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课程与教学

研究生《理论化学计算》课程教改探索
汪　佩　汪圣尧　杨　懿

（华中农业大学理学院，湖北 武汉 430070）

摘要：为适应化学学科发展和化学专业人才培养的新需求，

针对研究生《理论化学计算》课程学生畏难情绪，学习热情不

足的特点，本文介绍了通过因时制宜、注重培养实际操作能力；

启发式教学，以学生为主体，发挥学生主观能动性和；因材施

教、优化课程考核方式。该改革方案的实施，提高了学生的学

习热情，锻炼学生理论计算的能力，加强其应用计算解决实际

问题能力，提高教学质量。
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伴随计算机硬件的飞速发展，超算资源和高性能计算机集

群这些硬件资源越发丰富和便宜，打破了理论化学计算的价

格壁垒。并随着理论化学方法和化学计算软件的不断发展以及

操作日趋简单化，不仅理论计算组，大量的实验研究组也能开

展理论化学计算的研究工作。理论化学计算基于密度泛函理论

（Density Functional Theory，DFT）通过自洽计算能确定材料

的几何结构、电子结构、热力学性质和光学性质等材料物性。

理论化学计算已成为研究材料各种物理和化学性质非常普遍的

手段，获得了许多突破性的进展，越来越多地被应用到固体、

表面、材料设计、合成、模拟计算、大分子和生物体系等诸多

方面的研究中，并成为化学和材料等领域研究的一个重要基础

方法和核心技术，成为现代化学等领域科研工作者必备工具。

从而不仅是化学科学研究更是化学学科的发展，急需一批懂理

论化学计算研究的人才加入。系统的理论化学计算课程，正成

为化学专业高水平研究人才的重要培养内容。

为适应化学学科发展和化学专业人才培养的新需求，针对

研究生新开设的理论化学计算课程，是一门能让初学者了解理

论化学知识，以及科学前沿研究中涉及到理论化学计算是如何

进行，并熟悉理论化学计算操作的实用型课程。以期培养一批

对理论化学计算拥有浓厚兴趣、具有前沿视野和创新能力的科

研储备人才。

一、课程分析

本课程是面向理论化学计算初学者入门的实用性教程。

通过本课程的学习学生能：初步掌握模型构建实际操作；了

解 VASP 程序（Vienna Ab-initio Simulation Package）的输入和

输出、学会应用 VASP 程序进行结构优化和频率计算，了解分

析态密度（Density of states）和差分电荷密度（Charge Density 

Difference）等数据处理与问题分析；了解如何搜索基元反应的

过渡态以及绘制势能曲线，从而从原子 / 分子水平理解多相催

化反应的微观机理。通过本课程的讲解配合实践演练剖析，预

期打破理论化学计算的科学壁垒，让做实验的研究生都能看懂

理论计算内容，学会简单的计算。让学生更好地掌握理论计算

的使用方法，促进之后的科研工作。

在本科阶段，《物理化学》的学习，尤其是与其紧密关联

的《结构化学》的学习，是化学学生学习的一座难翻越的高山。

而学习理论化学计算必定涉及比《结构化学》更难的《量子化

学》，尤其是《量子化学》包含设计线性代数知识的公式推导，

学生对这类学习有强烈的畏难和抵触情绪。此外，选课研究生

的来源差异很大，有些来自化学专业，有些来自材料专业以及

化工专业等本科专业毕业的研究生，其化学知识差异大，尤其

是缺乏学习《物理化学》和《结构化学》这些属于学习理论化

学计算课程的先导课程，增加了教师的教学压力，也增加学生

高效学习的难度。第三，学生仍旧停留在本科阶段学习习惯上，

不以主人翁的态度学习这门课，难以主动将课堂学习与其所进

行的科学研究相连接，提高其学习质量。使得课堂学习仅仅是

学生用于修学分的媒介，而导致学习主动性不高，使得教学质

量难提高。这些是《理论化学计算》课程教学的困境。

二、课程改革内容

（一）因时制宜，注重培养实际操作能力

课程教学应该遵循教育教学规律和人才培养规律，体现先

进教育理念，学习理论化学必定涉及量子化学，而学生对这一

类学习有强烈畏难和抵触情绪。鉴于此，本课程着重点在于计

算，也就是教会学生实际操作的能力，以及实用技巧。

弱化理论学习部分，仅用 2 学时简单介绍最基础的理论知

识，让学生知道计算结果是怎么通过量子化学理论知识得到的。

课程重点在于计算的实际操作，而实际操作涉及大量操作

流程的记诵，为避免学生容易忘记上一堂课操作，我们采用时
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间集中的排课方式，这样使得学生能够学一个知识就能记住并

了解具体操作，减少上课的复习时间，从而提升教学质量。

应对缺乏《物理化学》和《结构化学》知识的情况，预先

给学生下发本课程涉及相应知识点的学习资料，并在课堂教学

中抛出相关知识点问题，引导学生分析问题，并讲解这些知识

点如何与理论化学计算课程实战操作所得到的数据相关联，引

导学生运用普遍化学知识分析计算中遇到的问题，进一步引导

学生提出自己的想法，解决计算问题。锻炼学生独立思辨能力。

（二）启发式教学，以学生为主体，发挥学生主观能动性

改变教学方式，不在是传统填鸭式教学，从学生需求出发，

让学生提高兴趣，积极参与课堂教学中，从而提升教学质量。

这就需要发挥学生的主观能动性。

让学生决定上课内容，树立“主人翁”意识。课堂将学生

分成 4 组，要求学生需要找到一篇课堂内容相关的计算文献，

并要求学生根据文献内容所涉及的计算相关部分做成 PPT 在

课堂演讲半节课，内容需包括从发现问题到计算的数据分析到

解决问题。这样让学生了解到计算的内容和作用，根据学生讲

到的计算知识点，设计上课内容。让学生在文献学习中，扮演

主人翁，提高其主动学习的积极性。

精简上课案例，举一反三。教师上课应做到“抓整体、抓

关键点”。抓整体是让学生知道每一种计算操作是如何进行的，

以及怎样分析数据，从而怎样做来解决理论或实验结果遇到的

问题。抓关键点是让学生熟悉流程后，重点培养学生的手动计

算能力，精练案例，多重复操作。使学生能学有所获，提高其

学习的兴趣。

设置课前开放式题目，培养学生创新能力。在掌握计算软

件的基本操作流程以后，具体计算技巧课堂中，每次课前发启

发式讨论题目，让学生带着问题去学习。一般地，认真掌握当

前课程的计算操作，能独立操作出题目答案。并引发学生对计

算数据进行分析讨论，实现科研创新能力的培养。

（三）因材施教，优化课程考核方式

课程上课案例主要采用近 5 年发表在 Science、Nature 以

及 Journal of the American Chemical Society 等顶刊杂志上的文献，

以科研促教学。课堂中解析文献思路以及文献计算技巧和数据

分析，引导学生贯穿到自己的科研课题中，提高学生的学习热

情。基于此，建立科研谜底为导向的考核方式，分为 2 部分：

一是课堂结合自己科研方向选择合适的计算演练操作，这与学

生自身研究紧密结合，提高学生发现问题、分析问题的能力，

增加了学生学习的乐趣，这部分考核占主导地位。二是将上述

所操作过程描述成文字内容，写成课堂论文，锻炼研究生写作

能力，提高学生逻辑表达能力，利于研究生未来撰写研究论文

或发表论文。这种建立提升研究生科研目的评价、考核机制，

不仅能引导学生主动思考，锻炼学生的计算操作能力和表达能

力，还能做到课堂学习有的放矢，增加了学生学习的热情，提

高教学效果。

三、结语

《理论化学计算》课程作为化学类研究生的关键课程，它

是前沿科学研究的重要核心技术。其课堂效率的提高对于学生

理论与实践能力的提高至关重要。通过《理论化学计算》课程

学习，研究生对理论化学计算的基本操作流程和实践及数据分

析都有了更深入的认识。真正实现将课堂教学与科研实践相结

合，全方位培养学生理论化学计算的基本实践能力，还提高其

分析问题、解决问题的能力，从而提高教学质量。
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