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摘 要 固体内耗是固体材料在振动中所引起的能量损耗,与其阻尼性能密切相关,在微观上

是原子弛豫及原子结构演化的反映,能够加深对固体材料缺陷弛豫动力学的理解。分

子动力学是研究固体材料的重要方法,可在微观上直观观测结构及动力学演化,具有

目前实验不可企及的优势。本文从理论推导固体内耗参数,并应用分子动力学方法给

予表征,结合上机实验加深同学们对固体内耗的理解,进一步概述固体内耗研究前沿,这
对于固体力学粘弹性教学具有重要启发价值。本文结合固体内耗理论知识及作者多年

的内耗研究成果,从教学方法改革、教学内涵及教学过程设计等多方面探讨该课程教学,
讲授了固体内耗本质及分子动力学在内耗方向的应用,深化了固体内耗教学效果。
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Abstract Internal
 

friction,
 

as
 

a
 

kind
 

of
 

energy
 

dissipation
 

caused
 

by
 

vibration
 

in
 

solid
 

materi-
als,

 

is
 

closely
 

related
 

with
 

the
 

property
 

of
 

damping
 

and
 

can
 

reflect
 

atomic
 

dynamics
 

and
 

struc-
tural

 

information
 

in
 

microscopic
 

view,
 

that
 

plays
 

a
 

critical
 

role
 

in
 

understanding
 

in
 

relaxation
 

dynamics
 

of
 

defects
 

in
 

materials.
 

Molecular
 

dynamics
 

is
 

an
 

important
 

approach
 

of
 

investiga-
ting

 

properties
 

of
 

solid
 

materials,
 

having
 

an
 

unattainable
 

advantage
 

in
 

observing
 

the
 

evolution
 

of
 

atomic
 

dynamics
 

and
 

structure.
 

Based
 

on
 

the
 

theory
 

of
 

solid,
 

the
 

concept
 

and
 

parameters
 

of
 

internal
 

friction
 

were
 

introduced
 

in
 

the
 

current
 

work.
 

Combined
 

with
 

molecular
 

dynamics
 

method,
 

the
 

internal
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was
 

characterized
 

by
 

a
 

kind
 

of
 

quantitative
 

parameter
 

and
 

the
 

evolution
 

of
 

direct
 

structure
 

and
 

dynamics
 

were
 

observed.
 

What
 

is
 

more,
 

the
 

frontier
 

progress
 

of
 

internal
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in
 

dynamics
 

relaxation
 

and
 

structure
 

is
 

summarized,
 

which
 

has
 

an
 

impor-
tant

 

enlightening
 

value
 

for
 

the
 

teaching
 

process
 

of
 

viscoelastic
 

mechanics.
 

Based
 

on
 

the
 

theory
 

and
 

research
 

results
 

of
 

internal
 

friction
 

for
 

recent
 

years,
 

this
 

paper
 

investigates
 

the
 

innovation
 

of
 

teaching
 

methods,
 

teaching
 

connotation,
 

and
 

teaching
 

links,
 

which
 

is
 

applied
 

to
 

the
 

mechanism
 

of
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friction
 

and
 

molecular
 

dynamics,
 

further
 

enhances
 

the
 

teaching
 

effect
 

in
 

internal
 

friction.
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  早期《国家教育事业发展第十二个五年规划》
明确提出了要加强创新意识和能力培养,这也是

科学研究所需具备的必要条件[1]。这对本科生教

学提出了新的要求,本科课堂也面临教学方法改

革。深入反思几年前钱学森先生提出的“钱学森

之问”,以及社会对大学生能力不足的负面评价,
均侧面反映出大学课堂创新 性 能 力 培 养 的 不

足[2-5]。近年,教育部高瞻远瞩地制定了“双万计

划”及“四新专业”等教育质量提升工程,强调打造

具备“两性一度”的“金课”,淘汰“水课”。高阶性、
创新性及挑战度的要求提升了课程难度,拓展了

课程深度[3,6]。专业课程作为提高学生专业能力,
培养学生创新能力的土壤,其教学方法创新尤其

重要[7,
 

8]。在固体力学粘弹性教学中,如何深入

理解固体内耗的物理含义,将其与固体材料实际

应用链接,在教与学中均存在较大难度,分子动力

学可为物理内涵和直观图像之间搭建一个桥梁,
在教与学过程中充分理解内耗本征物理机制及其

与微观结构特征的关联。
固体内耗研究最初源自对高或低阻尼材料的

调控。20世纪50年代,我国科学家葛庭燧先生在

C.Zener的《金属的弹性和滞弹性》基础上,依据

自主研发的扭摆内耗仪(葛氏测量)测得内耗行

为,提出晶体材料内耗行为机制的独到见解,奠定

了固体材料内耗的实验及理论基础[9-11]。振动着

的物体,即使与外界完全隔绝,其机械振动也会逐

渐衰减下来,这种机械能量耗散转化为热能的现

象,叫做内耗[11]。在弹性形变范围内,应力与应

变的关系遵循胡克定律,即应力与应变呈线性关

系。表现为,材料受到应力作用时,立即产生对应

的应变,而一旦撤去应力,应变也立即 变 为 零

值[12]。这种变化与固体的微观结构密切相关。
固体材料在存在缺陷的情况下,在原子尺度上,由
于应力的作用,原子会从原来的平衡位置移动到

新的平衡位置,在此弛豫过程中引起的微观位移

导致应变落后于应力,从而导致能量损耗[11]。内

耗可用来探测材料缺陷、内部结构变化及弛豫动

力学过程,可应用于晶态固体材料以及非晶态固

体材料等,比如新型陶瓷材料、金属间化合物材

料、复 合 材 料、纳 米 材 料 及 非 晶 态 合 金 材 料

等[13,
 

14],具有广泛的应用前景及重大科学研究价

值。目前,内耗在晶态材料中的结构起源已经比

较明朗[11],但非晶态材料中内耗的起源问题仍值

得进一步探究[15-17]。然而内耗与其他主干课程相

关知识联系较少,属于科学前沿问题之一,学生对

此部分背景知识掌握匮乏,这对本部分内容的教

学带来一定困难。而分子动力学可直观观测材料

微观结构及其动力学的变化,利用分子动力学上

机实验直观测量内耗行为,观测结构及动力学的

变化,可帮助同学们加深对内耗本质的理解。
从能量角度定义内耗,公式简单,看似比较容

易掌握,以至于同学们容易轻视本部分内容。经

过作者多年的内耗弛豫研究,发现内耗行为实则

包含深刻的物理内涵。根据观察,部分同学在讲

解结束之际,仍不能深刻理解内耗与微观结构的

本征关联以及内耗测量时频率与弛豫峰的依赖关

系等。如何加深本部分内容的理解,更加有逻辑

性地对本部分内容加以阐述,仍有较大思考实践

空间。意识到这个问题之后,根据作者多年的教

学经验,改进教学模式:首先,从与生活相关的实

例引入内耗概念,从能量角度对内耗给予定量表

征。其次,推导实验可测量的几种内耗定量表征

参数。然后,分析内耗行为在材料结构缺陷及其

动力学弛豫演化方面的应用。最后讲授并带领同

学们上机实验如何利用分子动力学实现内耗测

量,及其直观观测内耗行为、结构及动力学的关

联。授课思路如图1所示。

图1 授课思路示意图

1 讲授方法

1.1 从生活实例引入内耗

内耗定义看似与生活实际相去甚远,实则生

活中普遍存在内耗现象。教学中可从生活紧密相

关的事例讲述内耗现象,从而引出内耗的物理内

涵,可引发学生主动思考并激发学生学习的兴趣。
“钟声绕梁,三日不绝”,钟声停止得快慢与内耗相

关,内耗则为材料内部的原因所引起的能量损耗。
铸造钟的合金材料内耗小,能量损耗小,从而钟振
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动停止得很慢。因此我们可由能量角度给予内耗

以定量表征。
提取主要因素,忽略次要因素,可建立一简单

物理模型。在无风阻、弹性地面情况下,一小球自

由落体后被弹起。如图2所示,可观测到,小球弹

起的高度小于小球初始高度。从能量角度认识此

过程,根据能量守恒定律,小球的初始重力势能可

认为由两部分组成:恢复的能量,即最大弹性储

能,可用小球弹起的高度表示;由于小球内部结构

单元运动而引起耗散的能量,可由小球初始高度

与被弹起高度之差表示。在此过程中,内耗为损

耗能量与最大弹性储能之间的比值。

图2 从能量方面认识内耗。当小球落到地上被弹起,其
初始能量被分为两部分:恢复的能量(被记为E'),由于摩

擦与原子内部运动而损耗的能量(被记为E″)[18]

弹性理论认为,在弹性形变范围内,施加在材

料的应力与引起的应变的关系遵循胡克定律,即
应力与应变呈现线性关系。表现为,材料受到应

力时,立即产生对应的应变,而一旦撤去应力,应
变也立即变为零值[11]。这仅对弹性材料适用。
而有些材料有一些特异的性质,当被施加应力时,
并不能立即产生根据胡克定律应当达到的应变,
而会随着时间的推移缓慢达到所对应的应变。实

际上,材料对载荷所产生的效应,包括与时间无关

的弹性应变,和滞后于所加载荷和时间有关的应

变[11]。而内耗的产生也正是由于应变落后于应

力产生,也称为材料的滞弹性或迟滞现象。由于

材料的滞弹性,当施加荷载大于一定值时,在卸载

过程中由于材料内部残余变形导致荷载为零而形

变不为零。经过一个载荷循环后,载荷形变曲线

会形成一个环线,称之为滞回环,如图3为施加载

荷为周期性应力或应变时的周期性滞回环,称为

材料的迟滞性[18]。滞回环曲线加载部分所包围

面积对应材料吸收能量的大小;而滞回环内加载

曲线与卸载曲线所包围的面积则对应了材料所耗

散的能量,这是由于结构上的特点或结构的缺陷

在材料承受应力时微观结构演变所致。两者能量

图3 聚合物中的迟滞现象[18]

之差为材料最大弹性储能。而内耗则可表示为损

耗的能量ΔW 与最大弹性储能Ws 之间的比值

ψ=
ΔW
Ws

(1)

1.2 内耗的测量方法

材料周期性振动中,自由振动的振幅会不断

衰减,衰减得越快,内耗越大。这里的自由振动是

指对材料施加外力后,材料偏离它原来的平衡位

置后不再施加外力。因此可用对数缩减量δ来表

征内耗的大小[11]

δ=In
An

An+1  (2)

其中,An 为第n 次振幅大小,An+1 为第n+1次

振幅大小。利用此量度测量内耗的方法叫做自由

衰减法。
如果采用周期性应力来激发材料,而产生周

期性振动,之后仍继续施加周期性运动,则材料进

行受迫振动[18]。假设周期性应力为

σt  =σ0sinωt (3)
对于理想弹性材料,引发的应变响应为瞬时的,且
遵循胡克定律,为

εt  =ε0sinωt (4)
而对于理想粘性材料而言,其服从牛顿粘性定律,
应力与应变速率成正比,应变响应为

εt  =ε0sinωt-
π
2  (5)

而对于一般性粘弹性材料,其应变响应介于理想

弹性材料与理想粘性材料之间,应变响应可表

示为

εt  =ε0sinωt-φ  (6)
其中,φ即为应变相位落后于应力的相位。落后角

度越大,内耗越大,因此φ 为内耗的量度之一。利

用此方法测量内耗的方法称之为强迫振动法[13]。
另外一种测量内耗的方法是采用不同频率激

发材料,当外加频率ω 与材料自有共振频率ω0 相
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等时,振动振幅最大。在同种情况下,材料内耗越

大,共振振幅越低,共振峰越宽。则可用共振峰宽

度对应的频率范围与ω0 的比值作为内耗的量度

之一[11]。这与振荡电路的品质因数Q 的倒数相

对应,可用Q-1 表示内耗的量度。利用此方法量

度内耗的方法称之为共振峰半宽法[13]。
这三种表征内耗的量度可以互相换算,之间

只相差一个常数,均可通过能量推导而来。由于

振动的能量与振动振幅的平方成正比,所以

ΔW
W =

A2
n -A2

n+1

A2
n+1

=
(An -An+1)(An +An+1)

A2
n+1

≈2In
An

An+1  (7)

与以上提到的相似,对材料施加正弦周期性应力,
粘弹性材料由于自身结构变化产生应变滞后现

象,在应力应变曲线中形成滞回环。应力表示为

式(3),应变表示为式(6),应变可展开为

εt  =ε0cosφsinωt-sinφcosωt  (8)
为了方便计算材料的模量,将应力应变函数化为

复数形式,可改写为

σt  =σ0expiωt  (9)

εt  =ε0expiωt-φ    (10)
材料复模量可表示为

E* =
σt  
εt  =

σ0
ε0
eiφ =

σ0
ε0
cosφ+isinφ  (11)

储能模量可表示为

E'= E* cosφ=
σ0
ε0
cosφ (12)

损耗模量可表示为

E″= E* sinφ=
σ0
ε0
sinφ (13)

其中,储能模量为材料变形过程中由于弹性形变

而储存的部分,损耗模量则表示粘性变形过程中

以热能形式耗散的部分[18]。因此

E″
E'=tanφ,且 E* = E'  2+ E″  2 

(14)
而从能量方面考虑,加载曲线及卸载曲线形成的

滞回环面积为材料损耗能量ΔW,可计算得到

ΔW =∮σt  dεt  =∫
π
2ω

0
σt  dεt  

dt dt=
1
4πε0

2E″

(15)
而材料在加载过程中(1/4周期)所存储的弹性能

量W

∫
π
2ω

0
σt  dεt  

dt dt=
ε02E'
2 +

1
4πε0

2E″ (16)

其中,Ws=
ε02E'
2

为最大弹性储能,1
4πε0

2E″为1/4

周期内损耗的能量。在一个加载周期中,内耗为

损耗能量与最大弹性储能的比值,一般用ψ 表示。

ψ=
ΔW
Ws

=2π
E″
E'=2πtanφ (17)

内耗正切值tanδ一般表示为品质因数Q-1。

Q-1=tanφ=
E″
E'≈φ (18)

  可以看出,内耗量度的三种表达形式在本质

上是相同的,可相互换算,均可从能量方面推导

而来。
1.3 分子动力学实现内耗的测量

分子动力学计算工具采用LAMMPS软件。
本次以计算非晶合金的弛豫行为为例来直观观察

内耗与原子运动及结构的关联。首先采用快速冷

却方法制备非晶合金。非晶合金液体在高温下弛

豫到平衡态,之后快速冷却至低温状态,为计算某

温度的内耗行为,过程中保存相对应温度的构型,
可将冷却速率设置极快,比如1013K/s以快速获

得非晶合金样品。在模拟过程中设置NPT系综,
采用周期性边界条件消除表面影响,制备和实际

相似的非晶合金样品[16]。
之后,与实验测量弛豫动力学类似,在计算模

拟中对材料施加交变应变

εt  =εAsin
2πt
tp  (19)

其中,ε代表应变,εA 代表应变振幅,tp 为加载周

期。观察应力响应,通过公式

σt  =σ0+σAsin
2πt
tp

+φ  (20)

拟合得到应力与应变之间的相位差φ,其中,σ 为

响应应力,σA 为应力振幅,σ0 为拟合常数。如图4
(a)为施加在非晶合金材料的正弦周期性应变与

应力响应。然后可根据式(12)和式(13)计算得到

非晶合金的存储模量E'和损耗模量E″。如图4
(b)为测得的应力振幅及计算所得的非晶合金样

品的内耗量度φ。
1.4 内耗的应用及内耗的机制

材料内部结构变化及结构缺陷会引起内耗,
材料内耗参数同样反映材料内部结构的特点及缺

陷信息,可获得材料缺陷种类、运动规律及动力学

信息等。

1.4.1 晶体材料的内耗模式及其机制

晶体的结构特点为长程有序,在实际材料中,
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图4 采用分子动力学方法测量内耗

(a)
 

对非晶材料施加周期性应变(深色曲线),而后响应的应力(深
色线曲线);

 

(b)
 

计算得到的最大应力幅值及内耗角度φ 随温度

的变化曲线[16]

完美的晶体一般不存在,因此晶体缺陷是普遍存

在的。目前已知的晶体缺陷有点缺陷、线缺陷、面
缺陷及体缺陷。与此对应的晶体的内耗模式为点

缺陷 内 耗、线 缺 陷 内 耗、面 缺 陷 内 耗 及 相 变

内耗[13]。
点缺陷是晶体中晶格的局部错乱,主要包含

肖脱基缺陷(空缺一个原子的正常阵点)、填隙原

子及夫伦克耳缺陷(一对相距较近的空位及填隙

原子)。其内耗机制明确,一般认为是由于应力会

导致点缺陷势阱能级分裂,从而使点缺陷调整到

另一种平衡分布组态,产生非弹性应变,而导致应

变滞后于应力,产生内耗[13]。Snoek峰及Zener
峰即为典型的点缺陷内耗峰。对于体心立方晶

体,填隙原子引起单轴形变,而由一种间隙位置跳

入另一 种 间 隙 位 置 引 起 单 向 轴 的 变 化,称 为

Snoek效应。面心立方晶体中替代式固溶原子对

所引起的内耗峰为Zener峰。不同的点缺陷引起

的内耗弛豫时间不同,从而对应不同的内耗峰。

线缺陷的集中表现形式为位错,它是由晶体

原子平面的错动引起。位错在运动过程中,会受

到各种阻力的作用,如声子电子阻力,辐射阻力及

位错与点缺陷相互作用所产生的阻力等,从而引

起能量耗散,产生内耗[19]。在面心立方金属中发

现的Bordoni峰即为位错的内耗现象,同时与点

缺陷、晶界以及它们之间的相互作用有关。
面缺陷的主要表现形式为界面,包括晶粒间

界、共格相界及孪晶晶界等[11]。面缺陷弛豫主要

由于界面在微滑移过程中的粘滞性运动引起。晶

界内耗峰则是一种典型的面缺陷弛豫,这是由我

国科学家葛庭燧先生最早发现并研究的。
根据原子运动形式,相变可分为扩散型及非

扩散型相变,相变现象也会引起内耗。朗道理论

认为,扩散型相变内耗一般与过度沉淀有关,而非

扩散型相变一般指马氏体相变。

1.4.2 非晶态材料的内耗模式及其机制

非晶态材料的结构特点为短程有序、长程无

序,因此缺陷类型界定具有挑战性[20]。大量研究

表明,相较于对应晶态材料而言,非晶态材料呈现

更明显 的 内 耗 行 为,并 且 内 耗 行 为 模 式 更 加

复杂[21]。
研究发现,对于高温非晶液体,其黏度η 和扩

散系数D 之间符合Stokes-Einstein关系

D=kBT/cπdη (21)
其中,kB 代表玻耳兹曼常数,T 为温度,c为常数,

d 为维度,η为粘度系数。这时高温液体只存在一

种弛豫模式———α弛豫[22]。而在1.2
 

Tg(玻璃转

变温度)附近,Stokes-Einstein关系发生退耦,而
弛豫则从一种弛豫模式劈裂为两种弛豫模式———

α弛豫和β弛豫[23]。α弛豫被认为与大规模原子

的运动相关,而β弛豫与原子的局域运动相关。
研究发现β弛豫内耗与原子运动快慢密切相关,
但目前其与非晶结构之间的观察尚需进一步研

究[24]。如图5所示,在上机实验时可观察这一现象。

2 结语

本文从生活实例与实验中的应力应变曲线引

入内耗概念,其次具体介绍了内耗的量度,从内耗

量度入手讨论了测量内耗的具体方法,进而利用

分子动力学方法实现内耗的测量,直观且真实地

为同学们展示内耗行为的来源及其本质,最后概
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图5 非晶态合金内耗与快原子概率之间的线性关联。

这表明非晶态合金中内耗主要由快原子贡献

述了在晶态和非晶态中内耗不同的表现形式,进
一步引发同学们对科研的探索兴趣。授课过程力

争由浅入深,从原理到应用进而由分子动力学直

观展现,再到目前该领域中的科研前沿。主要结

论如下:
(1)

 

内耗与能量息息相关,本征是能量耗散

的过程。内耗量度均可从能量推导而来。
(2)

 

内耗可反映材料结构演化及材料缺陷信

息,本质对应原子缺陷随时间的运动,即原子的重

排问题。
(3)

 

利用计算模拟中分子动力学可直观观测

内耗行为,可给出原子具体结构及动力学信息,从
而进一步研究内耗机制问题。目前对于晶体材料

内耗机制渐渐明朗,其与晶体缺陷(点缺陷、线缺

陷、面缺陷及体缺陷)密切相关。而目前非晶体材

料的内耗机制问题虽有进展,但由于非晶结构缺

陷难以界定,所以内耗机制问题仍需进一步探索。
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轮子已经摆到右侧,如图右侧部分所示。若把该

点在三个时刻的位置用光滑的曲线连起来,将得

到一条往上凸起的曲线。由此可见,当点位于顶

点时,它离转轴O 最近,也就是说,它的位移是指

向O 的,而此处的轴向力是背离O 的。可见,力
与位移的方向的确相反。

实际上,考虑到这些点一方面在随轮子自转,
现在又在进动,综合来看,这些点在作曲线运动,
那么曲线运动必然受到向心力的作用,而向心力

总是指向曲线的曲率中心的,既然最高点处的轴

向力指向远离O 的方向,它作为向心力所决定的

曲线运动的曲率中心当然也在远离 O 的那一

侧了。

3 结语

本文通过将刚体的运动与质点运动的类比,
将进动理解为刚体惯性的所导致的结果,在此基

础上,我们构建了一个思想实验来理解进动现象。
当转动的刚体受垂直于角动量的外力矩作用时,
其作用效果相当于一个未自转的刚体在垂直的方

向受到一个力偶作用,这导致了回转力矩。进一

步地,我们基于力和运动的简单计算,深入理解回

转力矩的本质,通过分析陀螺上各点的速度和位

移的分布情况,直观地解释了陀螺进动的物理

机制。
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