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摘 要:医用物理学是针对医学及其相关专业开设的一门公共基础课.作为一门提高医学相关专业学生科学

素养的课,教学过程中存在物理概念讲解抽象乏味,学生学习热情不高等问题.结合自身科学研究,把分子模拟手

段运用到课堂教学中,通过可视化技术,直观地展示物理现象的微观运动规律,帮助学生理解微观物理机理,取得了

良好的教学效果.

关键词:分子模拟  医用物理  课堂教学

  医用物理学是高等医药院校相关专业(比如儿

科学、临床医学、护理学、中医学)本科生必修的一

门基础课,对提高医学生科学素养,掌握医用检测设

备基本原理具有重要的意义.鉴于目前医用物理课

学时少、内容多的实际情况,怎么能够使医学生较好

地掌握相关物理学的基本理论知识,精准理解相关

物理概念并有一定的物理图像,是教学中迫切需要

解决的问题.

1 医用物理课堂教学存在的问题

医学生对学习物理课的兴趣不高.大多数学生

认为物理学与自己的专业关系不大,学物理没什么

用,学习物理课程没有太多动力[1].此外,因为大多

数教师都是物理学出身,教学中无法很好地阐明物

理学在医学中的应用,教学过程比较枯燥乏味,无法

激起学生的学习热情.再者,报考医学相关专业的

学生,高考所选科目主要是生物或者化学,物理基础

相对薄弱,存在一定的畏惧情绪[2,3].上物理课完全

是为了应付考试,并不理解相关的物理概念.如何

形象的讲解物理概念,并激发学生的学习兴趣,提高

教学效果,是教学改革中必须探讨的问题之一.当

前,微课、课堂翻转、ISEC课程教学方法等都被尝试

提高教学效果和质量[4,5].

因课时数的限制,很多高校医用物理课分配课

时为54学时,课堂上只能选一部分内容来讲,比如

流体的运动、振动和波、静电场、原子核和放射性[4].

像分子动理论、量子力学基本上只作为学生自学内

容,不讲解;导致课堂内容有部分知识点在理解上出

现不连贯性.此外,高中物理讲解物理规律,大多是

直接通过生活现象引入相关规律,然后介绍这些规

律的实际应用;平时,学生主要记忆知识点,很少探

究物理规律的微观机理是什么,对部分物理现象的

来源也并不清楚.到大学,启发学生多问物理规律

的来源对锻炼学生思维能力变得特别重要.

为了提高学生学习兴趣,笔者结合自己的科研

工作,在教学过程中,采用计算机模拟手段,再现相
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关物理现象,让学生对物理过程、微观机理有了更深

入的理解.计算机模拟是和实验、解析理论一样重

要的科学研究手段之一[6].经典分子动力学模拟方

法依靠数值求解牛顿力学来模拟分子体系的运动,

在分子体系不同状态构成的系统中抽取样本,统计

计算体系的热力学量和其他宏观性质.它对包含原

子分子的多体系统,求解运动方程,不仅可以直接模

拟物质的宏观演变特性,得出与实验结果相符合或

相近的计算结果,还可以提供微观结构、粒子运动以

及它们和宏观性质关系的明确物理图像.随着计算

机处理器速度的快速增长以及大规模并行计算的发

展,分子模拟被用于很多研究领域来理解宏观现象

的微观机制.目前市面上也开发了很多分子模拟用

的软件包,如LAMMPS[7]和GROMACS[8].为了

直观展示模拟结果,可以借助VMD[9]或 OVITO[10]

可视化软件来进行动画演示.下面,通过一案例,具

体地说明分子模拟在教学过程中的应用.

2 漂移速度的计算和微观运动

在电流和电路的章节[11],笔者先讲解学生比较

熟悉的知识点:电荷和电流,后又举例说明电流这个

物理量无法表征粗细不均匀导体内的电荷分布和流

动情况,随之引入电流密度的概念;并通过简单模型

体系,推导出电流密度的决定式

      j=zenv (1)

其中z是载流子的带电荷量,e是基本电荷,n是体系

中载流子的密度,v是载流子的漂移速度.为了让学

生对基本物理量具有数量级上的直觉,笔者设计了

一个例题,内容如下:一直径为1mm的银导线在1

h15min内通过了26100C的电荷,已知每1m3的

银含有5.8×1028个自由电子,求导线中电子的漂移

速度? 通过公式计算得出漂移速度为

v= ΔC
zenΔtΔS

代入数据得

     v=8×10-4m/s (2)

笔者然后通过开关教室里的日光灯,演示灯在

打开开关的一瞬间就亮了,进而引出漂移速度那么

小,应该不能导致灯瞬间亮起这一结论,启发学生思

考电场速度和漂移速度是两码事.然而,学生并不

是很理解漂移速度的形成过程.笔者先介绍了漂移

速度的产生原因:载流子在没有受到任何驱动力时,

它们进行无规则的热运动;载流子运动没有方向性,

并不断遭受散射.在加了电场之后,载流子即发生漂

移运动.漂移运动的特点是:载流子从平均上看沿

着电场的方向运动,漂移运动是叠加在热运动基础

上的一种定向运动,漂移过程中载流子也不断遭受

晶格散射.为了更好地让学生理解这一过程,笔者设

计了一个简单的模型体系(载流子在晶格间隙间运

动),来展示上面过程.模拟采用约化的时间和长度

单位.

金属导体不仅有作为载流子的电子,而且也有

金属晶格.在不加电场的情况下,载流子在热运动

下,和晶格格点随机碰撞,展现出随机热扩散行为;

而加了电场的情况下,载流子运动出现了偏移.为了

更直观地显示运动特征,笔者制作了模拟视频进行

展示(图1和图2中给出了不同时刻载流子位置).

学生能够直接观察到载流子在运动过程中,不断和

晶格碰撞,运动并不那么顺利,当加了电场之后,碰

撞照常存在,但是带负电的示踪载流子明显往电场

的反方向运动.
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图1 无电场时载流子的分布状况

图2 有电场时,载流子的分布状况

此外,若取一个载流子作为示踪粒子,可观察其

轨迹来展示载流子的运动行为,从图3可以清晰地

看出来,示踪粒子在无电场的情况下,运动位移偏差

小(x 方向位置偏差在3个长度单位以内);有电场

的情况下,明显有往左边运动的偏向性,左偏性非常

大(x方向位置偏差进10个长度单位).这种偏移的

碰撞运动,让载流子呈现跌跌撞撞地往前走,而不会

像光速一样那么快.通过模拟结果展示能让学生对

例题计算结果的量级有一定的理解,并建立微观上

载流子运动的物理图像.

图3 示踪载流子的坐标随时间的演化

3 模拟技术

本文主要使用分子动力学模拟软件LAMMPS,

可视化软件OVITO和科学作图软件gnuplot实现.

LAMMPS是物理研究工作者常用的模拟软件,该

软件具有丰富的动力学模拟功能.LAMMPS是美

国Sandia国家实验室的科研人员开发并维护的,详

细学习资料和使用手册可以在其官网上(https://

lammps.sandia.gov)找到,国内也有相关的入门培

训网络课程.OVITO(https://www.ovito.org)是

用于分子模拟输出轨迹的可视化和分析工具,基于

Python语言开发,具有出色的着色方案和易用的分

析插件.如图4所给出实现载流子布朗运动的

LAMMPS代码,并对其功能进行注释说明.
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# 实现载流子运动的in.File
units     lj # 设定模拟单位

boundary   ppp # 设定周期性边界条件

dimension  2 # 设定模拟维度

atom_style  charge # 设定原子类型

read_data   init_carrier.datanocoeff # 读入准备好的坐标文件

pair_style  lj/cut/coul/cut1.12246 # 设置相互作用和参数

pair_coeff  1 1 1.0 1.0
pair_coeff  1 2*3 1.0  0.7 0.7857 1.12246
pair_coeff  2*32*3 1.0  0.4 0.4490 1.12246
dielectric  100.0 # 电介质常数

group   t1type1 # 分组以便于控制动力学

group   t4type23
fix     10 t1 movelinear000unitsbox # 实现布朗运动

fix     20 t4 nve
fix     21 t4 langevin 1.21.20.1 9434634zeroyes
fix     40 allenforce2d
fix     30  t4 efield 1 0 0
dump   1 allcustom250carrier-efield.lammpstrjidtypexyz # 输出轨迹文件

run     250000 # 设定模拟步数

图4 实现载流子布朗运动的LAMMPS代码

  安装好LAMMPS软件以后,在命令行执行

lmp_serial<in.File,即可获得carrier efield.

lammpstrj文件,该文件是粒子运动的轨迹文件,导

入到OVITO软件中即可观看粒子的运动特征.图1

和图2是指定时刻粒子坐标的可视化处理.图3是

通过标记载流子不同时刻的坐标在gnuplot中通过

scatter画图法,并用时间作为着色方案实现的.

4 实践和思考

分子模拟方法引入医用物理教学主要强调物理

图像的直观性,这个和传统仿真方法具有相似的优

点.但不同的是,分子模拟除了再现课本上实验结论

外,还能辅助对现象进行微观机制上的理解,这对培

养物理基础薄弱的医学生的物理直觉具有促进作

用.在课堂实践中需要注意如下几点:

(1)因为分子模拟要求所关心的研究对象要遵

循牛顿运动规律,所以在实践中要慎重考虑讲解内

容是否可以用分子模拟方法再现现象.笔者在课堂

教学中主要对泊肃叶定律、斯托克斯公式、横波和纵

波传播等内容引入了分子模拟方法配合教学.

(2)课堂做演示之前,需要先说明模型对应的

实际物理系统,并阐述清楚模型主要抓住了实际物

理系统哪些重要的特征及存在的可能缺陷,让学生

全面了解模型.此外,三维模型和二维模型相结合,

因为二维模型在课堂上能更直观地演示,三维模型

给出的结果更接近于书本上的实验规律.

(3)模拟结果可能和书本上解析结果有偏差,

有必要在课堂上讲清楚偏差的主要根源是什么,告

诉学生,统计规律和实验结果的对应关系,物理规律

如何来的,为什么是书本上的样子.学生没有学过

统计物理,这块有可能比较难以接受,所以最好说明

采用的分析方法,并强调宏观和微观的差异性.课

堂教学实践中,如果能提前把分子模拟相关讲解内

容的课堂设计发给学生,让学生提前了解一下,效果

会更好.

5 总结

分子动力学模拟利用计算机求解原子或分子的

运动方程,获取其运动的统计规律,是一种重要的科

学研究方法.同时,分子动力学模拟得到的运动轨
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迹,通过可视化手段可以直观展示给学生.此外,分

子尺度直接展示相关物理现象的微观动力学,利于

教学中解释清楚现象产生的物理机理.笔者尝试把

这种方法用于医用物理的教学实践中,与理论推导

及实验现象密切结合,使相关物理现象变得更加直

观立体,从而易于学生理解.实践证明,结合多媒体

技术、可视化技术,这种教学手段能更好地激发学生

的学习兴趣,提升教学效果.
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ApplicationonMolecularSimulations
intheTeachingofMedicalPhysics
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Abstract:MedicalPhysicsisageneral requisitecourseformedicineandrelated majors.Asacourseto

improvethescientificliteracyofmedicalstudents,thereexistsastatusoftediousexplanationofphysicalconcepts

intheteachingprocess.Molecularsimulationwasusedtointuitivelyreproducethe microscopicbehaviorsof

physicalphenomenaviavisualizationtechnology,andhelpstudentstounderstandthephysicalmechanism.
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