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摘要! (材料计算与模拟大学生创新实践) 课程是为材料类本科学生开设的一门创新创业类课

程# 该课程是将材料专业的基本原理与创新创业需求相结合的一种尝试$ 由于目前存在的一

些客观因素和课程本身的特点# 学生在学习该课程过程中容易出现兴趣不高' 解决问题能力

差等问题$ 为此提出了针对课程特点# 紧密联系国内外最新进展和发展动态# 重在掌握方法

的教学改革思路$ 通过引入国外实例# 突出课程的实际应用等方面来激发学生的热情# 从而

提高了课程的教学效果$
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##$)$% 年约瑟夫4熊彼特提出了 +创新, 理论#

之后诞生了创新教育# 并在发达国家迅速兴起$ 在

$)&) 年 $$ 月# 联合国教科文组织在北京召开了

+面向 %$ 世纪教育国际研讨会, # 在此会议上明确
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提出了 +创业教育, 概念$ $))& 年首次世界高等

教育会议召开# 发表了 0%$ 世纪的高等教育& 展

望与行动世界宣言1 # 进一步指出& +为方便毕业

生就业# 高等教育应主要培养创业技能与主动精

神& 毕业生将愈来愈不再仅仅是求职者# 而首先将

成为工作岗位的创造者$ ,

($ (%)

作为联合国教科文组织 +创业教育, 项目的

成员国# 我国早在 $))$ 年就试点创业教育# 但当

时主要限于在基础教育阶段$ 反观我国高校的创新

创业教育则起步较晚$ 尽管我国在创新创业教育上

已经取得了一定的成绩# 但是# 我国的创新创业教

育整体还处于起步阶段# 大学生创新创业能力远未

达到国家人才战略的要求# 其对实现创新型国家目

标的作用还非常有限$ 多数高等院校创新创业教育

仍处于空缺或流于形式# 基本上是为了完成教学任

务而走过场# 甚至 +名存实亡, $

+材料计算与模拟大学生创新实践, 课程是上

海理工大学材料学院在材料类本科专业学生创新创

业教育上的一次尝试$ 但是# 在实践中发现# 学生

在学习过程中容易出现学习兴趣不高% 解决实际问

题能力差等问题$ 为了激发学生的学习热情# 提高

教学效果# 提出了认识课程特点改进教学方法% 明

确课程核心内容阐明计算模拟方法原理% 结合工

程应用设计教学内容% 突出实践特色激发学习兴

趣% 结合最新进展实例激发学生学习热情等# 进

行多方面教学改革的思路# 并在实践中取得了明显

成效$

一% 认识课程特点 改进教学方法

材料的计算与模拟方面的研究是近年来随着

计算技术的快速发展而形成的一门新兴学科# 它综

合了理论化学% 材料物理学% 凝聚态物理学和计算

机算法等多个相关学科$ 发展这门学科在于利用现

代高速计算机# 研究材料的各种物理% 化学性质#

深入揭示材料从微观到宏观的各类现象与性质# 并

对材料的结构和物性进行理论预测# 从而达到设

计和开发新材料的目的$ +材料计算与模拟大学生

创新实践, 是联系材料学理论和实践的桥梁# 本

课程能够培养学生在材料制备前从理论上设计并预

测新材料性质的能力(')

$

但是# +材料计算与模拟大学生创新实践, 同

时又是一门十分抽象% 理论性极强的课程# 书中理

论众多并伴随着众多陌生的符号% 公式和注释# 这

往往使学生在学习过程中望而却步$ 传统的教学通

常是让学生在课堂上和课后反复做习题# 最终达到

可以灵活应用这些公式定律来解题的目的$ 但是#

在这种教学方式下教学效果很不理想# 学生学习兴

趣不高# 知其然而不知其所以然$ 古人云# 授之以

鱼不如授之以渔# 我们想通过在教学过程中追本溯

源# 将计算模拟方法的来龙去脉讲述清楚# 教给学

生创造性的思维和方法# 从而改善教学效果# 达到

教学目的$

二% 明确课程核心内容 阐明计算模拟

方法原理

材料的多尺度计算模拟方法主要有以下几种(!)

$

?? "一# 第一性原理法

第一性原理法基于密度泛函理论# 是目前研究

微观电子结构最主要的理论方法$

第一性原理计算方法用普朗克常数# 光速# 玻

尔兹曼常数# 电子静态质量和电子电荷电量这五个

基本物理变量和研究体系的基本结构# 基于量子力

学和薛定谔方程# 通过薛定谔方程的数值求解# 预

测材料的物理性质$ 第一性原理法不仅在电子结构

研究中# 如密度泛函理论% 局域密度近似 !MKA"

和广义梯度近似 !JJA" 上# 已经取得了很大的成

功$ 而且# 第一性原理法对于金属基态和半导体的

结构和性质# 如晶体结合能% 晶格常数以及晶体力

学性质也都能够给出与实验符合得很好的计算结

果$ 此外# 第一性原理法还能够比较精确地描述很

多体系的电子结构# 如电子态密度% 能带结构% 电

荷密度% 差分电荷密度和键布局等# 光学性质# 如

复折射率% 介电函数% 反射光谱% 光吸收系数及光

电导等$ 因此# 第一性原理法能够从微观理论角度

揭示材料物理性质的起源# 实现对材料结构和功能

的控制# 据此制备满足不同性能要求的新材料$

?? "二# 蒙特卡洛法

蒙特卡洛法也称统计模拟法# 是 %" 世纪 !" 年

*&
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代提出的一种以概率统计理论为指导的数值计算方

法# 是指使用随机数来解决很多计算问题的方法$

该方法通过在简单的理论准则基础上# 采用反复随

机抽样的方法# 解决复杂系统的问题# 可以模拟研

究对象概率与统计类型的问题$ 与该方法相对应的

是确定性算法$

蒙特卡洛法借助合适的概率模型也可以解决确

定性问题# 比如定积分问题等$ 随着计算机技术的

不断发展# 蒙特卡洛法已经广泛应用在固体物理%

应用物理% 化学% 材料等领域(,)

$ 蒙特卡洛法能够

模拟材料构成基本粒子如原子和分子的状态# 与采

用量子力学和分子动力学的方法相比# 蒙特卡洛法

计算更为简单# 因此# 可以实现很大体系的模拟$

蒙特卡洛法还可以与统计物理的方法相结合# 从而

将组成材料的基本粒子的状态与其宏观性能相联系#

是研究材料性能及其影响因素重要手段$

?? "三# 分子动力学法

分子动力学法是按照体系内部的动力学规律来

研究材料性能的一种方法$ 该方法通过确定体系位

形转变# 计算体系中每个粒子的运动# 然后根据特

定的物理规律# 给出材料组成的微观量 !如分子

的速度% 坐标" 与材料性质的宏观量 !如温度%

压力% 比热容% 弹性模量等" 的关系$ 该方法属

于一种确定性方法(*)

$

在分子动力学方法中# 首先要建立一组体系内

分子运动的薛定谔方程# 通过求解分子的薛定谔方

程# 来研究该体系各宏观量相关的微观量的基本过

程$ 其次# 基于波恩 奥本海默方法# 将建立的薛

定谔方程做近似# 并将原子核的运动和电子的运动

进行分开处理$ 由于原子核的运动满足经典力学规

律# 可用牛顿定律来描述# 电子的运动符合量子力

学理论$ 因此# 原子核的运动可用经典动力学方法

处理# 而电子的运动则采用量子力学的方法$

三% 结合工程应用设计教学内容# 突

出实践特色激发学习兴趣

针对学生在学习过程中没有学习目标# 学习兴

趣不高的问题# 采取从教学内容设计上突出工程应

用来激发学生学习兴趣的新措施$

?? "一# 教学内容设计

+材料计算与模拟大学生创新实践, 课程的教

学内容如图 $ $ 在设计的教学内容中# 体现 +理

论与应用, 相结合# 继承了经典理论与方法 !差

分法求解温度场% 浓度场等" # 发扬学科前沿知

识# 增强创新能力 !材料科学中广泛应用的计算

机软件介绍与实验" $ 通过优化课程内容# 打通理

论学习和实际工程应用的 +壁垒, # 突出教学内容

的重点# 促进相关课程的综合化$ 教学内容以实践

教学% 软件操作为主# 理论讲解为辅# 目的是增加

学生分析问题并应用有关计算与模拟软件解决问题

的能力# 激发学生的学习兴趣$

图 C?%材料计算与模拟大学生创新实践&教学设计

I'%FC?:.3/)'$% /+$1.$1+*1).'$$+831'8./+0,(.+*731.,'3&/3&/0&31'+$3$>('70&31'+$*+,/+&&.%.(10>.$1(

-&
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?? "二# 上机操作和实践环节

在软硬件资源有限的条件下# 为学生开设了

O$*2*%# 9&.'&># 9&.,$*&'0.#4*" 和A80W0等软件的

学习和在工程中应用的上机实践环节$ 在此基础上设

计了四个模块的实验& O$*2*% 在材料科学中的应用%

A80W0在铸件温度场模拟% 9&.'&> 在工件渗碳过程

浓度场模拟% 9&.'&>在焊接过程中的温度场模拟$ 在

+O$*2*%在材料科学中的应用, 实验中# 紧密结合当

前学生正在开设的专业课程实验# 如结合 +材料热

处理过程中氧化, 实验# 利用O$*2*%软件进行数据

处理# 研究曲线表达的意义 !见图 %" $ 利用O$*2*%

软件进行数据处理绘制相图 !见图 '" $ 9&.'&> 在

工件渗碳过程浓度场模拟和9&.'&> 在焊接过程中的

温度场模拟见图 !$

##为了让学生利用现有的条件充分发挥自己的创

新思维和自主能力# 精心设计实验内容和进行细致

的上机操作指导#并且将其和计算机编程求解方

图 D?@,'%'$软件对金属氧化层厚度实验数据的拟合处理

I'%FD?I'11'$% -,+/.(('$% 1).+G'>.1)'/V$.((+*7.13&

>0,'$% .G-.,'7.$14'1)@,'%'$(+*143,.

法相比较# 不仅仅让学生掌握相关软件的应用和操

作# 更可以促使学生了解基础的理论知识$ 实验内

容具有较大的选择性和较强的挑战性# 学生可以展

示自身的创造力# 也在很大程度上激发了学生的学

习积极性$

图 E?@,'%'$软件绘制的二元"3#和三元"<#相图

I'%FE?U'$3,5"3# 3$>1.,$3,5"<# -)3(.>'3%,37(-&+11.>4'1)@,'%'$(+*143,.

图 N?利用B31&3<软件模拟工件渗碳过程浓度场"3#和焊接过程中的温度场"<#

I'%FN?:.7-.,310,.*'.&>>0,'$% 4'.&>'$% ('70&31.>"3# 3$>/+$/.$1,31'+$

*'.&>>0,'$% /3,<0,'\31'+$"<# 4'1)B31&3<(+*143,.

&&
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四% 结合最新进展实例激发学习热情

在教学中# 将材料计算与模拟最新的发展引入

到课程中以激发学生对该课程的学习热情$ 例如#

美国对材料计算与模拟非常重视# 已在此领域部署

了很多大型项目$ %"$$ 年 * 月# 奥巴马总统通过了

一项 ,亿美元的 +推进制造业伙伴关系, 的发展计

划# 该计划提出借助政府% 高校及企业的深入合作

来进一步强化美国制造业# +材料基因组计划,

(-)

#

其投资总额超过 $ 亿美元$ 美国能源部主导的 +材

料和化学计算创新项目, !G%%"+&.*"% "(I"<F#.;

&.*"%&'9&.,$*&'-&%4 I1,<*-.$/" 重点关注以下七个

研究方向& $" 极端条件材料' %" 薄膜% 表面和界

面' '" 自组装与软物质' !" 化学反应' ," 电子

动力学% 激发态% 光捕获材料和工艺' *" 强关联电

子系统和复杂材料% 超导% 铁电% 磁材料' -" 分离

和流体工艺等$ %"$%年 $"月# 在美国材料基因组计

划的支持下# 密歇根大学!"1% A''*-"%教授正在主导

一个材料计算项目# 旨在发现和制造先进材料# 并

使先进材料的开发速度加倍# 缩短开发和产业化周

期$ 该项目将建立一个名为 +结构材料预测集成科

学中心, !?$,4*3.*+,G%.,2$&.,4 0.$#3.#$&'9&.,$*&'-

03*,%3,I,%.,$" 的软件创新中心(- (&)

$ %"$% 年 $"

月# 在材料基因组计划的总体框架下# 美国国家科

学基金会宣布首次为 +设计材料以彻底改变和规划

未来 , !K,-*2%*%2 9&.,$*&'-." N,+"'#.*"%*H,&%4

:%2*%,,$"#$T#.#$,# K9N:T" 计划投入资金支持$

项目设立了 %%笔共计 $ %"" 万美元的资金# 支持以

下领域的研发& 新型轻质刚性聚合物% 飞机引擎和

电厂用高耐久度多层材料% 基于自旋电子学的新数

据存储技术% 热电转换复合材料% 新型玻璃% 生物

膜材料% 特种硬质涂层技术等())

$

在材料计算模拟研究上# 日本突出了计算模拟

研究技术研发与材料开发相结合的特色$ 日本文部

科学省和经济产业省联合部署了一系列的战略和发

展计划# 如日本文部科学省在 %""%年启动了 +生产

技术先进仿真软件, 的技术研发计划# 目的是在能

源和环境% 纳米生物技术领域开发出世界一流的计

算与模拟软件$ 研究的课题包括& $" 下一代流体动

力学模拟' %" 中间件高性能计算' '" 量子分子相

互作用分析' !" 纳米级器件模拟' ," 下一代结构

分析' *" 下一代量子化学模拟' -" 问题解决环境

平台$ %"")年# 日本文部科学省和经济产业省又联

合提出了 +分子技术战略, # 该战略主要研究电子

状态控制% 集成和合成控制% 形态结构控制% 分子

变换技术% 分子离子传输控制% 分子设计与创造技

术等($" ($$)

$ +间隙控制材料设计和利用技术, 是日

本科学技术未来战略研讨会提议的 +间隙控制材料

利用技术, 计划的重要研究课题($%)

$ +间隙控制材

料利用技术, 于 %"")年 $" 月 %* 日起实施$ 间隙控

制材料设计和利用技术主要包括三项内容& $" 间隙

控制材料设计与合成& 优化性能' %" 间隙技术的实

现差距& 促进应用' '" 通用平台技术& 观察分析技

术% 原理$ 文部科学省提出的 +实现能源安全的纳

米结构控制材料研究和开发, 战略% +柔性% 大面

积% 轻量% 薄型器件基础技术研究开发, 等项目也

都涉及材料计算设计与模拟$

五% 教学效果

该课程提高了学生自主学习的积极性# 通过理

论教学和实验教学改革# 使学生对数值计算基本理

论% 材料科学中的各种物理场的数值模拟% 计算机

在本专业的应用等方面的情况有较为全面的了解#

能将课堂所学的理论知识付之于实践中# 取得了良

好的效果# 学生的综合素质得到提升$ 不仅锻炼了

学生的观察能力% 分析能力% 动手能力# 提高综合

应用知识的能力# 学生的积极性和主动性也得到加

强$ 很多学生自觉将所学习的软件应用在其他专业

实验和科研中# 学习了 O$*2*% 软件后# 自觉将该

软件和专业课程紧密结合# 用于实验数据处理中$

六% 结束语

通过以上措施# 学生对材料计算模拟学习兴趣

明显增加# 教学上也取得相应的教学成果$ 总之#

将材料计算与模拟专业课程引入创新创业教育是可

行的# 它对于培养学生的创新能力具有重要的支持

作用$

随着计算机技术的快速发展# 计算与模拟技术

在材料设计% 合成% 材料物理性质预测和评价等方

面有许多突破性的进展# 材料的计算与模拟已经和

材料相关理论% 实验一起成为材料研究的三大支

柱$ 材料的计算与模拟已成为现代材料科学研究的

必备手段之一# 因此# 开展材料计算与模拟的教学

)&
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在材料科学相关专业中是十分迫切的# 尤其是把材

料计算与模拟这门专业性和实践性较强的课程与大

学生创新创业教育结合起来更值得在实践中不断

改进$
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