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摘  要 

纳米压痕实验作为一种材料表面测试手段已经应用十分广泛，但由于经费问题该实验项目很少能引入本
科实验教学，不利于新工科学生的能力的培养和素质的提高。为使学生了解纳米压痕实验，采用Unity3D
构造纳米压痕虚拟仿真仪器，实现高交互仪器仿真和采用分子动力学算法引入铜的EAM嵌入原子势函数

进行FCC结构铜单晶的微观纳米压痕仿真实验，通过采集载荷–位移曲线和三维可视化原子位置的演化、

原子受力等数据直观向学生展示了金属铜在压头作用下微观结构的变化。通过外推实验微观表面模型、

实验测试条件和压头形状和尺寸，可丰富实验教学内容、提高教学质量，有利于培养学生的创新意识和

探索精神。 
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Abstract 
Nano-indentation experiment has been widely used as a material surface testing method, but be-
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cause of the financial problems, the experimental project can rarely introduce undergraduate ex-
perimental teaching, which is not conducive to the training of the ability and quality of new engi-
neering students. In order to enable students to master nano-indentation technology, the virtual 
simulation instrument of nano-indentation is constructed by Unity3D software, the simulation of 
high interactive instrument and the micro-nano-indentation simulation experiment of FCC struc-
ture copper by introducing copper EAM potential function using molecular dynamics algorithm 
are realized, and the microstructure changes of metal copper under probe are shown visually by 
collecting data such as load-displacement curve and three-dimensional visual atomic position 
evolution and atomic force. By extrapolating the surface microscopic model, experimental test 
conditions and probe shape and size, it can enrich the experimental teaching content, improve the 
teaching quality, and plays an important role to cultivate students' innovative consciousness and 
exploration spirit. 
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1. 引言 

随着材料科学的进步，材料科学研究尺度已经达到纳米级别，对材料物理化学性质的测试手段也已

经发展到极高精度。电子显微镜、激光粒度仪、压汞仪等设备的广泛应用为材料微观结构表征提供了有

效方法，纳米压痕仪因具有较高精度载荷和超高位移分辨率[1] [2]而成为材料力学测试的重要手段[3]。
由于纳米压痕实验设备采购成本高，维护成本高和使用成本高等现实问题而不能大面积应用于本科学活

动，根据“能实不虚，虚实结合”的实验教学设计原则，可以利用三维仿真技术和计算机交互技术实现

真实仪器的虚拟仿真进行实验教学，引导学生熟悉纳米压痕测试方法、操作技巧和结果分析方法。 
目前，纳米压痕实验微观机理仿真方法主要有限元法[4] [5]和分子动力学方法[6]，分子动力学法可

以避免有限元方法的不足，成为微观尺度下研究结构演化过程的有力辅助工具[7]，已经应用于多种结构

材料分析，如金属玻璃膜[8] [9]、金属块体[10] [11]、单层材料[12]、航天材料[13]和高分子材料[14]等，

不断证明分子动力学方法模拟仿真实验的可行性、可靠性及实用性，已经成为材料表征的重要辅助手段。

因此，利用分子动力学方法辅助纳米压痕虚拟仿真微观结构演化切实可行。 
本文以 Untiy3D 实现纳米压痕仪器仿真，包括设备的结构、操作方法及软件界面等，以实现与真实

实验无异的操作体验。利用分子动力学方法对测试材料的微结构演化进行仿真，以辅助真实实验难以显

现的微观结构变化，并提供不同结构虚拟测试样品和不同形状尺寸的压头，获得准确的载荷–位移曲线，

以期达到虚实结合提高实验教学质量。 

2. 实验过程仿真 

本文以Unity3D 软件结合C# (Visualstudio2019 社区版)实现美国(Center for Tribology Inc.) APEX 型纳

米压痕仪等比例仪器虚拟模型，可实现虚拟仪器的 360 度展示，可使用学生了解仪器的结构、实现开机、

放样等虚拟操作。同时配合虚拟操作软件 UMT Multi-Specimen System 可进行虚拟 APEX 型纳米压痕仪
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操作、测量及数据分析等操作，操作界面如图 1 所示，以低成本、零维护和无消耗的方式使用学生完成

虚拟纳米压痕测量实验。 
 

 
(a) 

   
(b)                                             (c) 

Figure 1. Instrument simulation and operation simulation interface. (a) Overall structure of the instrument; (b) Sample table 
of nano indentation instrument; (c) Operation interface of simulation software 
图 1. 仪器仿真及操作过程仿真界面。(a) 仪器整体结构；(b) 纳米压痕仪样品台；(c) 仿真软件操作界面 

3. 模拟方法 

实验过程仿真仅会使学生停留在了解仪器、掌握测试技巧和分析数据方法层面，进行更深入的实验

机理分析则需要借助基于物理算法的微观结构演化。因此，利用分子动力学方法实现纳米压痕实验微观

结构的仿真被用来对实验仿真进行微观解释。 

3.1. 微观模型构建 

为了与真实纳米压痕实验测试方法相一致，虚拟仿真纳米压痕测试微观结构模型采用上下两部分，

模型上半部分为真空层，真空层内放置纳米压痕压头，为防止压头与模型底面产生相互作用，压头上端

与真空层上端大于 1 nm，压头下端与材料表面相接近。模型下端为测试材料层，由上表面至底面依次为
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试验层和固定层，试验层原子数量众多，固定层原子在整个模拟过程中固定不动以模拟无限厚表面[15]，
虚拟测试模型示意图如图 2 所示。 
 

 
Figure 2. Structure diagram of micro simulation model 
图 2. 微观模拟所设置的模型结构示意图 

3.2. 微观仿真方法 

为准确模拟纳米压痕实验，本文采用美国 Sandia 国家实验室开发的 LAMMPS (Large-scale Atom-
ic/Molecular Massively Parallel Simulator)软件[16]进行面心结构(FCC)的金属铜的模拟仿真演示势函数采

用嵌入原子势(EAM) [17]。LAMMPS 软件是大规模并行计算的开源分子动力学软件，可支持 CPU 和 GPU
进行大规模并行计算，已经在材料、物理、化学及生物等领域广泛使用[18]。嵌入原子势(EAM)可精确描

述金属的结合能和原子的受力，在金属体系研究中被广泛使用，典型的 EAM 势函数中每个原子的能量

由下式给出： 

( ) ( )1
2i ij ij

j i j i
E F r rα β αβρ φ

≠ ≠

 
= + 

 
∑ ∑  

式中，F 是嵌入能，它是电子密度 ρ 的函数，φ 是原子之间的相互作用势，α 、 β 是分别代表原子 i 和 j
的原子类型。 

仿真模型采用 FCC 相铜超胞模型，晶格常数取 0.36 nm，为提高计算效率和缩短模拟时间模型大小取

10.8 nm × 10.8 nm × 10.8 nm，固定层厚度取 0.72 nm，试验层厚度取 6.50 nm，真空层厚度为 3.61 nm，体系

共计 72000 个铜原子。模拟纳米压痕实验过程采用周期性边界条件，模拟步长设置为 1 fs，首先模拟体系

在 NPT 系综下进行 1 ns 结构弛豫，使体系的能量最低，消除内应力对模拟结果的影响，然后模拟过程采用

2.00 nm 的球形压头，压头下表面与试验层相切，上表面与模型下底距离超过 1 nm，下压速度沿 Z 负方向

以 0.1 nm/fs 速度向下，每 0.5 ps 输出一次压头力(载荷)和压头位移(压入深度)，最终获得与真实实验相似的

载荷－位移曲线，并每 1 ps 输出原子位置、原子受力数据以便观察压头压入过程中各原子的微观位置演化。 

4. 实验数据仿真 

4.1. 微观结构演化 

目前，真实实验难以原位观察纳米压痕过程中测试材料的位错变化，而分子动力学方法在这方面具有

先天优势[19]。将模拟输出的原子位置信息采用 OVITO (Open Visualization Tool)软件[20]进行三维动态可视

化及采用位错分析方法 DXA (Dislocation Analysis) [21]可以动态实时显示单晶铜在压头作用下的位错产生、

发展的变化过程，以此更好辅助纳米压痕实验教学，丰富实验内容，提高实验趣味性，同时为学生深入理

解载荷–位移曲线的变化规律提供感性认识，典型纳米压痕过程中微观结构变形过程如图 3 所示；同时

https://doi.org/10.12677/ae.2021.115272
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OVITO 可视化软件支持 IMD (Interactive Molecular Dynamics)协议[22]，可方便实现实时仿真结果的本地化

三维显示，减少模拟仿真等待时间，增加教学的趣味性。该方法的深入讨论可加深学生对《固体物理》理

论课程位错概念的理解，引导学生做到知识的融汇贯通。 
 

     
(a)                                          (b) 

     
(c)                                            (d) 

Figure 3. Microstructure deformation during nano indentation 
图 3. 纳米压痕过程中微观结构变形过程 

4.2. 载荷–位移曲线 

建立在物理算法基础上的纳米压痕虚拟仿真实验获得的数据比基于经验公式和植入数据的虚拟实验

更精确可信，数据细节更加丰富，通过改变仿真条件可获得更丰富的实验数据内容。由基于分子动力学

模拟所获得的力–位移曲线(如图 4 所示)可以明显看出，载荷在 60 nN 以下主要表现为塑性变形，当载荷

大于 60 nN 时 FCC 铜单晶开始出现滑移带并不断扩大，与实验测量曲线形状相似，可反映真实实验测量

数据的内容供教学使用。 

https://doi.org/10.12677/ae.2021.115272
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Figure 4. Variation of load with indenter depth 
图 4. 载荷与压头深度的关系 

4.3. 硬度曲线 

真实纳米压痕实验可以用来测量材料的硬度信息[23]，本虚拟实验基于载荷–位移数据采用如下方法

近似计算材料的硬度信息，纳米硬度 H 表示为 
PH
S

=  

式中，P 表示所施加的载荷量，S 表示压头与表面之间的接触面积， ( )π 2S R h h= − ，其中，R 代表所用

压头的半径，h 表示压头压入样品的深度。 
基于分子动力学采用 2 nm 球形压头和载荷–位移曲线(如图 5 所示)，可以简单估计实验测量过程中

不同压入深度铜的纳米硬度值，经简单推算所得测量单晶铜的纳米硬度约为 11 GPa，与文献[24]计算结

果一致，利用分子动力学方法进行虚拟仿真估算硬度也相对可靠，用于教学具有可行性。 
 

 
Figure 5. Variation of hardness with indenter depth 
图 5. 硬度与压头深度的关系 
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5. 仿真实验拓展 

5.1. 实验条件拓展 

由于设备昂贵真实纳米压痕测试实验需要在标准实验室条件(常温常压)下进行，对不同温度条件样品

进行原位测量几乎不可实现，不能满足学生对不同实验条件下纳米压痕实验的观察和测量，限制学生的

创新。采用基于物理算法的虚拟实验尤其是基于分子动力学的纳米压痕虚拟仿真实验对于解决实验测量

条件方面具有天然的优势，仅通过改变 NPT 系综的温度参数即可模拟预设实验条件下实验现象和结果，

不但可丰富实验内容、提升教学质量也可提升学生的创新探索精神和学习兴趣。如图 6 所示，利用分子

动力学算法可模拟在超低温(100 K)和超高温条件(1100 K)下的 FCC 结构铜晶体纳米压痕载荷–位移曲线。 
 

 
Figure 6. Force displacement curves of Cu crystal at different temperatures 
图 6. 不同温度条件下 Cu 晶体的力–位移曲线 

5.2. 实验测试样品拓展 

纳米压痕实验测量数据对样品表面状态依赖较大，同种物质不同晶面或不同微观结构均可直接影响

纳米压痕实验结果。限于实验经费及实验时长，真实纳米压痕实验仅可采用固定晶面或微观结构的样品

进行实验测量，对比较不同结构的表面力学性质的测量比较难以实现。而虚拟实验教学恰好可弥补真实

实验测量样品种类和数量的不足的缺点，利用 LAMMPS 软件包内在的建模型命令或第三方脚本可轻松

构建实验所需特殊结构模型，如图 7 所展示典型的纳米压痕微观结构表面，利用 LAMMPS 内建命令构

建的不同晶面指数的表面结构模型(如图 7(a))和图 7(b))、具有界面的表面微观结构(如图 7(c))、利用

Voronoi [25]可制备多晶表面结构(如图 7(d))、利退火算法制备的金属玻璃表面结构(如图 7(e))和，典型带

缺陷的表面结构(如图 7(f))。以上典型表面结面结构的引入，不但丰富了实验内容，提高实验教学质量，

也可培养学生的创新、创意思维，增加实验的理论深度和趣味性。 

5.3. 压头形状拓展 

纳米压痕实验压头种类繁多，有球形压头、锥形压头、维氏压头、玻氏压头、努氏压头、Wede 压头

等，不同形状的压头用于不同测量方法的纳米压痕测量试验。真实实验压头以球形和维氏压头为主，

LAMMPS 可方便建立不同形状的压头供需虚拟教学使用，如图 8 所给出典型的球形压头和 136 度维氏压

头模型。除压头形状方便改变外，还可以方便更改压头的尺寸，用于教学中展示不同形状压头和不同尺
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寸压头对测量结果的影响，以弥补真实实验单一压头测试方法的不足。 
 

     
(a)                                        (b) 

     
(c)                                        (d) 

     
(e)                                        (f) 

Figure 7. Microstructure of different samples in nano indentation experiment. (a) [123] surface; (b) [−1−12] surface; (c) In-
terface structure [111] and [001] surface; (d) Polycrystalline surface; (e) Metallic glass surface; (f) Defective surface 
图 7. 纳米压痕实验不同样品的微观结构。(a) [123]表面；(b) [−1−12]表面；(c) 界面结构[111]和[001]表面；(d) 多晶
表面；(e) 金属玻璃表面；(f) 具有缺陷表面 
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(a)                                                (b) 

Figure 8. Simulated nano indentation virtual experiment measured with different indenter shapes. (a) Spherical indenter; (b) 
136 degree conical indenter 
图 8. 模拟纳米压痕虚拟实验采用不同压头形状进行测量。(a) 球形压头；(b) 136 度锥形压头 

6. 结束语 

遵循“科研反哺教学，教学促进科研”的虚拟教学实验设计原则，设计基于 Unity3D 的纳米压痕虚

拟仪器操作实验和基于分子动力学的微观结构虚拟仿真实验，将纳米压痕实验引入本科实验教学，提高

学生的动手能力、创新思维和实验与理论的融会贯通。采用 Unity3D 构造纳米压痕虚拟仿真仪器部分，

实现高交互仪器仿真，可实现仪器结构仿真、操作过程仿真和数据分析仿真，使学生更深入了解纳米压

痕实验的测量方法和数据分析方法；采用分子动力学算法引入铜的 EAM 嵌入原子势函数进行 FCC 结构

铜单晶的微观纳米压痕仿真实验部分，直观向学生展示了金属铜在压头作用下微观结构演化和位错的产

生和发展，可更深入理解载荷–位移曲线的内涵，通过外推实验微观表面模型、实验测试条件和压头形

状和尺寸，可丰富实验教学内容、提高教学质量，有利于培养学生的创新意识和探索精神。 
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