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一、简表 

项 

目 

简 

况 

项目名称 基于本研贯通的《高等物理化学》课程改革对策 

项目类别 A、基础课     B、√专业课     C、实验课     D、其他 

起止年月 2016.10-2018.10 

项 

目 

申 

请 

人 

姓名 

 
刘迎春 性别 女 出生年月 1969 年 2 月 

专业技术职务/行政职务 副教授 最终学位/授予国家 博士/中国 

所在学校 
学校名称 浙江大学 

邮政编码 310027 

电话 15869043996 

通讯地址 浙江大学化学系 

主要教学 

工作简历 

时间 课程名称 授课对象 学时 
所在单位 

 

2014年-至今 
统计力学与分

子模拟 

化学专业本科、 

化学求是科学班 
48 浙江大学化学系 

2016-至今 高等物理化学 本科生，研究生 48 浙江大学化学系 

2012年-至今 普通化学 
工、农、医类 

本科 
240 浙江大学化学系 

2014年-至今 
中级化学实验

（II） 
化学专业本科 960 浙江大学化学系 

2009年-至今 
大学物理化学

实验 
工、农、医类本科 96 浙江大学化学系 

2013年-至今 
大学分析化学

实验 
工、农、医类本科 160  

主要教学改

革和科学研

究工作简历 

时间 项目名称 获奖情况 

2014 年 浙江大学国家级化工类虚拟仿真实验中建设 
 

在研 

2014 年 
化学系教学改革项目（主持）：以培养学生科学素

养为导向中级化学实验的思考与实践 
在研 

2009.1-201

1.12 

国家自然科学基金面上项目（主持）“纳米孔材料

中扩散控制的化学反应研究” 
优 

2006-2008年 

国家自然科学基金面上项目（主持）：“纳米孔材

料中的复杂体系：传递性质、结构性质及其相互关

系” 

优 

2009-2011年 
浙江省自然科学基金（主持）：碳纳米管-多肽或

蛋白质药物体系输运行为的研究 
结题 

2017-2020年 
国家自然科学基金面上项目（主持）：“表界面反

应与扩散耦合的多尺度研究” 
在研 
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项目参与人 

（可无） 

 

姓名 性别 出生日期 职称 工作单位 分工 签章 

王琦 男 1964.9.1 教授 
浙江大学化学系 

（指导教师） 

项目 

实施 
 

Stefan 

Franzen 
男 1962. 教授 

北卡罗莱纳州立

大学 

项目 

实施 
 

彭笑刚 男  教授 浙江大学化学系 
项目 

指导 
 

二、立项依据：（项目的意义、现状分析） 

 

意义： 

根据教育部“基础学科拔尖学生培养计划（珠峰计划）”的精神，在基础学科中对具

有较强潜力并有志于深入学习的优秀学生，按照“高、精、尖”的培养模式，实施课程精、深、

通的研究型教学。 

浙江大学化学专业实施科学思想、 科学能力训练等方面本科全程培养的教育计划，

目的是为了培养造就基础宽厚，知识、能力、素质俱佳，在基础学科领域具有国际一流水

平的高水平拔尖创新人才和未来科学家。 

化学是一门以实验为基础而发展起来的学科，研究的主要内容是通过物质的转化以产

生新的物质。由于分子间化学转化的微观性和抽象性等特点，在传统的化学教学中，教师

多用比喻、实物分子模型等方法对分子进行展示和讲解。这种教学方法虽然可以使学生学

到一些化学知识，但对化学知识的理解主要停留在记忆层次上，对化学知识抽象原理的进

一步深入理解存在困难。随着计算化学的迅速发展，不断地有许多新的理论方法和软件得

到开发。通过计算化学的模拟研究，不仅能从分子及量子水平解释实验现象中无法解释的

问题，还可以通过计算化学对实验中的一些性质或现象总结出一定的规律，进而对化学实

验起到指导及预测作用。这不但可以避免科研工作者进行盲目的科学研究，也在很大程度

上节省时间、人力和财力，提高科研效率，也使化学学科发展的更加成熟和完善。 

  为了弥补传统化学教学的不足，将计算化学与化学教学相结合的教育方式，将对化

学课程的发展、化学教学的改革及学生创新能力的培养起到推动作用。近几年，随着教学

体制的改革，我国已不断地将计算化学教学纳入化学课程中。对于传统的化学教学手段，

难以生动地表现出抽象的化学概念。采用计算化学模拟及相关的可视化软件分析，则可将

这些抽象的概念表达的更具体，使化学变化的本质与过程更形象地展现在学生眼前，从而

打破了化学反应的“黑匣子”传统观念。在国际上已有不少高校将计算化学作为一门独立

的学科纳入化学课程体系中。在我国一些大学中，计算化学也相继走进化学课堂，如北京

化工大学。由于计算化学的高效、形象化和易于理解等特点，在化学教学中，人们主要是

采用计算化学的各种软件并进行一些简单的计算练习来辅助教学。这不仅可以激发学生学

习化学的兴趣，还可以加强学生对化学知识的理解。 

http://baike.baidu.com/view/3025222.htm
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本研贯通的专业加深课程是我系进行教学改革的重要举措，面向优秀的本科生和研究

生共同开设，学分打通，也就是本科生的学分到了研究生阶段仍会统计，提高了学生的学

业效率。基于“实施课程精、深、通的研究型教学”，我们围绕“基础性、实践性、对比

性和探索性（4P）特征”，将计算化学渗入物理化学课程，开设 “高等物理化学”专业

加深课程，实施课堂教学改革。该课程由课堂讲授和计算实习两部分组成，通过课内外结

合，实行本研贯通，对优秀本科生和研究生的“高等物理化学”课堂教学进行探索与实践，

着力培养学生的自主学习、钻研问题、探究创新、团队合作的兴趣和能力，对浙江大学化

学专业人才培养将起到重要的作用。 

现状： 

国外许多著名高校对计算化学课程都表现出了高度重视。世界排名前几位的大学更是早

早抓住这个先机，于 2000 年左右相继开设了相关课程，如麻省理工开设了《Introduction to 

Modeling and Simulation)，剑桥大学开设了《Introduction to Materials Modeling)，牛津大学

开设了(Introduction to Modelling in Materials Science))，加州理工开设了(Atomic—Level 

Simulations of Materials and Molecules)，斯坦福大学开设了《Advanced Techniques for 

Molecular Simulations》，普林斯通大学开设了《Molecular Simulation Methods)。这些课程

通过十余年的建设，为欧美国家培养了一大批分子模拟专业人才，极大地推动了西方科学

技术的发展。 

随着“分子模拟热”的升温，国内的一些科研院所也在近几年开设了分子模拟课程，如

华东理工开设了《分子模拟基础》，中国科学院《分子模拟的原理及应用》，北京大学《理

论与计算化学：分子模拟的原理与应用》，上海交大《计算材料学一电子、原子及分子尺

度模拟与计算》，中国科学院理论物理研究所《分子建模与模拟导论》，南开大学《分子

模拟》，武汉大学《分子模拟实验》，西安交大《流体的分子模拟研究》，天津大学《蛋

白质分子结构与分子模拟》《生物过程的分子模拟》，华中师大《分子模拟与药物筛选》。

在这些课程中，有些单位如中科院将量化模拟和分子模拟结合在一起进行讲授，内容难度

更大，因此作为研究生课程开设；有些单位将分子模拟技术和相关专业结合起来，着重在

某些方面的应用，以专业选修课形式开设，如天津大学和华中师大；有的直接以专业基础

课开设，如北京大学；而其它单位则以选修课形式开设如南开大学。 

浙江大学化学系于 2014 年对化学本科求是班开设《计算化学与实验》专业加深选修

课程。经过三年的教学计划实施，在课堂教学中，从以下四方面作了初步探索，并取得了

较理想的教学效果： 

1. “课堂内基础理论拓展，实习课开设得精细”的模式 

如“苯甲酸苯甲醛苯甲醇红外光谱密度泛函研究”，课内注重基础理论，介绍振动光谱

计算的原理、多种优化方法的探索。选择学生已测定过苯甲酸红外光谱的例子，从理论角
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度计算红外光谱，并与实验数据和文献数据对比，学生会进而思索实验方案的有效性并改

进。 

 

   2．“方案自主与创新，激发学生兴趣，注重对学生能力的培养”的模式 

如“流体结构性质和动力学性质分子动力学模拟”，自主选择感兴趣的体系，探索参数

设置不同的影响；自主探究轨迹分析方法，完善设计方案。 

    3. “以分组的方式探究多种方法优化构型、多种过渡态搜索方案，进行团队合作，学

会举一反三”的模式 

以分组的方式探究多种方法优化构型（如负载金属的石墨烯），讨论多种过渡态搜索方

案（肉桂醛加氢反应），进行团队合作，学会举一反三。 

4. 拥有一支爱岗敬业、具有团结协作精神的多元化师资队伍。本课程由包括了来自美

国北卡罗莱纳州立大学化学系的 Stefan Franzen 教授、法国国家科学院的董玮教授和本校教

师共同完成，使学生在自己的校园就能体会到原滋原味的多元思维方式，学生视野得到有

效拓展。 

 

存在的问题： 

《高等物理化学》课程不同于传统的基础课，更不同于纯粹的计算机课程。传统的基

础课侧重于对普适规律的学习，计算机课程侧重于计算机操作和程序设计，而高等物理化

学是以力学规律和统计规律为基础，增加实践比重并与理论并重，增加实例演练，在计算

机程序下实现对原子或分子的研究(实践)，是理论与计算机技术的结合，但同时需要对比

已知的实验结果，并能够探索未知现象。总结前期实践经验，经过分析发现本课程目前存

在如下问题： 

(1)《高等物理化学》作为专业加深课程，对于有一定学术潜力、有志深造的本科生是缺

失的。 

(2)《高等物理化学》的核心是以量子化学和统计力学为主的传统理论，及相关的数学、

物理和化学知识。根据实际情况，学生往往对这部分内容感到枯燥和难以接受，因此如何

根据学生背景在课堂上系统、有选择、有侧重的介绍这些知识，使之形成相应的理论框架

是高等物理化学课程面临的一个主要问题，即“基础性”问题。 

(2)高等物理化学是以计算机为手段进行的模拟，因此需要娴熟的计算机操作技巧和软件

使用技巧。但实际授课中由于课时、设备、场地、授课对象基础参差不齐等原因，给学生

亲自动手实践的机会较少，这会造成他们对某些知识的掌握似是而非，不能理解具体含义。

因此如何使学生在较短的课堂时间内掌握使用MD软件的技巧，是高等物理化学及实验课程

面临的又一个问题，即“实践性”问题。 

(3) 高等物理化学最重要的目的就是通过计算机手段来探索新的结构、预测新的性质、发
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现新的现象，因此需要在课堂上通过实例对学生进行启发。如何让他们根据自己的专业和

兴趣进行充分想象、发挥，并能利用所学的知识解决一些问题，是本课程面临的最主要挑

战，即“探索性”问题。 

(4)为了保证高等物理化学的准确性，必须先将已知性质和分子模拟结果相对比，才能进

一步模拟探索未知性质，否则任何结果都不可信。通常的教学过程中，这一思想的贯彻并

不充分。因此，如何让学生在学习的过程中强化这一思想，是该课程的另一个问题，即“对

比性”问题。“高等物理化学”已经初步形成了该课程“基础性、实践性、对比性和探索

性” 的4大特性（4 Properties） 

三、项目实施方案及实施计划 

1.具体改革内容、改革目标和拟解决的关键问题 

改革内容： 

[1]. 本研贯通模式。为了给具有一定学术潜力、有志深造的本科生提供充分的专业加深

课程的选修机会，将本科生和研究生的选课系统打通，实行本研同堂授课，考评统一，

学分互认。 

[2]. 增加实践环节，与理论并重。针对该课程所特有的基础性、实践性、对比性和探索

性等四大特性(“4P”，4 Properties)，应重点从课程设计和课堂方法上进行研究，

具体内容如下： 

 基础性——注重基础理论讲授。高等物理化学的基础是量子力学和统计力学，必须全面、

系统的掌握这些知识才能真正的理解分子模拟过程。在授课过程中将按照选课情况，

根据大部分学生的物理、数学基础，对这些理论进行筛选和重组，有选择、有侧重的

讲授知识点，同时引入一些模拟实例和国外教学录像增加他们对这些内容的兴趣，使

之形成系统的理论框架。该措施的实施还将有益于学生对其他相关科目的学习和理

解。 

 实践性—重视计算机技术实践操作。计算化学的手段是计算机技术，要求学生具有熟练

的计算机操作能力。因此，在进行计算实习部分授课时，应加入适当的上机操作课，

使学生能够直接、亲手体会到计算化学的美妙和神奇。计算实习课的内容上除了讲授

基本的分子构建、编辑、操作，分子动力学模拟，性质计算等，同时还考虑讲授一些

Linux、并行基本知识，以利于他们在课程认识上的进一步提高。 

 对比性—强调与实验结果的对比。分子模拟的特殊性是在预测新结构、新性质前必须先

验证力场的正确性，否则得到的结果无法令人信服。因此在授课过程中将向学生重点

强调这一问题，并将这个观点贯穿整个课程始终。具体的措施为当首次向学生介绍力

场概念时，就向他们灌输这一思想，并在随后的课堂上利用对比或故意漏掉的方式；
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或通过上机课中设计题目，让他们自己动手对比的方式加深印象。 

 探索性—启发利用分子模拟手段进行的探索。分子模拟的主要目的是能够利用这项技术

预测新结构和新性质。因此在学习本课程后，如何根据具体情况灵活运用、合理构思、

构建恰当模型进行计算成为本门课程的主要任务。教学中应通过增加模拟实例和事先

精心设计课堂思路的方法来启发学生进行积极、主动思考，注意把握学生心态，投石

问路、欲擒故纵，利用分子模拟课程的图片优势、动画优势和直接操控化优势，培养

学生的联想力和创造力。 

[3]. 师生互动。以光谱实验和动力学实验为依托，采用实例教学，教师带领学生实战演

练，使学生体会到实战的有效性。 

[4]. 构建在线课堂。将课堂教学录像，利用网络平台制成视频课程，分享到学生的网络

平台，为保证教学质量和提高学生积极性提供条件。 

[5].  

改革目标： 

本教学改革项目将对本研贯通的“高等物理化学”的课堂教学进行科学的改革，拟探索和

实践本硕同堂的“基础性、实践性、对比性和探索性等四大特性”的课堂教学，从课程设

计和课堂方法上提出解决对策，使得专业加深课程的开设从“从理论到实践”、“基础到

前沿”、从“单打独干到团队合作”、从“从单一学科到多学科交叉”、从“传授知识到

培养实践能力”的转变。将把研究成果推广到其他专业加深课程，促进计算化学技术在大

学校园的普及，对大学科研人员紧跟学术前沿、把握热点潮流、促进学科交叉等科研活动

产生积极影响。 

拟解决的关键问题： 

 有代表性实例的演练； 

 计算工作站的组建； 

 “高等物理化学”课程向课堂外延伸； 

 师资力量的保障。 

 

2. 实施方案、实施方法、具体实施计划（含年度进展情况）及可行性分析 

 

实施方案： 

1. 课程负责人和主讲教师组织教师注重基础理论讲授。按照选课情况，根据大部分学

生的物理、数学基础，对这些理论进行筛选和重组，有选择、有侧重的讲授知识点，

同时引入一些模拟实例和国外教学录像增加他们对这些内容的兴趣，使之形成系统

的理论框架。该措施的实施还将有益于学生对其他相关科目的学习和理解。 

2. 在进行课程授课时，完成相应理论知识讲授后，适时进行上机操作课，使学生能够
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直接、亲手体会到分子模拟的美妙和神奇。上机实践课的内容上除了讲授基本的分

子构建、编辑、操作，分子动力学模拟，性质计算等，同时还考虑讲授一些 Linux、

并行基本知识，以利于他们在课程认识上的进一步提高。 

3. 选择学生已做过的有代表性的实验结果，与计算结果对比，强调先验证力场的正确

性思想。课堂上利用对比或故意漏掉的方式；或通过上机课中设计题目，让他们自

己动手对比的方式加深印象。 

4. 师生互动，共同演练。教学中应通过增加模拟实例和事先精心设计课堂思路的方法

来启发学生进行积极、主动思考，注意把握学生心态，投石问路、欲擒故纵，利用

计算机模拟技术，凸显高等物理化学课程的图片优势、动画优势和直接操控化优势，

培养学生的联想力和创造力。将学生科研训练的课题引入课堂，培养学生探索意识。 

5. “高等物理化学”梯队化师资的构建。师资团队包括青年千人 2 人，教授、副教授

2 人。同时还聘请外籍师资切入教学环节。 

6. 利用新媒体技术手段，制作视频课程，分享到学生网络平台，学生能随时随地观看

在线课程，提高教学质量。 

 

实施方法： 

1. 结合科研、结合学科进展，丰富教学内容，培养学生创新意识和能力； 

2. 理论与实践并重，培养学生实践能力； 

3. 课堂实施自主与探究结合； 

3. 实践项目多人一题与一人一题结合，实行个性化的培养； 

4. 结合实验项目，组建学生合作团队，课堂内和课堂外结合，得到创新实践训练 

 

具体实施计划： 

1.  2016 年 10 月-2017 年 9 月： 

在高年级本科生和研究生中开设“高等物理化学”专业加深课程，进行“基础性”、

“实践性”、“对比性”和“探索性”的课堂教学探索与实践。 

2.  2017 年 9 月-2018 年 10 月： 

总结实施效果，完善方案。在本研贯通专业加深课程中全面铺开和实施。完成总结报告； 

发表教学论文 1~2 篇。 

 

可行性分析： 

本项目的可行性体现在以下三方面： 

1. 领导的重视 

从学校到化学系到教学委员会，都非常重视“高等物理化学”课程建设和课堂教学建设。
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教学委员会主任彭笑刚教授参与本课程的改革。 

2．制度的保障 

每年有专用学生培养的经费支撑和支持，有科学而合理的教学体系和培养计划，鼓励和

创导学生“自主学习和创新能力”提高。注重“高等物理化学”课程教师能力的提升，保证

教学质量。 

3. 前期工作作为实施的基础保障 

[1]. 经过三年的本科课程“计算化学与实验”教学计划实施，已经初步形成了该课程“基础

性、实践性、对比性和探索性等四大特性，在课堂教学中，并取得了教理想的教学

效果： “课堂内基础理论拓展，实习课开设得精细”的模式、 “方案自主与创新，

激发学生的兴趣，注重对学生能力的培养”的模式、“以分组的方式探究多种方法优

化构型、多种过渡态搜索方案，进行团队合作，学会举一反三”的模式、 拥有一支

爱岗敬业、具有团结协作精神的多元化师资队伍。 

[2]. 2014 年浙江大学青年教师教学竞赛一等奖 

[3]. 编写了《高等物理化学计算实习》讲义 

[4]. 发表了 2 篇教学论文，其中一篇发表在权威英文教育期刊 Chem. Educator 上 

 Green Improvement for Measuring the Heat of Combustion in Undergraduate     

Experiments，Chem. Educator 2016, 21, 1–5 通讯作者 

 2. 数字电流表作为指零仪测定电解质溶液电导。实验研究与探索，2017 年。（已

录用，期刊，通讯作者） 

[5]. 2014 年浙江大学化学系教改项目的“以培养学生科学素养为导向的中级化学实验的

思考与实践” 

3．预期成果 

 激发学生兴趣，为培养基础宽厚，知识、能力、素质俱佳的人才提供经验 

 积累课程资料（音像、教材、实例等） 

 发表相关教学论文 

 

 

四、教学改革基础 

1. 与本项目有关的教学改革工作积累和已取得的教学改革工作成绩 

[1]. 经过三年的本科课程 “统计力学与分子模拟”、“计算化学与实验”教学计划实

施，已经初步形成了该课程“基础性、实践性、对比性和探索性等四大特性，在课

堂教学中，并取得了教理想的教学效果： “课堂内基础理论拓展，实习课开设得精

细”的模式、 “方案自主与创新，激发学生的兴趣，注重对学生能力的培养”的模式、
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“以分组的方式探究多种方法优化构型、多种过渡态搜索方案，进行团队合作，学

会举一反三”的模式、 拥有一支爱岗敬业、具有团结协作精神的多元化师资队伍。 

[2]. 2014 年浙江大学青年教师教学竞赛一等奖 

[3]. 编写了《高等物理化学计算实习》讲义 

[4]. 发表了 2 篇教学论文，其中一篇发表在权威英文教育期刊 Chem. Educator 上 

 Green Improvement for Measuring the Heat of Combustion in Undergraduate     

Experiments，Chem. Educator 2016, 21, 1–5 通讯作者 

 2. 数字电流表作为指零仪测定电解质溶液电导。实验研究与探索，2017 年。（已

录用，期刊，通讯作者） 

[5]. 2014 年浙江大学化学系教改项目的“以培养学生科学素养为导向的中级化学实验的

思考与实践” 

 

 

 

2. 学校已具备的教学改革基础和环境，学校对项目的支持情况（含有关政策、经费及其

使用管理机制、保障条件等，可附有关文件），尚缺少的条件和拟解决的途径 

 

浙江大学高度重视本科教学改革，并为教师教学改革提供了良好地相关环境。学校制

订了《浙江大学本科教学工作奖励暂行办法》（浙大发教〔2006〕48 号）、《浙江大学专

业技术职务评聘工作实施办法》（浙大发人〔2012〕25 号）、《浙江大学加强高水平教育

教学工作办法》（浙大发本〔2010〕126 号）等系列文件，鼓励广大教师积极申报及实施本

科教学改革，在教师晋升、聘岗中，明确规定，对投身教学改革取得成果的教师给予政策

奖励。 

学校有专门管理部门，组织教师申报、管理教学改革项目。近年来，学校已设立了校

级教学改革项目，如专业综合改革、通识核心课程、大类课程及教学方法改革等，为教师

申报省级教学改革项目奠定了很好的基础。 

浙江大学化学系非常重视本研贯通“高等物理化学”课程建设和课堂教学建设。2016

年化学系教学委员会将《高等物理化学》作为 6学分选修课纳入本科生和研究生培养计划。

化学系和物理化学课程组定期组织教师申报化学系教学改革项目。每年有专用于学生培养

和课程建设的经费支撑和支持，有科学而合理的教学体系和培养计划，鼓励和创导拔尖学

生“自主学习和创新能力”提高。 

以上是该项目申报和实施的有力保障。 
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五、经费预算 

支出科目（含配套经费） 金额（元） 计算根据及理由 

合计 2.0 万  

1. 资料费 0.5 万 资料费、教材、复印费 

2. 调研差旅费 0.4 万 参加调研、教学会议 

3. 材料费 0.4 万 药品等耗材、研讨室专用材料 

4. 版面费、邮电费 0.4 万 教学论文出版用版面费、邮电费 

5. 办公用品费 0.3 万 教学研究用办公用品费 
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七、申请人所在学校意见 

 

 

同意推荐。 

 

 

（ 公 章 ）  

 

学 校 领 导 签 字  

              年  月  日  
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八、教育厅审核意见 

 

 

               （ 盖 章 ）  

  

 

 

 

年  月  日  

 


