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摘要:胶凝材料与混凝土学是无机非金属材料工程专业的核心课程,具有较强的综合性与专业性。
课程中包含一些深层理论知识,如水泥水化、纳米孔离子传输等,传统教学手段缺乏图片和视频媒体资

源,无法形象展示过程模型,课程讲解乏味。 将分子动力学模拟引入课程教学,通过模拟的可视化成果

丰富教学内容,给予学生观察微观世界的视角,将抽象的知识具体化。 分子动力学引入也带来了教学方

式的变革,激发学生学习兴趣,提升教学效果。
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教育现代化背景下,越来越多现代教学手段被应用到课堂中,取得了良好的教学效果。 如计算机

模拟在材料科学与工程基础和生物有机化学课程教学中的应用[1-2] ,智慧课堂在建筑功能材料中的探

索[3] 。 随着计算机技术和材料模拟计算理论的高速发展,分子动力学模拟已成为材料科学研究领域的

前沿。 目前已开发多款模拟软件,包括 LAMMPS、 GROMACS 和 VASP 等[4] ,以及 OVITO、 VMD、
ATOMEYE 等多款可视化软件,集合多种模块和可视化功能的 Materials

 

Studio 软件。 利用可视化软件

可将模拟计算结果以图片或视频的形式展示,相比传统实验技术拥有直观易懂、具体化和可视化的特

点。 在教学领域,将其应用于纳米尺度材料教学中,可直观展示材料微观结构及其在纳米尺度下的动

态响应,有效弥补当前教学中微观理论模型晦涩难懂、难以阐释的不足。 在面向无机非金属材料工程

专业的胶凝材料与混凝土学课程教学中,引入分子动力学模拟作为信息化教学手段具有探索价值。

一、课程背景介绍

胶凝材料与混凝土学课程是安徽建筑大学无机非金属材料工程专业的核心课程,着重介绍了各类



杨　 军
 

,等　 分子动力学模拟在胶凝材料与混凝土学课程教学中的应用

胶凝材料、混凝土的组成、结构、性能、应用、质量控制和检验等。 课程的教学目标是为让学生了解胶凝

材料、混凝土材料的基本知识,掌握胶凝材料的凝结、水化、硬化过程规律,以及胶凝材料的组成、结构、
性能和应用间的关系。 课程中包含一些深层次的理论知识,如胶凝材料微观结构,讲解较为空洞,也无

法与以往的知识联系,学生只能以死记硬背的方式学习,学习难度较大,且不利于学习兴趣的培养和知

识的系统学习。 因此,该部分知识往往花费大量课时也难达到预期的教学效果。 寻找一种有效的媒介

将抽象概念形象化,将基础化学知识与材料学专业知识和工程知识串联,形成知识网络,降低学生理解

难度,激发学生学习兴趣是课程教学面临的首要任务。
以分子动力学模拟在胶凝材料与混凝土学课程教学中的应用为例,探索将分子动力学引入课堂的

教学改革。 以水泥的水化硬化机理、水泥熟料矿物水化特性和水泥石耐久性 3 个知识点为教学案例,
讲述如何利用分子动力学模拟丰富课程教学内容,探讨分子动力学模拟对教学方式变革的积极意义,
阐释分子动力学模拟纳入课堂教学对教研结合、培养创新型人才的意义。

二、以模拟成果丰富教学内容

通过学情分析和教学效果评价,笔者发现水泥水化硬化机理和水泥石耐久性是课程的难点,这两部

分内容均属于水泥基材料的微观尺度物理化学特性,需要学生具备很强的抽象思考能力。 虽然无机非金

属材料工程专业学生在本课程的先修课程材料科学基础中学习了晶体结构、固液界面等知识,对材料的

微观世界有一定了解,但该课程中材料分子结构较为简单且与水泥矿物差异较大。 为使学生更好地理解

教学内容,达成课程教学目标,以下面的知识点为例,讲述如何利用分子动力学模拟课程教学内容。
(一)水泥熟料矿物硅酸三钙的水化机理

硅酸盐水泥熟料水化是课程教学中的重要知识点,深入理解水泥熟料中各矿物的水化机理有助于

学生掌握后续水泥石性能和应用的知识。 传统课堂教学以硅酸三钙熟料水化为重点,使用化学公式和

文字描述的方法,对学生的概念理解能力和空间想象力要求较高。 分子动力学模拟教学中将直接展示

硅酸三钙的晶体结构,如图 1 所示,其由钙离子、氧原子和硅酸根离子团组成,由此把学生较为陌生的

硅酸三钙结构拆解为熟悉的离子和离子团组合,增进学生对熟料矿物相的认识。 针对硅酸三钙的水化

过程,实际教学视频中包含了水分子侵入和钙离子脱出的过程,图 2 为视频截图,水化过程中外界水分

子与硅酸三钙晶格表面作用,与 O2-反应形成 OH-,破坏 Ca2+与 O2-、(SiO4) 4-间的离子键,使硅酸三钙

结构中离子键作用转变为氢键作用[5] 。 由于氢键的作用强度较离子键弱,氢键取代离子键后即降低了

Ca2+、OH-和基体间的结合力,离子从固体颗粒上脱离扩散进入溶液中。 外层离子向溶液中扩散又促进

了水分子侵入硅酸三钙颗粒内部,进一步促进硅酸三钙水化。 通过图 3 展示了水化产物———C-S-H

凝胶的纳米和分子尺度结构,作为水泥石中主要胶结相 C-S-H 凝胶[6-7] ,其分子结构与托贝莫来石晶

体相似,是由两层平行排布 Ca2+层(称之为主层钙)与主层两侧硅氧四面体链结合形成的,与托贝莫来

石不同的是,C-S-H 的分子结构次序较差,且硅氧四面体链中存在缺陷。 同时展示硅酸三钙和 C-S-H

凝胶的分子结构图[8] ,并引导学生思考两者间的共同点。 通过分子结构图的观察,学生可以发现硅氧

四面体链是由硅氧四面体缩聚形成的,C-S-H 的形成过程是硅酸三钙水化和水分子的分解,再由解离

离子通过一定规律组合而成。 C-S-H 凝胶的 Ca / Si 在 1. 7 左右,低于硅酸三钙的 Ca / Si,因此,多余的
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钙离子与水分子结合形成氢氧化钙。 通过分子动力学模拟的可视化结果,学生可直观地观察硅酸三钙

水化过程中反应物溶解和水化产物形成,将硅酸三钙的水化与中学阶段所学习的化学反应联系起来。

图 1　 硅酸三钙分子结构图 图 2　 硅酸三钙水化过程图

图 3　 C-S-H 凝胶

(二)水泥熟料矿物水化特点

水泥熟料矿物的反应活性也是水泥水化教学过程中的重要部分,理解硅酸三钙和硅酸二钙水化特

性的差异对水泥组成设计和水泥品种选择具有指导意义,传统教学通常简单描述 4 种熟料矿物的水化

速度,学生难以理解且易混淆概念。 在分子动力学模拟教学中,直接向学生展示了硅酸三钙和硅酸二

钙的分子结构(图 4) [9] ,通过两种矿物相分子结构的观察引发学生思考两者的差异。 细心的学生会观
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察到,相比硅酸三钙,硅酸二钙由于钙离子含量降低,结构中离子氧 O2-会消失,仅存在 Ca2+与(SiO4) 4-

离子团,结构中离子键的比例降低。 既然硅酸三钙的水化是水分子侵入与离子键断裂的过程,那么离

子键比例较低,硅酸二钙水化过程则较为困难,化学键断裂速率降低,钙离子和硅酸根从基体中解离的

速率降低,水分子向基体入侵的速率也降低,故硅酸二钙的水化速率低于硅酸三钙。 在反应产物组成

上,硅酸二钙由钙离子和硅酸根离子组成,故其水化解离出的离子团与硅酸三钙相似,最终形成的水化

产物也与硅酸三钙相似,为 C-S-H 凝胶,但由于钙离子含量低,形成的氢氧化钙含量低。 随后举一反

三,常见的矿物掺合料如矿渣、粉煤灰、硅灰中均含有较高比例的硅铝氧网络,其化学键较稳定,从而使

这类矿物掺合料不能自发水化,仅具有潜在水硬性且水化速度较慢。 通过学生自主观察、思考,并结合

中学化学知识,推测出硅酸二钙与硅酸三钙水化的共性与差异性。

图 4　 硅酸二钙和硅酸三钙的分子结构图

(三)水泥石的抗渗性能和耐久性

水泥石的耐久性是其服役性能的重要组成部分,与水泥石纳米孔结构息息相关。 过去在课堂教学

中介绍了自由水、化学结合水和物理吸附水的概念,也说明了细化孔径可以提升水泥石抗渗能力,从而

提升水泥石耐久性的。 在分子动力学模拟教学过程中,以不同纳米孔中水分子运动形式揭示基体与水

分子的作用。 图 5 以水泥石中主要水化产物 C-S-H 凝胶的纳米孔为例展现处于不同纳米孔中不同位

置的水分子扩散系数的差异。 首先,位于 C-S-H 凝胶主层间的水分子是凝胶结构的组成部分,其运动

受两侧主层的限制,与主层有很强的化学键作用,运动扩散受主层阻碍,因此,水分子相对固定,扩散系

数仅为自由水的 1 / 60,属于化学结合水。 其次,处于 C-S-H 纳米孔表面的水分子与 C-S-H 基体具有

较强的吸附作用,运动也受到一定限制,其扩散系数约为自由水的 1 / 3,属于物理吸附水。 C-S-H 表面

的水分子与外层水分子间通过氢键作用互相束缚,限制了 C-S-H 表面附近水分子的运动并将这种束

缚向外层传递,该作用随水分子与 C-S-H 凝胶的距离增加而减弱,故与 C-S-H 基体达到一定距离后,
其与基体间的作用可忽略不计,即水分子呈自由运动,该类水分子为自由水分子。 孔中央的水分子扩

散系数为 3. 1×10-9
  

m2 / s,与自由水的扩散系数接近。 随着孔径的细化,物理吸附水的比例增加,自由

水的比例降低,水分子整体扩散系数降低(图 6)。 当孔径降低到特定尺寸时,孔隙中水分子同时与上

下表面作用,此时孔隙中已无自由水,水分子的扩散能力被大幅度限制。 离子在水泥石的毛细孔网络

中传输是以水分子运动为载体的,水分子渗透能力下降也降低了离子的渗透能力,宏观尺度即为细化

孔径后水泥石的抗渗性能和耐久性提升。 通过水分子在水泥石纳米孔中扩散的视频形象地展示在水

泥石纳米孔中水分子运动特性的差异,由此推测出细化孔径对水泥石抗渗能力和耐久性的影响。
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图 5　 水泥石纳米孔中水分子的扩散系数分布

图 6　 水泥石纳米孔尺寸对其中水分子扩散的影响(从左到右孔径分别为 4. 5
 

nm、2. 5
 

nm、

1. 8
 

nm 和 1. 3
 

nm,颜色从红色到蓝色代表扩散速率由强向弱变化)

三、理论实践结合改善教学方式

(一)课程导入设计

在课程知识导入环节,传统教学往往平铺直叙,直接介绍课程的教学重点和教学目标,促使学生为

完成课程考核而学习,易引发学生厌学情绪。 笔者在授课中根据学生兴趣,以结合实际需求的方式做

好知识导入。
在讲授水泥熟料水化特性之前,以现场照片和工程图纸的形式向学生展示实际工程需求,使学生能

将所学知识与实际工程联系起来。 拱桥的拱座和悬索桥的锚碇等通过自身巨大的重量保持桥梁受力平

衡,其必然属于大体积混凝土。 大体积混凝土易遭受温度应力的影响产生开裂(图 7),降低水泥水化热是

避免大体积混凝土开裂的方法之一。 不同水泥熟料矿物的水化特性不同,改变熟料矿物组成可以调整水

泥水化热。 在水泥石耐久性课程的知识导入环节,以海洋服役环境中混凝土的破坏为例,通过展示桥梁

混凝土在我国西部盐碱和南海海洋服役地区的破坏原因,引起学生的兴趣,从而提高教学质量。

图 7　 某钢管拱桥工程拱座大体积混凝土浇筑时温度分布
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(二)丰富教学内容

传统的课程教学主要通过板书和 PPT 演示的方式讲授,且 PPT 中文字和概念图所占篇幅较大,
教学方式为填鸭式教学,导致学生的注意力难以聚焦到课堂上。 模拟手段的引入丰富了图片和视

频资源,将水泥材料中的微观反应直观地呈现在学生面前,激发了学生的学习兴趣。
(三)扩充教学模式

教育部在全国高等教学本科教学工作会议中提出要深化高等教育改革[10] ,持续提高本科教育

水平,提高创新型人才培养能力,坚持“以本为本”。 各高校也在积极开展本科教育改革,改变以往

单一刻板的教学形式,利用各种途径和方法培养人才。 借助分子动力学模拟手段的引入改变以往

的教学模式,在讲授水泥石耐久性时,笔者设计采用“发现式教学模式”主导课程教学。 首先准备课

程所需要的分子动力学模拟教学资源,包括模拟软件、起始模型、数据分析模块、可视化软件。
在课堂上以水泥石纳米孔为例作演示,以 11

 

Å
 

Tobermorite[11]为起始模型,该晶体结构模型可从

COD 晶体数据库中获取。 通过 Materials
 

Studio 软件 Visualizer 模块对起始模型进行编辑,去除结构

中部分桥硅氧四面体和层间钙离子,使其硅氧链聚合度和 Ca / Si 与 C-S-H 凝胶一致,随后制造纳米

裂隙并添加水分子以模拟纳米孔。 输出结构文件,导入 LAMMPS 软件[12] 开始分子动力学模拟,模
拟基于 ClayFF 力场[13]进行。 ClayFF 最初用于黏土矿物 / 水界面的模拟,由于胶凝材料产物与黏土

具有相似的成分和复杂结构,该力场也适合于水泥体系的模拟,且具有计算量小和准确度高的特

点[14-15] 。 分子动力学模拟平衡后得到的模型即为 C-S-H 凝胶纳米孔模型,将后续模拟得到的轨迹

文件导入 OVITO 软件中实现可视化。 OVITIO 是 Stukowski 教授[16] 开发的一款开源软件,可对分子

动力学结果进行修正显色,显示和分析系统中粒子的属性,包括电荷、位置、速度等,在显示设置中

选择仅显示纳米孔中氧原子且将原子的着色方式改为取决于速度,即可观察到纳米孔中的水分子

运动状态。 随后,向学生展示模拟结果(纳米孔中处于不同物理化学状态的三种水分子),讲解水泥

石耐久性降低的原因。 安排模拟实践课,预先向校网络中心申请计算机教室,导入事先准备好的教

学资源,构建模拟系统。 在模拟实践课堂,将学生分为 4 组,指导各组分别利用不同起始模型(不同

尺寸的水泥石纳米孔模型)进行模拟计算,通过数据分析和可视化,研究不同尺寸的水泥石纳米孔

模型中水分子的运动状态。 考虑到模拟计算本身耗时,建议实践课为 2 个学时,在等待模拟计算的

时间内,可用之前的模拟轨迹文件进行 OVITO 软件功能教学。 各小组得出正确的模拟结论后,采取

课堂讨论的方式让学生对比不同起始模型所得到的结果差异。 教师通过归纳总结得出结论,小尺

寸的纳米孔中物理吸附水的比例大幅度增加,水分子扩散速率降低,再将模拟结论与课程知识点结

合,解释水泥石耐久性的影响因素。
精心挑选难度适中、计算量合理的模拟范例,分解任务便于学生课堂完成,通过模拟教学资源

的构建,先课堂示范、后动手实践,让学生在动手过程中探索发现,加深学生对重难点知识的理解。
同时,这种讲授与探索相结合的方式也能增加课堂教学的活力,提升学生的学习自主性。

四、以模拟实践达成创新教育

现代高等教育中,教学和科研是互相促进、不可分割的一体两翼。 在教学过程中融入科学研

究,培养社会需求的创新型人才是高等教育的努力方向。 分子动力学模拟所属的计算材料学是随

计算机技术发展而衍生出的一门学科,也是一项新的研究手段,学生在本课程的模拟实践中实际上
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学习了部分科研方法,接触了科研思想,为将来从事研究工作奠定基础,也培养了学生的科研兴趣,
课程的实践有助于培养创新型人才。

分子动力学手段相比传统研究有其独特优势,给予学生微观的视角,观察水泥石的物理特性和

化学反应原理。 传统教学中也通常以概念图或分子结构图的方式展示水泥石的微观世界,但由于

绘制难度较大,课件中提供的视频素材有限,让学生通过示意图来学习复杂的物理化学反应过程无

疑是管中窥豹,教学效果大打折扣。 分子动力学模拟通过数值化的模拟结果结合可视化软件可快

速制作形象生动的原子 / 分子结构图和过程视频,降低了抽象理论的理解难度。 任何思考都需要一

个原型,本课程的教学为学生打开了微观世界的大门,使学生敢于和善于从原子分子尺度思考水泥

基材料的问题。 该思维模式有助于学生对其他课程问题的思考和认识,如材料工程基础中物质的

干燥模型、传热模型,以及材料科学基础中的结晶过程等。 这种科教融合的方式利于各学科知识的

互通,可提高学生跨学科背景下的创新能力。

五、结语

分子动力学模拟在课程教学中的应用是在教学信息化背景下对教学手段的进一步探索。 将分

子动力学模拟结果与胶凝材料与混凝土学课程教学中水泥水化与水泥石耐久性结合,通过分子结

构和分子尺度运动过程的展示,将以往抽象的理论模型形象地展示在学生眼前,使学生获得了窥探

微观世界的视角,将晦涩难懂的知识点变得通俗易懂。 依托分子动力学模拟的实践教学方式,让学

生在动手过程中探索发现,实现科研与教学融合,助力创新型人才的培养。
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Abstract 
 

Cementitious
 

materials
 

and
 

concrete
 

science
 

is
 

the
 

core
 

course
 

of
 

inorganic
 

non-metallic
 

materials
 

engineering 
 

which
 

has
 

strong
 

comprehensiveness
 

and
 

professionalism.
 

The
 

course
 

contains
 

some
 

in-
depth

 

theoretical
 

knowledge 
 

such
 

as
 

cement
 

hydration 
 

ion
 

transport
 

in
 

nanopore 
 

etc.
 

Traditional
 

teaching
 

methods
 

lack
 

picture
 

and
 

video
 

media
 

resources 
 

unable
 

to
 

vividly
 

display
 

the
 

reaction
 

process 
 

which
 

makes
 

the
 

teaching
 

boring.
 

This
 

paper
 

explores
 

the
 

introduction
 

of
 

molecular
 

dynamics
 

simulation
 

into
 

the
 

course
 

teaching 
 

enriching
 

the
 

teaching
 

content
 

through
 

the
 

visualization
 

results
 

of
 

simulation 
 

giving
 

students
 

a
 

perspective
 

to
 

observe
 

the
 

micro
 

world 
 

and
 

materializing
 

the
 

abstract
 

knowledge.
 

The
 

introduction
 

of
 

molecular
 

dynamics
 

has
 

also
 

brought
 

about
 

a
 

change
 

in
 

teaching
 

methods 
 

which
 

has
 

stimulated
 

students
 

interest
 

in
 

learning
 

and
 

achieved
 

good
 

teaching
 

results.
Key

 

words 
 

cementitious
 

materials
 

and
 

concrete
 

science 
 

molecular
 

dynamics
 

simulation 
 

teaching
 

content 
 

course
 

design 
 

innovative
 

education
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