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铣削残余应力的 RBF 宏观预测及 MD微观分析 

 靳 岚，张雪峰
+
，谢黎明

 

（兰州理工大学 机电工程学院，甘肃 兰州 730050） 

摘 要：根据预选的切削参数准确预测残余应力，达到提前调整切削参数来提高零件加工精度的目

的，分别从宏观预测和微观分析两个角度展开研究。宏观上为了提高残余应力预测精度，提出以

45#钢为研究对象，构建优化扩展系数 SPREAD 后的 RBF 神经网络，并将预测结果与实验值和有

限元仿真值对比，证明了较有限元预测铣削残余应力而言，进行 SPREAD 优化后的 RBF 神经网

络预测具有较高的准确性和优越性；微观上建立分子动力学（MD）模型，对相同条件下的铣削过

程进行模拟仿真，将模拟结果与实验结果进行对比，发现残余应力在宏观上与微观与间存在负相

关的潜在联系,为通过工艺处理调整工件微观结构以改善残余应力提供一定的可行性验证。 

关键词：表面残余应力；铣削；RBF 神经网络预测；分子动力学仿真 
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Milling residual stress of macro-forecast based on RBF and 

micro-analysis based on MD 
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(School of Mechanical and Electrical Engineering, Lanzhou University of Technology, Lanzhou, 

Lanzhou 730050, China) 

Abstract: In order to accurately predict the residual stress according to the pre-selected cutting 

parameters before machining, so as to improve the performance of the workpiece by adjusting the cutting 

parameters in advance, the research is carried out from the perspectives of macro prediction and micro 

analysis: At the macro level, to improve the prediction accuracy of residual stress, the RBF neural 

network model after the expansion coefficient SPREAD optimized was constructed with 45# steel as the 

research object, and then the prediction results was compared to the experimental value and the finite 

element simulation to prove the prediction after the SPREAD optimization has high accuracy and 

superiority. At the micro level, a molecular dynamics model was established to simulate the milling 

process under the same conditions. The simulation results of molecular dynamics were compared with 
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the experimental results, and the result shows that there is a potential negative correlation between micro 

and macro of milling residual stress, which provides a certain feasibility to improve the residual stress by 

adjust the microstructure of the workpiece with process treatment. 

Keywords: surface residual stress; milling; RBF neural network prediction; molecular dynamics 

simulation 

1 问题的描述 

由于切削速度、每齿进给量等切削因素的相互作用，残余应力在切削加工中几乎无法避免，这

对零件的精度、寿命等性能有着显著影响，因此，如何准确预测残余应力并反向得出更为合适的切

削工艺参数，具有重要的研究意义。 

在切削过程中，残余应力的主要来源为不均匀的塑性变形。工件的表层及亚表层材料处于压缩

应力和拉伸应力的复杂相互作用下，故而使得工件内部产生独特的塑性变形，进而导致残余应力的

产生。 

宏观上有限元分析、实验测量和解析法是目前研究残余应力的主要方法。Liu 等
[2]
设计完成车削

实验，发现工件表层残余拉应力的作用范围会随刀具磨损量的增加而变大，亚表层残余压应力的最

大值则会随之减小。Outeriro 等
[3]
通过实验探究得知，工件表面残余应力的分布及大小与切削工艺参

数和刀尖圆角半径密切相关。Ulutan 等
[4]
通过分析加工过程中的热力耦合，用解析计算成功建立了

残余应力的预测模型。C.Shet 等
[5]
 用有限元模拟切削加工过程，分析并找到了对残余应力影响较小

的加工因素。徐春广等
[6]
使用超声临界折射纵波法和Ｘ射线衍射法检测 Q235 钢、45 号钢、铝合金

等材料的残余应力，并利用建立的超声应力检测与校准系统来检测焊缝、平板类零件等的残余应力

分布。SA Faghidian
[7]等采用近似分析和有限元方法，对钢材质梁在做弹塑性弯曲时所产生的残余应

力进行了预测。Rihab Grissa
[8]等建立了能预测机械加工引起的残余应力的有限元模型，并分析循环

硬化对切削力、切屑形貌和残余应力的影响，该模型在预测 RS 剖面时提供了可靠的结果。紧接着

他们[9]建立并改进了拉格朗日(滞后)、任意拉格朗日欧拉和混合模型三种正交切削过程的有限元模

型，用于预测加工引起的残余应力，并对每种方法的适用性及其效率进行了评价。 

就数据预测而言，RBF（radial basis function）神经网络具有显著优势，它无需建立数学模型，

通过大量训练即可找到输入和输出间的特殊映射，若能将其应用于残余应力预测，则能提高预测精

度和速度。 

Broomhead 和 Lowe
[10]于 1988 年首次采用 Powell 提出的 RBF 方法设计形成了 RBF 神经网络。

Pengbo Wang
[11]采用径向基函数(RBF)神经网络对齿轮箱进行机械故障诊断，并通过数值算例验证了

该方法的有效性。这也意味着 RBF 神经网络应用于机械领域是可行的。S Basak
[12]

等将 RBF 神经网

络应用于铣削加工中，通过 27 种不同切削条件下的实验数据，拟合出径向基函数神经网络模型。周

金华[13]等提出 GH4169 航空叶片多轴铣削的 RBF 残余应力预测模型，证明其具有较高的预测精度并



 

优于传统的 BP 神经网络和指数型经验模型。 

从以上研究中可知，无论是解析法还是实验法，都是通过对加工过程进行调控或前期预测，来

达到提高零件表面质量的目的。 

然而切削残余应力的研究涉及到多学科、多因素的复杂作用，对其进行预测时，纯粹的解析法

往往会存在很大的偏差，单一的实验法不但需要大量实验数据的支撑，还需要确保合适的实验条件

及环境。而目前将 RBF 神经网络用于预测残余应力的研究又十分有限。 

对于残余应力的研究，除了进行宏观下的预测，还可以探究其在微观下的机理，通过宏观数据

与微观数据的对比，得到微观与宏观之间的联系。Li Yao 等[14]利用分子动力学（MD）模拟方法，

得出加工参数对加工表面的残余应力分布和表面粗糙度分布均有显著影响。Chen Pei 等[15]通过分子

动力学模拟计算了单晶硅纳米磨削过程中残余应力的产生原因，解释了硅的磨削机理，并建立了理

论模型。 

上述研究使得人们从微观层面上对加工过程有了更深的认识。但是目前针对残余应力的分子动

力学研究，大多将研究重点放在残余应力对表面形貌的影响和残余应力的产生机理上，而将其与加

工工艺参数相联系，探究微观与宏观间关联的研究较为少见。 

本文通过前期对实际切削工况进行有限元仿真，发现切削速度、每齿进给量和切削深度，对工

件表面残余应力有着显著地影响。针对 45#钢铣削残余应力，分别从宏观和微观两个角度分别进行

分析研究，探究残余应力在宏观与微观间的联系，如图 1 所示。 

 

 

图 1 残余应力在宏观与微观间的联系 
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宏观上，为了得出更加准确、有效的表面残余应力预测方法，针对前期研究发现的不足，以及

传统上依靠经验来取扩展系数 SPREAD 的值，导致无法确保预测精度这一问题，提出对扩展系数进

行优化选择，以此构建 RBF 神经网络来实现残余应力预测的方法，并将最终预测结果分别与前期有

限元仿真结果和实验结果进行对比，验证所选方法的优越性，从而对实际切削工艺参数的设定起到

一定的指导作用。 

微观上，根据 45#钢的微观结构建立其微观模型，对铣削过程进行分子动力学仿真，得到不同

工艺参数条件下对应的铣削残余应力，并与相同条件下的实验结果进行对比，得到铣削残余应力宏

观表现与微观表现的潜在关联，从而为通过工艺处理调整工件微观结构以改善残余应力提供一定的

可行性验证，即对调整后的微观结构进行相同加工参数下的分子动力学分析，根据微观上残余应力

的变化来判断宏观上残余应力是否得到改善。同时也可通过微观分析来判断相应的切削参数选择是

否合理。 

2 残余应力实验设计 

本文通过前期设计完成铣削实验[16]，为 RBF 神经网络的构建提供样本及参数，也为后续的分子

动力学模拟提供仿真条件。 

2.1 实验条件 

选用 45#钢（硬度为 50HRC）毛坯料作为实验材料，并将其切割成14mm × 14mm × 20mm的

方块；铣削方式为顺铣；使用切削液以减小温度对实验结果的影响；冷却方式为浇注式；为得到无

损检测结果，且减少自然时效对是实验结果带来的影响，铣削加工后立刻进行残余应力检测，检测

设备采用 X-350A 型 X 射线仪；被测工件放大如图 2 所示，电解抛光机型号为 PROTO 8818-V3；选

用的刀具参数如表 1、表 2 所示。为使所测结果更具代表性，在 X、Y方向各取三个点测量并求平均

值，以作为工件表面的残余应力。 

 

图 2 被测工件 

2.2 残余应力实验结果 

本次实验方案及实验结果如表 3 所示。实验的主要目的是得到在不同切削工艺参数影响下的表



 

面残余应力，并将其结果在后期与有限元仿真和 RBF 神经网络预测的结果作对比，从而比较得出最

优预测方法。 

表中，𝑉𝑐：切削速度; 𝑓𝑧：每齿进给量; 

𝑎𝑝：切削深度; 𝑎𝑒：切削宽度。 

（以下提到的残余应力，单位均为 MPa） 

表 1 刀具的材料属性（1） 

材料 

热传导率 

(W/m/℃) 

比热容 

(W/m/℃) 

杨氏模量 

(GPa) 

硬质合金 28.4 260 696 

表 2 刀具的材料属性（2） 

泊松比 

热膨胀系数 

(10
-6

) 

密度 

(kg/m
3
) 

0.25 6 14500 

表 3 实验参数的选取 

实验 

方案 

因素 残余应力 

切削速度

𝑉𝑐 

(m/min) 

每齿进给

量𝑓𝑧 

(mm/r) 

切削深度

𝑎𝑝  

(mm) 

切削宽度

𝑎𝑒 

(mm) 

实验值 

𝜎𝑠 

（MPa） 

1 30 0.05 0.2 14 -128.3 

2 30 0.1 0.3 14 -151.8 

3 30 0.15 0.4 14 -179.3 

..
. 

.
.
. 

.
.
. 

.
.
. 

.
.
. 

.
.
. 

40 60 0.2 0.3 14 -181.8 

..
. 

.
.
. 

.
.
. 

.
.
. 

.
.
. 

 

47 75 0.05 0.3 14 -131.2 

48 75 0.1 0.2 14 -146.3 

49 75 0.15 0.5 14 -162.5 



 

50 75 0.2 0.4 14 -177.4 

3 残余应力的 RBF 神经网络预测 

RBF 神经网络一般适应于复杂的非线性映射问题，而切削工艺参数与铣削残余应力之间具有较

为显著的非线性对应关系，因此通过该神经网络来预测残余应力在理论上是可行的。 

3.1 SPREAD 的优化选择 

构建 RBF 神经网络时，我们会发现，径向基函数的扩展系数 SPREAD 的设定对于网络拟合情

况有着重要影响。函数的拟合情况随该值的增大而变得更加平滑；而过大却意味着需要很多神经元

来适应函数的快速变化。若该值设定过小，又会导致需要许多神经元来适应函数的缓慢变化，从而

影响网络的性能。因此需要确定更优的 SPREAD 值。[17] 

传统上在预测切削相关内容时，选取的 SPREAD 值为 2.2 左右，对这一数值进行检验后发现，

不能满足铣削残余应力的预测要求。考虑到扩展系数 SPREAD 取值对预测结果的直接影响，本文对

SPREAD 的取值进行优化，并选取不同的扩展系数（0.7~1.1）来绘制相应的误差拟合图像，如图 3

所示。 

 

图 3 RBF 神经网络误差拟合曲线图 

由图可知，第三条曲线（对应的扩展系数为 0.9）的误差最小，意味着此时拟合程度最为逼近。

故 0.9 为最合适的扩展系数值。 

3.2 RBF神经网络构建 

RBF 神经网络具有较为直观的结构，共包括输入层、隐含层和输出层 3 层，其节点个数可分别

设为 n ,t ,m。铣削残余应力的影响因素有 3 个，分别为切削深度𝑎𝑝、切削速度𝑉𝑐和每齿进给量𝑓𝑧，故

网络的输入神经元个数 n=3；输出结果为残余应力，则输出神经元个数为 m=1。将输入向量表示

          ···    ，其中  则是由 𝑎𝑝  𝑐 𝑓𝑧 构成的矩阵；与其相对应的期望输出表示为𝑌∗   𝑦
１
∗  𝑦

２
∗  ···

 𝑦𝑚
∗  ，其中𝑦  𝜎𝑠

′；第 i 个隐含单元的输出为径向基函数𝜑(||𝑋 − 𝑐 ||) ,而 𝑐＝ 𝑐   𝑐   ··· 𝑐  ］则为该

函数的中心， 𝜔 𝑗(i＝1, 2, …, t; j=1)为第 i 个隐含单元与唯一输出单元（残余应力）之间的权值，则



 

RBF 网络的输出为： 

1
(X) (|| X ||, )

tRBF
j ij i ii

Y c  


       (1) 

具体的网络结构设计如图 4 所示： 

图 4 RBF神经网络结构 

在构建 RBF神经网络时，需经过两种变换：输入层到隐含层的非线性变换，和隐含层到输出层

的线性变换。 

前者的原理是将输入向量直接映射到由径向基构成的隐含层空间中，从而避免初始权值的设定。

当径向基的中心确定后，该映射随之确定。而后者 

则是对隐含层输出的一个线性加权并求和的过程。这里的权值是该网络的可调参数。 

由此可见，隐含层在 RBF神经网络的构建中起“承接”的作用。事实上，向量处于低纬度时会

出现线性不可分的情况，通过隐含层能实现向量从低纬度向高纬度的映射，从而达到线性可分的目

的。 

3.3 RBF神经网络预测结果 

设置网络的输入、输出向量时，通过适当的归一化处理来统一参数量纲，方法如下：  

 min max min(P P )(P )i i i iP P         (2) 

式中：  为输入矢量的第 i 个分量；  
𝑚𝑎𝑥和  

𝑚  分别为  的最大值和最小值。 

输出量为残余应力𝜎𝑠,对应的输出矢量为Y   𝜎𝑠 ，为确保数据统一，输出矢量用上述同样方法

处理。 

其他参数设置为：网络拟合误差目标值设为 0.001，SPREAD 值设为 0.9，隐含层单元数量可通过程

序自适应。在构建 RBF 模型时，将 41 组实验数据作为训练样本，对网络进行训练，获得最优的网

络结构，剩余 9 组实验数据作为测试样本。表 4 所示为训练后的 RBF神经网络在样本点的拟合值与

实验值节选数据的对比。 
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表 4 RBF 神经网络预测值 

切削速度

𝑉𝑐 

（m/min） 

每齿进给量

𝑓𝑧 

（mm/r） 

切削深度

𝑎𝑝 

（mm） 

实验值 预测值 

𝜎𝑠
 

(MPa) 

  𝜎𝑠
′ 

(MPa) 

75 0.15 0.5 -162.5 -177.20 

75 0.20 0.4 -177.4 -179.11 

75 0.05 0.3 -131.2  -157.35 

75 0.1 0.2 -146.3  -166.88 

60 0.2 0.3 -181.8 -171.41 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

3.4 预测结果分析 

本文通过均方误差（MSE）来判断数据的准确程度和变化程度。MSE 的值越小，所构建的神经

网络预测精确度越高，其计算方法为： 

2

1

1
MSE (T )

n

i ii
T

n 
           (3) 

由此可计算出预测结果与实验结果间的均方误差为：MSE  0.11。其中Ti为实验结果，T̅I为预

测结果。 

将表4的预测结果分别与本论文前期研究的有限元仿真结果和实验结果进行对比，如图5所示。 



 

 

图 5 残余应力数值对比 

4 残余应力的分子动力学模拟 

4.1 铣削残余应力的微观分析 

宏观的应力表现往往与微观下分子间的作用力有关。从微观角度来看，就铣削过程而言，工件

与刀具接触部分的最外层原子会受到其本身内部原子间的相互作用力和刀具原子对其的作用力，其

中刀具原子结合能较大，研究时可将其看作刚体，不考虑形变。此时，工件最外层原子晶格在刀具

的剪切作用下发生变形，其自身受力以排斥力为主。 

原子间排斥力随着刀具原子与工件原子间的距离减小而逐渐增大；刀具作用产生的能量以晶格

应变能的形式存于工件原子的晶格中，并随力的增大而增大。当该应变能超过一定值且不足以形成

位错时，工件原子键断裂，规则的晶格结构被打破，原子排列逐渐变为无序状态，形成非晶层；而

非晶层原子在刀具作用下与已加工表层断裂的原子键结合，使得晶格发生重构，形成变质层，此时

无序区域逐渐向前向深处延伸和扩展，造成工件亚表面损伤。另外，与刀具前端接触的工件表面原

子随着刀具移动，因受到刀具挤压和剪切而堆积在刀具前方和两侧，直到贮存在变形晶格中的应变

能超过一定值且不足以形成位错时，工件的原子键断裂形成切屑，完成铣削。[18]该过程中工件原子

的结构发生了变化，从而导致工件内部组织结构不均匀，铣削残余应力由此产生。 

4.2 分子动力学模拟 

本文选用 LAMMPS 软件进行分子动力学模拟，并采用 OVITO 软件进行可视化操作。 

LAMMPS 是一种经典的分子动力学仿真软件，可用于对不同的力场和边界条件下的原子、有机

高分子、生物分子、金属或者粗粒子系统进行建模。而 OVITO 能与 LAMMPS 进行对接，将分子模

拟的过程可视化，便于用户观察。 

然而宏观物体较微观粒子而言，有着巨大的、数量级的差距，以纯铁为例，7.86g 的纯铁含有

0.1397mol 的粒子，即 8.41×10
21 个铁原子。因此考虑到计算机的计算能力以及建模分析的可行性，

分析宏观物体的微观性能时通常选取宏观观测区域的微小部分作为研究对象，以反映物体整体性能。

本文选取 45#钢材质的工件，其主要成分为铁、碳元素，忽略杂质原子及低含量的硅、锰、硫等元
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素的影响，以铁原子和碳原子来构建工件的微观模型。构建时，因铁为体心立方结构，其原子位于

该结构的八个顶点和中心。在其中掺杂碳原子时，为保持稳定性，碳原子可能位于体心立方各边中

点和各面中心位置处，故先建立铁原子的模拟样品，再按照铁 95.5%、碳 0.5%的比例在样品中随机

加入碳原子（即各边中点和各面中心处），以模拟铁碳合金体系。模型大 小设置为

4.0nm×4.8nm×4.8nm，将其分为牛顿层（红）、恒温层（蓝）和固定边界层（黄），如图 6 所示。 

其中恒温层的作用是及时散出加工过程中的热量；而固定边界层则不参与计算，其作用是减小

边界效应，保证晶格对称性。 

 

图 6 工件的微观模型 

工件模型构建成功后，为使系统的温度和压力达到目标值且模拟体系处于平衡状态，需经过弛

豫过程，以确保模拟结果的准确性。此时以 Berendsen 热浴标度法控制体系温度，使得恒温层原子

平均温度保持在 293K，步长为 1fs；设置加工条件时，先设定刀具与工件的相对位置，以此确定切

削深度，再设定刀具的速度。铣削模拟过程如图 7 所示。 

 

图 7 铣削模拟过程 

铣削模拟完成后，得到六个方向的应力分量值，将其用二阶张量的形式进行表示： 

    

xx xy xz

ij yx yy yz

zx zy zz

  

   

  

 
 

  
  
 

        (4) 

其中𝜎𝑥𝑥、𝜎𝑦𝑦、𝜎𝑧𝑧为正应力，其余为剪应力，且𝜎𝑥𝑦  𝜎𝑦𝑥，𝜎𝑥𝑧  𝜎𝑧𝑥，𝜎𝑦𝑧  𝜎𝑧𝑦。由于该铣

削过程属于断续加工过程，且加工时使用切削液以减小刀具磨损带来影响，故工件表层及其亚表层

积累的热较少，此时残余压应力为工件表面的主要残余应力。 

由于对于物体而言，其微观和宏观之间具有尺度问题，因此将微观性质与宏观性质相联系时往



 

往无法实现定量计算，只能进行定性分析。为了研究残余应力在微观上的表现是否与宏观上的表现

具有一致性，使用与 RBF 神经网络预测时相同的切削工艺参数进行分子动力学模拟仿真，模拟结果

节选如表 5 所示。 

表 5 铣削残余应力模拟值（MPa） 

 𝜎𝑥𝑥  𝜎𝑦𝑦  𝜎𝑧𝑧  𝜎𝑥𝑦  𝜎𝑥𝑧  𝜎𝑦𝑧  

1 -901.47 -903.33 -827.65 85.74 60.03 3.74 

2 -99.95 -111.44 -81.66 3.27 5.86 5.94 

3 -798.24 -1193.25 -701.24 158.80 44.77 -20.14 

4 -607.60 -1228.20 -592.84 196.26 53.89 -84.62 

5 -655.11 -1135.15 -594.30 144.91 35.46 14.62 

将分子动力学的模拟结果用曲线图来表示，如图 8 所示。由图可知，𝜎𝑦𝑦相对于𝜎𝑥𝑥、𝜎𝑧𝑧而言，

数值较大，且远大于剪应力，这是因为 y 方向是模拟铣削时刀具的行进方向（即主切削力方向），且

该过程残余应力主要为残余压应力。 

相关性分析是探究变量间相互联系的方法之一，通过绘制散点图，并结合相关系数，可判断变

量间的相关性质和相关程度。为探究微观与宏观下残余应力之间的对应关系，以模拟值为横坐标，

实验值为纵坐标绘制散点图。为了更直观地反应关联性，此处取模拟值和实验值的绝对值。如图 9

所示。 

 

图 8 铣削残余应力模拟值 
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图 9 模拟值与实验值相关性散点图 

经计算，微观和宏观应力间的相关系数为 0.601，说明两者存在相关性；对比铣削残余应力实验

值曲线图，并参照相关性散点图可发现，模拟值与实验值的变化趋势呈负相关，即宏观上铣削残余

应力增加时，在微观上反而减小，且微观上的应力值远大于宏观应力值。 

5 结束语 

（1）经计算分析可以得出，RBF 神经网络在实验点的拟合值几乎与实验结果重合，均方误差

仅为 0.11，这说明网络已经很好地完成了对样本点的逼近。与 BP 神经网络预测情况相比，逼近程度

更高，且预测时间更短（仅需 0.1789s）；与之前有限元仿真结果和实验值的均方误差 1.77 相比，预

测误差更小，准确性更好。因此该方法可对实际切削具有一定的指导作用。 

RBF 神经网络的逼近程度受实验样本数量影响较大，因此为提高神经网络预测的适应性和准确

性,应提供足够的试验样本。 

（2）分子动力学分析能有效用于探究铣削残余应力在微观上的产生原因，并得到宏观表现与微

观的现象之间的潜在关联。通过相关性分析发现，残余应力在微观和宏观下其数值变化存在负相关

性，从而可用于判断调整材料微观结构时其残余应力是否满足宏观要求；通过数据图像对比可知，

刀具行进方向的残余应力远大于其他方向，且其自身在宏观和微观上的表现大致相反：宏观上表现

出增加趋势时，在微观上反而减小，且微观上的应力值远大于宏观应力值。这也能为通过工艺处理

调整材料微观结构来改善材料残余应力产生的情况提供一定的理论依据和数据支撑。 

但在分析过程中，因实际工件和刀具的材料成分较为复杂，所构建模型很难做到完全符合实际，

故只考虑成分比例较高、影响程度较大的元素，构建理想化的模型来进行分析。 

（3）从整体而言，宏观预测可直接用于判断残余应力和切削参数选择，微观分析则用于微观结

构调整，以及通过负相关的联系，由微观数据间接判断宏观残余应力改变情况；而这两者相结合，

可以更好地用于调整切削残余用力的同时，把控所选切削参数的合理性。 
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