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分子动力学模拟在金属材料方向“材料科学基础”课程教学中的应用 
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[摘要]材料科学基础是高等院校材料类专业本科生的专业核心基础课程，存在课程知识体系面广、抽象概念多、理论联系实

践少等教学难点，传统的教学模式难以取得良好的效果。针对材料微观结构和演化过程在传统演示文稿教学中“看不见、摸

不着”的痛点，文中讨论将前沿研究融入本科课堂，利用分子动力学模拟来辅助材料科学基础教学。分子动力学模拟可以动

态可视化地展示材料微观组织结构演化，从而增强基本概念的形象程度，激发学生的学习兴趣，提高基础理论课程的教学效

果。引入模拟技术的教学方式也适用于其他理工科基础课程抽象概念的讲授，提升教学质量。 
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Abstract: Fundamentals of Materials Science is a core foundational course for undergraduate students majoring in materials science in 

higher education institutions. There are teaching difficulties such as a wide range of knowledge systems, many abstract concepts, and a 

lack of theoretical and practical connections. Traditional teaching models are difficult to achieve good results. In response to the pain 

point of "invisible and intangible" material microstructure and evolution process in traditional presentation teaching, this article 

discusses the integration of cutting-edge research into undergraduate classrooms and the use of molecular dynamics simulations to 

assist in the teaching of materials science fundamentals. The teaching method of introducing simulation technology is also applicable 

to the teaching of abstract concepts in other basic courses of science and engineering, improving the quality of teaching. 
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引言 

材料科学基础课程是材料科学与工程专业本科生在

完成公共基础课和部分技术基础课后，于专业课开设前的

第一门专业核心基础课程。以材料科学与工程专业最具代

表性的金属材料方向的课程教学为例，本课程阐述金属材

料的共性基础知识，从材料的组织结构出发，研究材料的

成分、结构与材料的制备方法、加工工艺以及材料性能之

间的关系
[1]
。课程的目标是通过集中和强化金属材料学科

基础的理论知识学习，使学生具备一定深度的金属材料专

业理论基础。为进一步深入学习专业方向的其他课程做好

准备，达到认识金属材料基本属性和明确未来专业发展方

向的目的，激发学生从事专业学习以及今后开展材料研究、

材料设计与制造的专业兴趣。从学生的角度来说，学好材

料科学基础课程对于打好专业基础起到至关重要的作用；

从教师的角度来说，如何讲好这门课程也是我们长期以来

的教学研究关键课题。能否在课程教学中有机融入新方法、

新技术，提高教学质量，充分激发学生的学习兴趣和积极

性，始终是这门课程教学团队的关注重点。 

1 材料科学基础课程的教学现状 

材料科学基础课程作为材料学科的核心基础课，虽然

在很多高校已经有多年的丰富教学经验，但是传统的教学

方式缺乏互动性，课堂内容比较抽象和枯燥，近年来在教

学中暴露出多重结构性矛盾，主要体现在以下几个方面： 

1.1 课程基本概念多，理论联系实际少 

本课程是材料专业本科生接触到的第一门专业基础

课，涉及大量新概念、新知识，且相互之间关联性强。学

生在学习本课程前和学习过程中没有接触工程实践的机

会，对于具体的材料加工、组织结构和性能关系规律缺乏

直观认识，难以准确掌握不同概念的内涵及其关联性。本

课程存在内容多，部分内容难度大，学时相对不足的问题，

造成学生较难掌握所学知识核心。学生学习过程中容易陷

入死记硬背的困境，出现“工科课程文科化”的窘境。前

置概念不理解又会进一步加深后续章节学习的囫囵吞枣，

导致学生学习兴趣严重不足。 

1.2 部分概念抽象不直观、学生理解困难 

本课程涉及很多抽象的材料科学基本概念，例如晶体

结构、晶体缺陷、晶体缺陷的运动和交互作用、扩散的微

观机制等。这些材料的微观结构及其演化过程对于材料的

宏观性能起着至关重要的作用，只有理解其内在联系，才

能真正掌握材料科学的本质，成为合格的材料专业本科毕
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业生和材料工程师或研发人员。这些材料的微观组织结构

对于未接触工程实践和前沿科学研究的初学者来说，存在

着“看不见、摸不着”的问题，而且学习这些抽象概念需

要较强的空间想象能力。目前这部分内容的课堂教学大部

分依赖于传统的 PPT 演示，二维图片不直观、不易理解。

部分科研条件优异的高校和科研素养较高的教师可以利

用科学研究中得到的透射电子显微镜（TEM）的照片辅助

讲解，但是依然存在二维图片不直观的问题。随着多媒体

技术的进步，三维模型和动画已经逐步引入了这部分概念

的教学，也在一定程度上缓解了抽象概念的教学难题。 

1.3 课堂教学内容和前沿研究联系不紧密 

虽然材料科学基础课程为本专业的理论基础课，应以

打好理论基础为教学第一目标。但是材料学作为一门应用

性学科，新材料的发展日新月异，因此材料科学基础课程

的教学应兼顾基础理论的传授和新材料的发展介绍。这样

不仅能激发学生提高学习本课程和本专业的兴趣，也能引

导加深学生对本课程基本概念知识的理解。同时，介绍国

内外的前沿研究进展也是一种很好的课程思政方式，培养

学生的理想信念、家国情怀、民族自信，激发学生的进取

精神及责任担当。 

2 材料模拟计算在材料科学基础课程教学中的

作用 

根据上述分析，材料科学基础课程的传统教学以“填

鸭式”讲授为主，大量抽象性概念导致学生难以构建基本

认知，造成学习兴趣不足。对于晶体缺陷等材料微观结构

的抽象概念主要依赖于二维示意图讲解，缺乏动态演化过

程的可视化，造成学生较难理解材料微观组织演化和材料

性能关联关系等材料科学的核心概念。 

传统的材料研究以实验为主要手段，是一门实验科学。

但是随着对材料性能的要求不断提高，材料应用环境的日

益复杂，仅仅依靠实验来进行研究已难以满足新材料设计

和发展的要求。计算机计算和模拟技术可以根据有关的基

本理论，从微观、介观、宏观尺度对材料进行多层次研究，

研究手段包括第一性原理计算、分子动力学模拟、有限元

模拟等
[2]
。综合运用这些计算模拟技术，可以研究材料在

服役条件下的性能演变规律、揭示其失效机理，进而实现

对材料组织和成分的设计及性能的改善。在现代材料学领

域中，多尺度计算模拟与实验已成为同等重要的研究手段。 

虽然以上计算模拟手段已经大量运用于材料科学的

研究中，但是在材料科学基础的本科生课程教学中较少涉

及。利用不同尺度的计算模拟方法，可以直观展示材料的

晶体结构、成键特征、微观结构及其演化，建立材料成分

-微观组织结构-性能的关联规律。这一优势为解决材料科

学基础课程教学长期存在的抽象概念不易展示、缺乏微观

结构动态演化过程可视化提供了很好的技术手段和方案。

利用计算模拟方法来展示材料微观组织结构的演化不仅

可以提高学生的学习兴趣、改善教学效果，也是一种在课

程教学中引入前沿研究进展、开展课程思政的很好方式。 

3 分子动力学模拟在材料科学基础课程教学中

的应用 

金属材料方向的材料科学基础课程教学包括晶体缺

陷、材料的变形和再结晶、晶态固体中的扩散、固态相变

等核心内容。这些教学内容都涉及到材料的微观结构及其

演化过程，需要从原子尺度上理解这些概念的内涵。分子

动力学模拟是一种微观尺度的模拟方法，可以模拟原子或

分子的运动和排列方式，为这部分抽象概念的教学提供可

视化的工具。下面简要介绍分子动力学模拟的概念，并讨

论其在材料科学基础课程教学中的应用。 

3.1 分子动力学模拟介绍 

分子动力学模拟（Molecular Dynamics Simulation, 

MD）是一种基于经典牛顿力学的计算方法，通过求解原子

或分子体系的运动方程，模拟其动态行为，从而揭示材料

微观结构与宏观性能之间的关联。其核心在于通过势函数

描述粒子间相互作用，利用数值积分算法迭代计算粒子轨

迹，最终通过统计力学分析获得体系的宏观性质。该方法

突破了实验手段在时空尺度上的限制，能够动态展示材料

的相变、位错运动、界面反应等原子尺度过程
[3]
。LAMMPS 

(Large-Scale Atomic/Molecular Massively Parallel 

Simulator)是材料科学研究领域最常用的分子动力学模

拟软件之一，它由美国 Sandia 国家实验室开发，开放源

代码且可以免费获取使用
[4]
。LAMMPS 模拟得到的结果可以

利用可视化软件 OVITO 进行分析，该软件能够利用原子的

dump格式坐标观测材料的模拟过程
[5]
。OVITO软件提供了公

共近邻分析（Common neighbor analysis, CNA）
[6]
、位错

提取算法（Dislocation Extraction Algorithm, DXA）
[7]

等功能，能准确定位位错、堆垛层错等的分布及其演化，

可以用于材料微观变形过程和机制的研究。 

3.2 分子动力学模拟在材料科学基础课程教学中的

应用案例 

材料的变形是材料科学基础课程中最重要的章节之

一，涉及材料弹性变形和塑性变形的区别、塑性变形的机

制等大量知识点。特别是材料塑性变形的概念既与前置学

习的晶体缺陷相关，又是材料强韧化理论的基础，在本课

程中起到承上启下的作用，是课程教学的重点。晶体材料

发生塑性变形的微观机制主要包括滑移和孪生两种，大部

分条件下又以滑移为主。晶体的滑移本质上是借助位错在

滑移面上的运动来逐步实现的。目前本课程的教学对于位

错运动和晶体塑性变形的教学多采用示意图来进行讲解，

缺乏直观动态的展示。 

本教学团队探索了利用分子动力学模拟技术来辅助

讲解晶体变形过程以及位错运动对于塑性变形的贡献。下

面以教学团队长期研究的 WC-Co 硬质合金材料为例来讨
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论分子动力学模拟在晶体塑性变形章节讲解中的应用，模

拟结果来自于教学团队的日常科研工作
[8-10]

。图 1a 为

WC-Co 硬质合金微观组织的扫描电子显微镜（SEM）照片，

硬质合金为一种金属-陶瓷复合材料，照片中暗色衬度为

塑性较好的金属 Co 相，较亮衬度为硬脆的 WC 陶瓷相。这

种材料结合了金属较好的塑韧性和陶瓷的高硬度特点，在

课程讲解中可以很好地展示金属和陶瓷两类材料不同的

变形特征。图 1b 是 WC-Co 材料的分子动力学模拟模型，

其中绿色为 Co相，红色为 WC相。图 1c为模拟得到的 WC-Co

硬质合金的应力应变曲线，可以明显观察到材料存在弹性

变形和塑性变形两个阶段。根据应力应变曲线的特征，可

以将变形分为三个主要阶段：第一阶段：当应变小于 0.02

时，应力随应变量增加而线性增加，为弹性变形阶段；第

二阶段：应变在 0.02 和最大压缩强度(黑色箭头所示)所

对应的应变量之间时，应力应变曲线的斜率逐渐减小，表

明材料发生了塑性变形；第三阶段：硬质合金达到其最大

压缩强度后，应力逐渐降低。通过应力应变曲线的模拟结

果，可以很好地向学生展示复合材料结合两种物相力学性

能的特点：提高塑韧性金属相的比例，复合材料的强度下

降，但是可变形量会提高。图 1d 展示了模拟的硬质合金

变形过程中 WC 和 Co 两种物相中位错密度的演化，位错密

度演化与图 1c 分析的应力应变曲线三个阶段存在着一定

的对应关系。可以看到 Co 相的位错密度显著高于 WC 相的

位错密度，而且 Co 相中的位错在更低的应变量下即开始

增殖。这说明了 Co 相比 WC 相更容易发生塑性变形，WC-Co

硬质合金复合材料发生塑性变形的原因是Co相和WC相中

位错的运动。利用图 1c 和图 1d 的对比分析，可以直观地

展示材料变形的不同阶段以及位错对于晶体材料塑性变

形的贡献。 

 
图 1  WC-Co硬质合金的微观组织、模拟模型和模拟的应变过程及位

错密度演化：（a）WC-Co硬质合金微观组织的扫描电子显微镜照片；

（b）WC-Co的分子动力学模拟模型；（c）模拟的应力应变曲线；（d）

模拟的位错密度演化 

接下来利用分子动力学模拟的优势，可以对材料变形

过程中的位错类型进行可视化展示，形象地讲解晶体材料

塑性变形过程中位错的增殖和反应。图 2a 展示了对应不

同变形阶段 Co 相中可动位错和不可动位错的密度演化。

可以看到随着材料变形量增加到一定程度，Co 相中可动

位错密度降低，不可动位错位错密度升高，说明硬质合金

材料塑性变形过程中位错发生了相互作用。位错钉扎主导

位错的相互作用，导致可动位错的比例降低，而不可动位

错的比例增加。图 2b 展示了 Co 相中的位错分布，以不同

颜色代表不同伯氏矢量的位错。图2c为图2b的局部放大，

可以看到高密度位错缠结和复杂的位错网络。图 2d 给出

了一个位错反应的例子，肖克莱不全位错通过以下位错反应

而被锁住：1/6[112̅]+1/6[1̅12]=1/3[010]。因此，在材料变

形中后期会发生可动位错密度下降，不可动位错密度上升的

现象，最终导致材料不能继续发生塑性变形而发生断裂。 

以上通过图片的形式展示了不同类型的位错分布以

及交互作用，这些位错的交互和演化可以通过模拟的系列

变形量的图片连接成为视频，非常直观地展示晶体材料塑

性变形过程中伴随的晶体缺陷演化。利用分子动力学模拟

的手段有效改善了这部分内容传统教学中存在的抽象难

懂问题，让学生可以通过可视化的、动态的演示直观感受

材料微观结构的演化过程。结合教学团队科研中的模拟实

例，不仅可以让学生对课堂内容有更深入的理解，也通过

前沿研究和课堂教学的有机融合提高了学生的学习兴趣

和未来从事相关工作的动力。 

 
图 2  分子动力学模拟的 WC-Co硬质合金变形过程中 Co相中的位错

密度演化及位错分布：（a）位错密度演化；（b）位错分布；（c）局

部位错形态；（d）位错反应 

3.3 大语言模型人工智能和分子动力学模拟在教学

中的结合应用 

以上案例概述了分子动力学模拟在材料科学基础本

科课程教学中的作用，借助模拟手段可以直观、动态、可

视化地展示本课程中讲解的微观尺度的材料基本概念，有

效解决这些概念在传统教学中“看不到、摸不着”的痛点。
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类似案例均来源于教学团队的日常科研，案例的实现需要

具有一定的计算材料学基础，对于本科学生来说实际操作

存在着很大的难点。受制于课时限制，课堂上仅能以图片

和动画的形式来形象化解释基本概念，激发学生兴趣，没

有机会充分展开讨论分子动力学模拟的原理和实现过程。

这种只展示结果而不讨论原理和过程的讲授方式对于一

些求知欲望强烈的学生来讲会有一种“意犹未尽”的感觉。 

随着 DeepSeek 等基于大语言模型的人工智能应用的

发展，给克服课时不足造成的前沿研究难以在课堂上展开

讨论的问题带来了解决方案。以分子动力学模拟在材料科

学基础课程教学中的应用为例，我们可以向学生展示利用

DeepSeek 等大语言模型进行问答，让学生认识到充分利

用网络资源通过自主学习的途径，即可了解课堂上展示的

模拟手段的原理和实现过程。图 3 为通过 DeepSeek 生成

利用分子动力学模拟软件 LAMMPS 模拟 3.2 节中应用案例

代码的问答截图，通过人工智能模型即可生成课程案例的

模拟代码。借助人工智能的帮助，我们可以大幅度延展课

堂的宽度，更容易地实现课堂教学和前沿研究的紧密结合。

但是需要注意的是，人工智能只是辅助我们教学的有益工

具，并不能取代教师的作用。人工智能基于大量数据进行

训练，只能给出训练数据范围之内的答案，且不能保证解

答的正确性，这是需要教师的专业知识来做出判断的。教

师也需要根据课堂的实际情况，合理地利用人工智能，培

养学生的学习能力，而不是使学生养成依赖人工智能而放

弃自主思考的惰性思维。 

 
图 3  利用 DeepSeek生成分子动力学模拟材料塑性变形过程的代码 

4 结语 

为了解决材料科学基础课程教学中抽象概念不易展

示的难题，提高专业核心基础课程的教学质量，本文讨论

了计算材料学在该课程教学中的应用。结合教学团队的科

研方向，利用分子动力学模拟动态可视化地呈现材料微观

组织结构及其演化，直观地展示材料性能的微观机制，激

发学生的学习兴趣，帮助学生建立材料科学中成分-微观

组织结构-性能关联关系的核心研究思路。结合教学团队

的科研进展，不仅可以加深学生对课堂知识的理解，也提

高了学生未来从事专业工作的动力。模拟计算融入材料科

学基础基本概念教学的探索也可为其他理工科基础理论

课程的教学提供借鉴和参考。 
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