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摘  要 

计算物理和热力学及统计物理是物理学的两门重要的专业课程，在培养学生物理素养上起到重要作用。

两门课程中繁多深奥的公式，使学生很难将公式和物理图像联系起来；并且课程涉及范围广泛，让学生

较难较完整地掌握两门课程的完整体系。这导致学生感觉学习枯燥，产生厌学情绪，教授和学习效果不

理想。本文以模拟由两种不同组分所组成的液体的相行为为例子，进行计算物理与热力学及统计物理教

学协作，引导学生将两门课的相关知识灵活地应用到模拟中。希望通过这种协作可以降低学生学习这两

门课程的难度，提高学生学习兴趣并培养学生解决问题的能力。 
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Abstract 
Computational physics and thermodynamic and statistical physics are two very important profes-
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sional physical courses, and play an important role in cultivating students’ physical literacy. How-
ever, so many formulas and equations make it difficult for students to understand what the for-
mulas and equations illustrated. It is difficult for students to learn the course completely due to so 
many fields two courses covered. Students feel bored and weary when learning those courses. The 
teaching and learning are not efficient. In this paper, the phase behavior of liquid composed of two 
different components is simulated as an example, and the teaching collaboration between the two 
courses is carried out to guide students to flexibly apply the knowledge of the two courses to the 
simulation. This can make it easy to learn the two courses, improve students’ enthusiasm for 
learning and develop their ability to solve practical problems. 
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1. 引言 

随着科学与技术的不断发展，热力学与统计物理的研究和应用范围不断扩展，越来越成为科学研究

的重要基础知识。《计算物理学》作为现代物理学的一门基础课程，不仅在科学研究中得到广泛的应用，

在物理学专业的学生培养中同样愈发重要。 
现在学生在学习热力学与统计物理专业课程的时候经常会觉得描述物理理论的数学公式难以理解，

很难在脑海中形成相应的物理图像[1]；而在学习计算物理学时又觉得公式繁多，枯燥乏味，感觉在学数

学课[2] [3]。既不知这些知识的用处，更不知该如何使用这些公式解决实际问题。这使学生缺乏运用所学

知识解决实际问题的能力。 
本文以最简单的混合流体——两种不同元素形成的液体的相行为为研究对象，对此液体系统进行分

析、建模，并进行数值求解，最后编写程序通过计算机对两元液体的相行为进行研究。在整个过程中，

学生从查找相关资料，通过自主学习了解液体及其相行为，运用所学统计物理知识分析现象，建立物理

模型，采用计算物理知识进行数值求解。这使学生既复习巩固所学的热力学与统计物理的知识，又培养

运用计算物理知识解决问题的能力。最终达到学而知用，激发学习兴趣的效果。 

2. 模型及方法 

本文采用耗散粒子动力学作为研究手段。耗散粒子动力学是基于涨落耗散理论的动力学模拟方法[4] 
[5]。在此方法中，体系的每个粒子都遵循牛顿动力学： 

C D R
ij ij ijj i j i j i

dvm F F F
dt ≠ ≠ ≠

= + +∑ ∑ ∑
�

                              (1) 

为了降低计算量，将每个粒子的质量 m 设置为 1，牛顿方程可表示为: 

C D R
ij ij ijj i j i j i

dv F F F
dt ≠ ≠ ≠

= + +∑ ∑ ∑
�

                               (2) 

其中 C
ijF 为保守力， D

ijF 为耗散力， R
ijF 为随机力。耗散力会降低粒子的速度，而随机力则使粒子的速度增
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加。耗散力和随机力的相互耦合可模拟体系与环境之间的能量交换，最终使体系的温度与环境的达到一

致，从而找到体系的平衡态。 
通过采用算法对微分方程进行数值求解，可模拟体系从初始状态到平衡态的动力学过程。由于计算

机计算量的限制，该模型在空间的三个维度上都采用力周期性边界条件从而可以对宏观体系进行研究。

周期性边界条件是通过最小像力约定实现的，即两粒子之间距离在模拟盒子及其镜像中取最小值。 
在教学过程中，可以让学生先试着自己建立模型，进行数值求解，编写相关程序。使学生体验计算

物理学知识的应用。 

3. 模拟结果讨论 

在这小节中，将两元素具有较强排斥性的体系的初始状态和平衡态进行对比使学生能够对相及相变

概念有更加形象的感性认识；展示两元素排斥较弱体系的热动力学过程，让学生不仅感性地认识热动力

学过程，还有助于理解相空间这一概念。仅以温度在热动力学过程中的变化为例，既使学生生动地认识

热力学量，还能激发学生探索其他物理量的变化。以激发学习兴趣。 

3.1. 体系的相变行为 

模型体系的初始状态是通过设定模拟盒子为简单立方盒子，其体积为： , 30V L L L L= × × = 为盒子边

长，每种粒子的数目分别为 40500, 40500A BN N= = ，体系粒子的总数目为 81000A BN N N= + = ，每个粒

子的坐标为 ir ，速度为 iv 。粒子在模拟盒子中以面心立方排列，但是两种粒子没有产生相分离，其分布

呈无序状态(如图 1 所示)。粒子的初始速度满足麦克斯韦–玻尔兹曼分布。 
 

 
Figure 1. The disordered initial phase of 
fluid 
图 1. 液体的初始无序状态 

 
在两种粒子之间排斥相互作用较大时( 50ABe = )，经过一个热动力学过程，液体产生了明显的相分离

(如图 2 所示)。在图 2(a)中，我们可以看到两种粒子分成了两个相区。通过单种粒子的相图图片(图 2(b)
和 2(c))可以清晰看出两个相区间的界面是非常平坦的。由于采用了周期边界条件，每个相区都分成两一

多一少两个区，但实际上，同种颜色的粒子只组成一个层状相区。 

3.2. 热动力学过程 

在上面的讨论过程中可以发现溶液体系的相经过热动力学过程后会产生从无序到层状相分离的巨大

变化。溶液体系是怎么发生这种从无序到有序转变的问题极大地激发了求知欲。因此我们通过在热动力

学过程中的不同点截取体系的过渡状态，探索体系的热动力学过程。图 3 展示了溶液体系从无序的初始

状态通过一系列中间过渡态最后到达稳定平衡状态的热动力学过程。图 3(a)是体系的初始状态，其中两

种粒子是无序排列的。图 3(b)是体系经过 100 个时间步后的状态，可以看出体系已经发生相分离，但是
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两相界面还不是很清晰。从图 3(c)可以看出，在 500 个时间步时，两相边界变的稍微清晰了，并且体系

状态发生了显著改变。图 3(d)是体系的稳定平衡态。从图中可以发现，两相边界非常清晰，体系状态与

图 3(c)中的差别不是很大。 
 

 
Figure 2. The separated phase of fluid. (a) The phase of fluid composed of two components; 
(b) The phase domains of A particles; (c) The phase domain of B particles 
图 2. 液体的相分离平衡态。(a) 体系的状态；(b) A 粒子的相区；(c) B 粒子的相区 

 

 
Figure 3. The thermal dynamical process. (a) The initial phase; (b) The phase of s = 100; (c) The phase of s = 500; (d) The 
terminal phase 
图 3. 体系在热动力学过程中的状态。(a) 初始状态；(b) 时间步为 100 时的中间态；(c) 时间步为 500 时的中间态；

(d) 最终的平衡状态 
 

在图 3 中展示的体系中两种粒子之间的排斥作用为 45。与图 2 中的体系进行比较可以发现两种粒子

间的排斥作用强度是影响体系平衡状态的一个重要因素。在教学过程中，建议学生进一步探索体系状态

与其他因素间的关系。加深对热力学与统计物理知识的感性认识。 
 

 
(a)                             (b) 

Figure 4. The variation of temperature with time. (a) The system with 
40ABE = ; (b) The system with 50ABE =  

图 4. 温度随时间的变化。(a) 40ABE = 的体系；(b) 50ABE = 的体系 

3.3. 体系温度的演化 

通过能量均分定理可以计算体系在任一时间步的温度，从而能够给出体系温度随时间的变化。本文
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主要考察了上述两个体系的温度变化。图 4(a)是两种粒子间相互排斥作用值为 40 的体系的温度随时间的

变化。体系温度首先会从标定环境温度急剧下降，然后上升，接着降到环境温度附近并在其上下涨落。

图 4(b)展示两种粒子间相互排斥作用值为 50 的体系的温度随时间的变化与相互作用为 40 的体系的温度

相似。不同的是温度下降减少，升高明显变大。 
在教学过程中，可以鼓励学生计算其他的物理量，例如体系的动能、势能、内能、热容、压强等。

以巩固和加深对热力学与统计物理的知识的理解。 

4. 结论 

本文以两种元素组成的液体的相行为为例进行教学设计，意在使学生对此物理现象进行分析、构建

模型、并进行数值求解和编写程序，可视化液体的相及相随时间的演化，进而形象地了解体系的热动力

学过程。这种教学模式可使学生加深对理论知识的理解和应用，以降低学习难度，激发学习兴趣，培养

学生运用所学知识解决问题的能力。 
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