色散力，理论上更为完善，但是计算更加复杂。对于

表面粗糙度和颗粒形状的研究主要有三种方法：一是

引入修正参数对经典公式进行修正；二是采用数值建

模的方式对实际表面进行模拟，然后将表面离散化，

再累加/积分得到总的范德华力；三是通过 AFM、离

心机等试验直接测得实际颗粒与表面相互作用的范

德华力，再根据试验结果对经典理论进行修正或直接

拟合得到新的公式。通常会综合使用这三类方法。

0.001 ∼ 10 µm

70 µm

总体而言，要将范德华力纳入月壤颗粒间的相互

作用研究中，目前宏观颗粒间的范德华力计算理论可

能主要存在以下几方面不足，需要开展更多研究工作

进行完善。（1）当前的研究多是基于小粒径颗粒

（ ）进行的，而实际月壤平均粒径在

，小粒径颗粒间通常形成的是点点接触，而大粒

径的月壤颗粒间由于咬合及自锁等作用显著，颗粒间

还会形成面面接触，产生更大的接触面积，进而引起

更大的范德华力。（2）绝大部分月壤粒径在微米级到

毫米级之间，范德华力的迟滞效应可能会对颗粒间的

相互作用产生影响，在这方面当前相关研究较少。

（3）目前仍缺乏一种能够有效描述颗粒形状以及表面

粗糙度对颗粒间范德华力影响的方法。（4）当前的范

德华力计算理论大多是基于给定颗粒和表面形状进

行推导的，对于不同的形状，其结果也不同，缺乏普适

性的计算理论。
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