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摘  要 

真空镀膜实验因其操作复杂、知识量大及应用面广在材料类实验项目中占据重要地位，探索不同教学手

段和教学方法以提高教学质量成为实验指导教师的教学任务之一。本文以分子动力学方法为工具，以金属

铝、金及镍为研究对象对成膜过程及膜生长模式进行了仿真，直观展现了岛状生长、层状生长及岛状–层

状生长三种膜生长模式。通过这种方法，学生可以直观观察到膜生长的微观演化过程及生长模式，提高

科学素养，培养解决问题的能力。同时，该仿真方法有利于提高实验教学质量和探索基于分子动力学算

法的虚实结合实验教学模式。 
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Abstract 
Vacuum thin film deposition experiments play a crucial role in materials science education due to 
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their complex procedures, extensive theoretical background, and broad applications. To enhance 
teaching effectiveness, exploring diverse instructional approaches and methods has become a key task 
for educators. In this study, molecular dynamics (MD) simulations were employed to investigate the 
deposition processes and growth modes of aluminum (Al), gold (Au), and nickel (Ni) thin films. The 
simulations visually demonstrated three fundamental growth modes: island growth (Volmer-Weber), 
layer-by-layer growth (Frank-van der Merwe), and mixed island-layer growth (Stranski-Krastanov). 
Through this approach, students can directly observe the microscopic evolution of film formation and 
distinguish between different growth mechanisms, thereby improving their scientific literacy and 
problem-solving skills. Furthermore, this work provides a valuable exploration of virtual-physical 
integrated experimental teaching based on molecular dynamics, contributing to the advancement of 
experimental pedagogy. 
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1. 引言 

真空镀膜实验是《材料合成与制备综合实验》的核心实验项目之一，许多本科院校均有开设[1] [2]，
学生通过该实验可以了解真空获得原理、真空测量技术、掌握镀膜过程、探索镀膜工艺及熟知镀膜机理

并能探索物理规律，使自身的知识结构、操作技能和创新能力得到提升[3]。真空镀膜实验由于设备结构

复杂、操作过程繁锁及实验学时较长等因素影响，真空镀膜通常开设成演示实验[4]，但随着材料工程、

化学工程、物理学、微电子学、光电子学等专业的兴起，真空镀膜技术得到高校高度重视，一些高校开

发了专门的镀膜设备[5]-[7]，甚至建设了专门的真空镀膜实验室[8]，使真空镀膜实验教学得以快速发展

和壮大。但随着教学质量要求的提高、教学改革的需要、虚拟仿真教学的引入和 AI 浪潮对教育教学的冲

击，传统教学方法已经不能满足当前的教学需要，亟需对教学方法[9]及教学手段[10]进行探索和重构。新

技术的引入推动了基于仿真技术[11] [12]、虚拟技术[13]-[15]等模拟实验场景、人机交互的仿真实验操作

过程，设备工作原理和实验教学方法快速发展。甄聪棉等[16]详细讨论了真空镀膜的物理机理及镀膜的过

程，但未能从微观形貌及膜机理等方面进行讨论。刘海勇等[17]讨论了膜稳定性与均匀性方面的影响因

素，主要影响因素仅由参数层面进行讨论，未能由微观层面或原子之间相互作用层面进行分析与讨论。

苏文礼[18]在镀膜实验中仅对铝进行了研究，而对于其他金属的未进行对比较研究。高雁[19]较系统地研

究了宏观膜厚的影响因素但未考虑成膜初期表面形貌及微观厚度的影响因素，也未对不同材料进行区

分。以上研究均基于宏观规律进行镀膜研究，而基于物理算法的微观尺度方面的成膜机理仿真较少或

缺失，不利于学生掌握镀膜的微观机理，提高科学素养。基于此，本文利用分子动力学方法模拟了不同

金属在不同温度下成膜的微观过程，以揭示微观成膜机理，提高学生对成膜机理的理论认知，培养学生

的科学素养。 

2. 教学模型的构建 

线下实验的真空镀膜过程采用电阻加热靶材(一般采用铝材或熔点较低的其他金属)，基底采用一般的载
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玻片，在真空环境(<10−3 Pa)内实现蒸镀操作，基底材料一般不加热。仿真过程为了更接近实验环境，特别设

计了三个方向 20 × 20 × 20 晶格长度的模拟盒子，金属表面为 10 × 10 × 5 晶格长度尺寸，该表面底部分为固

定层(20 × 20 × 2)和位于模拟盒子顶部 Z 方向 16~19 晶格长度处的原子注入区，具体结构如图 1 所示。 
 

 
Figure 1. Schematic diagram of the three-dimensional model structure of the vacuum thin film deposition simulation process 
图 1. 真空镀膜模拟过程三维模型结构示意图 

3. 教学仿真参数设置 

为了使教学过程更有趣味性，本教学仿真采用分子动力学方法[20]，模拟软件使用 LAMMPS [21]软
件，势函数使用多体效应的嵌入原子势(embedded atom method, EAM) [22]，模拟过程时间步长设置为 1 
fs，整个模拟过程使用 NVT 系综进行时间积分，注入原子采用随机方式生成，但是如果生成原子与体系

中原子距离小于 1 个晶格长度，为了保持仿真正常进行则取消生成原子，最大生成原子数量限制为 8000
个原子，实验测得 Al 原子在真空的速度为 50~123 km/s [23]，本文生成原子 Z 方向向下初速度为 10 km/s，
整体模拟时长为 50 ns。图像生成采用 Ovito Python 包[24]在 Linux 下使用基于 NVIDIA OptiX Ray Tracing 
Engine 的 AnariRenderer 渲染方法，直接调用 CUDA 进行渲染，每点采样 64 次，环境光采样 32 次，以

生成高质量的动画和图片以供教学使用。 

4. 教学仿真结果及教学应用 

目前，主流薄膜生长模式被抽象为三类：岛状生长模式(Volmer-Weber) [25]、层状生长模式(Frank-van 
der Merwe) [26]和岛状–层状生长模式(Stranski-Krastanov) [27]。为弥补线下实验在微观机理、成膜生长

模式及基底温度调控方面的不足，本仿真过程使用金属铝、金属金及金属镍，以期较全面地向学生展示

不同金属膜生长过程中表现出的不同生长模式。同时，对不同基底进行了控温处理，以展示不同基底温

度对成膜质量的影响，学生可以直观地感受实验条件对材料生成的影响。 
基于蒙特卡罗方法进行模拟仿真膜生长已经应用于实验教学[28]，但由于网站计算能力限制，学生可

仿真原子数量较少，仅可以模拟铝原子在膜生长初期的生长行为，不利于学生了解膜生长已经铺满表面

后的生长行为。因此，利用分子动力学方法进行了长达 50 ns、最高可沉积 8000 个原子的仿真，表达完

整的膜生长过程，如图 2 所示。模拟结果表明，铝膜生长初期表现为岛状生长，但随沉积原子数量增加

及模拟时间延长，铝膜生长模式表现出典型的岛状–层状复合生长模式(三维生长过程参看视频网站

[29])，通过三维生长过程演示，可以使学生更好地了解岛状–层状复合生长模式。 
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Figure 2. Evolution of the microscopic film-forming process of aluminum atoms in vacuum at 300 K: (a) 0 ns; (b) 10 ns; (c) 
20 ns; (d) 30 ns; (e) 40 ns; (f) 50 ns 
图 2. 300 K 铝原子真空微观成膜演化过程：(a) 0 ns；(b) 10 ns；(c) 20 ns；(d) 30 ns；(e) 40 ns；(f) 50 ns 

 

 
Figure 3. Morphology of aluminum film growth at different substrate temperatures: (a) 300 K; (b) 400 K; (c) 500 K; (d) 600 
K; (e) 700 K; (f) 800 K 
图 3. 不同基底温度下铝膜生长形貌：(a) 300 K；(b) 400 K；(c) 500 K；(d) 600 K；(e) 700 K；(f) 800 K 

 
真空镀膜实验是物理气相沉积制备薄膜的一种方法，一般情况下基底是不需要加热处理的。为了使

用学生更加全面地了解镀膜过程温度的影响，模拟了不同温度基底对膜的影响，如图 3 所示。模拟结果

表明，当基底温度低于 600 K 时，膜生长模式以岛状–层状生长为主；当基底温度达到 700 K 时，表面

https://doi.org/10.12677/ae.2025.15101984
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原子开始融化，沉积原子与基底原子混合；当温度大于 800 K 时，基底的铝原子大部分已经蒸发，表面

沉积的原子数很少，很难形成薄膜。通过以上考察不同基底温度的成膜过程的仿真，可以最直观地向学

生展示基底温度对成膜过程的影响。 
 

 
Figure 4. Evolution of the microscopic film-forming process of gold atoms in vacuum at 300 K: (a) 0 ns; (b) 10 ns; (c) 20 ns; 
(d) 30 ns; (e) 40 ns; (f) 50 ns 
图 4. 300 K 金原子真空微观成膜演化过程：(a) 0 ns；(b) 10 ns；(c) 20 ns；(d) 30 ns；(e) 40 ns；(f) 50 ns 

 

 
Figure 5. Morphology of gold film growth at different substrate temperatures: (a) 300 K; (b) 400 K; (c) 500 K; (d) 600 K; (e) 
700 K; (f) 800 K 
图 5. 不同基底温度下金膜生长形貌：(a) 300 K；(b) 400 K；(c) 500 K；(d) 600 K；(e) 700 K；(f) 800 K 
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Figure 6. Evolution of the microscopic film-forming process of nickel atoms in vacuum at 300 K: (a) 0 ns; (b) 10 ns; (c) 20 
ns; (d) 30 ns; (e) 40 ns; (f) 50 ns 
图 6. 300 K 镍原子真空微观成膜演化过程：(a) 0 ns；(b) 10 ns；(c) 20 ns；(d) 30 ns；(e) 40 ns；(f) 50 ns 

 

 
Figure 7. Morphology of nickel film growth at different substrate temperatures: (a) 300 K; (b) 400 K; (c) 500 K; (d) 600 K; 
(e) 700 K; (f) 800 K 
图 7. 不同基底温度下镍膜生长形貌：(a) 300 K；(b) 400 K；(c) 500 K；(d) 600 K；(e) 700 K；(f) 800 K 

 
为了使学生直观地比较层状生长模型的生长过程，图 4 模拟了具有典型层状外延生长的金属金的生
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长过程。基底温度保持 300 K 恒温的条件下，在生长初期，金原子在表面表现出明显的层状生长特征，

10 ns 时几乎铺满表面且没有明显的团簇生成，表面相对平整；随模拟时间的延长，表面出现了明显的突

起，这是由于模拟时间过短，表面原子来不及驰豫到平衡位置就已经固定，使表面相对较粗糙。 
不同基底温度对金成膜具有较大的影响，如图 5 所示，温度低于 300 K 时，表面明显出现了岛状；

400 K 时岛状开始消失；大于 500 K 时表面原子与沉积原子混合在一起；当温度大于 800 K 时，基底表面

原子发生蒸发。上述现象总体与铝金属相似，但铝表面表现出更强的粗糙度。 
图 6 为 300 K 基底表面的镍原子沉积演化过程显示，镍原子在其表面形成明显的岛状生长特征且整

个生长过程中保持较明显。镍原子在未到达表面前发生严格的团聚现象，团聚的镍原子到达表面后形成

了明显的岛状结构，随沉积时间延长，岛状表面结构保持较好，至 50 ns 后依然可见基底原子。 
不同基底温度对镍膜生长的影响不大，如图 7 所示，即使基底温度达到 800 K，镍膜还保持显示的岛

状生长模式，基底也未因温度过高而产生原子蒸发现象，仅有少量镍原子扩散进入基底原子之中。 

5. 结论 

借助分子动力学手段方法直观展现铝、金及镍三种金属膜生长不同时间及不同基底温度下生长的演

化过程，学生可以直接观察膜的生长过程、生长模式及微观成膜过程，提高科学家素养、拓宽知识面及

培养解决问题的能力。同时，可提高实验教学效果、激发学生的学习兴趣，深挖实验教学内容，探索一

种可复制、可移植及可推广的全新实验教学方法。 
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