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摘要：本文结合人工智能技术及其在化学相关研究中的实际应用，探讨了人工智能与化学课程的建设方案。提出了

人工智能与化学实验课程的教学目标、课程设置与教学大纲、实施方法及教学效果，并介绍了人工智能与化学实验

课程及AI+化学化工虚拟仿真平台建设。为我国化学教育及未来化学研究提供助力。 
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Abstract:  This paper explores the integration of artificial intelligence technology into the construction of chemistry 

courses, highlighting its practical applications in chemical research. It outlines the teaching objectives, curriculum 

design, and syllabus for AI-enhanced chemistry courses, along with implementation strategies and case studies. 

Additionally, the paper introduces the development of an AI+chemical engineering virtual simulation platform. The 

establishment of these courses aims to significantly enhance chemical education and research in China. 
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随着世界范围内新一轮科技革命和产业变革的加速进行，以新技术、新业态、新产业为特点的

新经济获得了蓬勃发展，互联网、云计算、人工智能等新技术也极大地影响着人们的生产生活[1–3]。

运用机器学习人工智能方法已经成为全球化学研究领域的一个热潮，取得了令人瞩目的成就[4–7]。在

Science杂志2021年公布的全世界最前沿的125个科学问题中，把“AI会重新定义化学的未来吗？”

作为化学领域的十大问题之一。机器学习可以在大量的化学信息中寻找发现数据间的联系和规律，

帮助化学工作者做出更合理的判断和决策，加速化学研发过程[8–10]。在机器学习方法的加持下，在

分子动力学模拟、量子化学计算、化学合成路径分析、催化剂性能预测、电池材料开发等领域均获
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得了显著的进步，人工智能正在逐渐改变化学研究的范式，化学研究正在从“实验-理论-计算”的三

驾马车时代快速迈入以大数据和机器学习驱动的新时代。 

当前，我国化学专业学生通常接受经典化学理论与研究方法教育及实验的系统训练，而缺乏现

代计算数学、信息学、计算机及自动化、现代机器学习的相关知识[11]。这一状况严重限制了学生接

受现代人工智能技术，并将其运用于化学领域，以及未来从事这一新兴领域的可能性。随着全世界

人工智能研究的迅猛发展，化学研究正快速走入智能时代，缺乏人工智能相关化学课程的状况将严

重限制我国多个涉化学科的发展，甚至有在未来与发达国家差距拉大的风险，因而在涉化类相关专

业，如化工、材料、生物、制药、环境等专业中引入人工智能相关课程、普及机器学习方法，是未

来化学专业课程建设的一个方向。 

本文面向人工智能和数据驱动，探索化学教育的新方向，将化学信息学、人工智能、大数据等

产业和技术的前沿进展及行业对人才培养的新要求引入化学人才培养过程，建设人工智能与化学实

验课程，形成能够满足数智化时代发展需要的、可共享的教学建设方案。本文基于天津大学化学系

现有专业课程，将现代人工智能理论与化学研究的实际应用相结合，提出了人工智能与化学实验课

程的教学目标、课程设置与教学大纲，实施方法与教学案例，并介绍了天津大学化学系建立的化学

信息数据库与AI+化学化工虚拟仿真平台。本课程的建立将填补这类课程国内外的空白，为我国的化

学教育及未来的化学研究发展向世界领先迈进提供助力。 

1  教学目标 
为培养适应数智时代的新工科人才，本课程旨在培养学生具备坚实科学素养与批判性思维，评

估AI技术在化学实验中的有效性，辨识潜在的局限性和偏差；以科学精神和科学素养为基础，融合

化学实验与机器学习算法，设计创新性研究项目，推动从传统“查文献预测实验”模式到“大数据

科学预测实验”模式的转变。 

本课程教学总体目标为：使学生初步掌握机器学习的原理、方法及在化学研究中的应用，包括

机器学习的基本原理、化学信息的有效表示、常用机器学习算法，并解决化学问题。通过课程学习，

学生能够使用人工智能工具进行化学数据的获取、处理和分析。具体教学目标如下：  

(1) 学习如何使用人工智能技术解决化学问题，掌握化学信息的有效表示：能解读和掌握如何

有效地表示和编码化学信息，包括分子结构、化学反应等。掌握神经网络、决策树、支持向量机等

方法，解决化学问题，如分子模拟、催化剂筛选、有机分子构效关系等。培养学生运用数据挖掘算

法，发掘化学数据中的隐藏模式和关联，为化学研究提供新的思路和方法。 

(2) 掌握使用Python语言进行化学信息处理和机器学习的技能：学生能利用Python语言对分子信

息进行读写，构建分子势能面、系统能量计算等，并利用机器学习方法进行化学性质判断，提升化

学信息处理和机器学习的技能。 

(3) 熟练使用计算化学和人工智能相关软件：能熟练使用Gaussian、Chemdraw、TensorFlow、

Anaconda等软件，并掌握其在化学研究中的应用。通过简单编程，利用超算资源和高性能计算机集

群进行计算，提交并正确提取计算结果。 

(4) 利用人工智能技术进行化学实验的智能化设计：包括实验条件的优化、反应路径的预测等。

能通过建立化学模型，对实验结果进行预测，提高实验效率，降低实验成本。深入理解人工智能与

化学之间的交叉点，掌握两者融合的基本原理和方法。运用跨学科知识，提出新颖的化学研究问题，

设计创新的解决方案，推动化学领域的进步。 

2  课程建设方案 
为了实现上述教学目标，从以下几个方面开展课程建设。 

(1) 构建人工智能与化学实验课程知识图谱：对现有的人工智能理论和技术进行深入研究，明
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确机器学习核心知识点与化学性质、反应条件、反应机理等知识点之间的关系，形成知识图谱，构

建知识网络； 

(2) 对有机分子沸点、熔点、蒸发焓、熔化焓、表面张力、密度、压缩因子以及临界性质数据进

行收集、整理与清洗工作，并搭建关系型理化性质数据库。构建AI+化学化工虚拟仿真平台，有机整

合现有教学资源，搭建便捷智能的运行环境，为人工智能与化学交叉学科教学提供条件。设计利用

人工智能技术解决化学问题的实验，让学生掌握如何使用人工智能技术解决化学问题，包括分子模

拟、催化剂筛选、有机分子构效关系等； 

(3) 通过调研、研讨和交流合作的方式，制定适用于化学大数据与人工智能课程的教学内容与

教学大纲，收集整理合适的教学资料，设计制作教学课件及实践教学案例，创建适合于化学专业的

人工智能与化学实验课程。课程的建设将为学生提供更加全面、深入的人工智能化学教育，为他们

的未来科研和工作打下坚实的基础。 

课程建设建设思路如图1所示，课程使用的教学工具主要包括：硬件(服务器/工作站)、软件

(Gaussion/Chemdraw/TenserFlow等)，从基础的机器学习概念出发，逐步深入人工智能及其在化学领

域的应用。为了增强课程的普及性和包容性，我们特地将人工智能与化学实验的内容划分为多个层

次，以适应不同基础水平的学生需求。针对本科生和研究生，我们设计了差异化的实验训练类型，

确保每位学生都能从中获得有效的知识和技能提升。 

3  课程实施方案 
3.1  实施方法 

课程建设与实施主要从课程内容、教学工具、教学方法、效果评价及考核方式四个方面进行。 

(1) 课程内容建设包括：从初步认识到熟练掌握最后进行实际应用，形成梯度化的课程内容，使

得学生们可以更好地理解人工智能在化学领域中的实际应用。在课程专项训练模块中，学生可结合

自身能力与兴趣择其一完成，以满足他们不同的学习需求。 

(2) 教学条件：依托化学化工国家级虚拟仿真实验教学中心(天津大学)，中心配备了90个机位和

两台工作站，一个高性能计算机集群，该集群目前共有8个节点(其中一个为主管理节点，7个为计算

节点)，共计192个核，该集群将为计算化学理论计算、数据库运行以及人工智能运算提供硬件与软

件支持。 

(3) 教学方法：采用混合式教学方式，构建线上资源包括视频、课件、指导说明等，可以帮助学

生更好地掌握软件的使用、服务器远程操控、机器学习运行环境、数据库安装等方面的基础知识。

学生可以通过线上慕课的方式进行自学，并在线上讨论区解决问题。线下教学主要是知识点串讲，

多种手段解决重点难点问题。采用案例式教学方法，分小组完成不同项目，由每组小组长监督项目

任务执行情况并研讨。教学方法既注重线上资源的提供，又注重线下教学的实践性和互动性，可使

学生更好地理解课程内容，并在实践中掌握相关知识和技能。 

(4) 效果评价及考核方式：课程评价方式采用多元化评价方式，总成绩 = 任务完成情况80% + 线

上习题10% +  参与讨论次数与课堂表现 10%。注重对学生的综合素质进行评价，包括思维能力、创

新能力、团队协作能力等方面的评价。任务完成情况是总成绩的最大组成部分，主要考查学生对课

程内容的掌握程度和实践能力。线上习题和参与讨论次数可以帮助学生更好地理解课程内容，并提

高他们的学习效果。课堂表现则可以考查学生的积极性和参与度。 

3.2  课程内容 

课程总32学时，授课12学时，实验20学时。将以学生为中心，重新设计课程，考虑到学生未来

发展的需求和专业知识点的涉及程度。人工智能与化学实验课程，以“应用”为主，让学生在源程

序的基础上进行修改和学习。将采用由简入繁的教学方式，从简单的读写到分子性质的预测，再到
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更高阶的专项训练，帮助学生逐步提高自己的能力。同时，将为不同层次的学生提供不同的选修模

块，以满足不同学生的需求和兴趣爱好。 

 

 
图1  课程建设架构 

 

如表1所示为机器学习与化学实验的课程内容，主要分为基础、提高和专项训练三大模块。 

在基础层次方面，涵盖机器学习的基础知识、典型机器学习算法的介绍，以及化学分子指纹信
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息读写和化学描述符生成的基本能力锻炼。此外，课程还将涉及数据库的搭建和基本化学性质的预

测等方面。 

在提高层次方面，主要针对研究生，包括构建势能面和神经网络系统训练等方面的内容。通过

这些内容的学习，研究生将能够更加深入地理解机器学习在化学领域的应用，并掌握更加高级的技

能和知识。 

在专项训练方面，由学生自主选择，包括系统能力计算和随机森林机器学习模型的学习等方面。

通过这些专项训练，学生将能够更加深入地理解机器学习在化学领域的应用，并掌握更加高级的技

能和知识。 
 

表1  人工智能化学课程内容 

课程类型 课程大纲 课程内容 授课学时 实验学时 

基础(本科) 1 机器学习基础知

识 

(1) 机器学习的概述 

(2) 相关软件应用TenserFlow/MobaXterm/Anaconda/RDKit安装及

应用 

1  

2 机器学习算法 (1) 机器学习算法在化学中的应用 

(2) 神经网络系统基本架构及编写 

2 2 

3 分子指纹 (1) 读写、可视化苯甲酸、乙酰乙酸乙酯、多巴胺三种有机物并提

取分子指纹信息以及化学描述符生成 

(2) 苯甲酸、乙酰乙酸乙酯、多巴胺三种有机物分子相似性计算 

2 2 

4 数据库搭建 (1) 数据库搭建基本方法 

(2) 搭建物理化学教材中沸点及凝固点数据库 

2 4 

5 化学性质 (1) 多元线性回归函数编写 

(2) 未知化学物质催化活性、溶解度判断 

2 4 

提高(研究生) 6 构建分子势能面 (1) 神经网络系统搭建 

(2) 氢分子势能面构建 

2 4 

7 神经网络系统 (1) 建立训练集与测试集 

(2) 训练两层神经网络系统 

(3) 基于机器学习的化合物活性预测 

专项训练(本科

+研究生) 

8 系统能量计算 (1) 根据反应可能的途径，计算过渡态、中间体的能量 

(2) 计算体系反应前后的能量变化 

1 4 

9 随机森林 (1) 基于随机森林的机器学习模型预测钾离子通道(hERG)阻断剂

活性 

4  初步建设成效 
4.1  应用与实施 

目前课程已在应用化学专业大三学生中开课，实施过程中发现处于信息化时代的新一代学生对

机器学习相关知识接受程度较高，学习积极性普遍较高，但学生计算机基础参差不齐，学习进度差

别较大，可以采用小组制度即由计算机能力较好的学生作为组长帮助组员共同完成教学项目。 

图2为学生评价，通过短暂学习让他们对人工智能与化学研究结合有了初步了解，对于涉化类学

生学习计算机相关知识是非常必要的，在大数据时代将数据进行科学处理，探索数据中的规律能够

为他们今后的科研及走向社会提供更多帮助。学生在人工智能与化学交叉领域获得了一些成绩。在

《化学学报》上发表了关于“多组件学习器实现有机分子沸点精准预测”的论文。在第十七届“挑
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战杯”中国银行天津市大学生课外学术科技作品竞赛中，获得三等奖。积极参与行业技能竞赛，在

第三届DeepModeling Hackathon比赛中获得三等奖，本课程为学生提供了广阔的学习和实践平台。 
 

 
图2  学生评价 

 

4.2  AI+化学化工虚拟仿真平台建设 

如图3(a)所示，AI+化学化工虚拟仿真平台建设主要基于天津大学智能化学团队自建的理化性质

预测网站，理化性质预测平台目前具有强大的预测功能，其预测功能主要是基于团队成员构建的数

据库信息以及机器学习优化算法，如图3(b)所示为不同理化性质实验数据库，约10万个理化性质数

据。基于此获批2023年教育部产学合作协同育人项目：AI+化学化工虚拟仿真平台建设。 

理化性质预测网站如图4所示，目前该网站能够预测包括：沸点、熔点、密度、临界温度、临界

压力、临界密度、临界体积、表面张力等有机分子的理化性质，登录后可以通过输入分子标识符或

者绘制SMILES进行理化性质预测，对已有的物质性质可以输出准确值，对于未知物质可以输出预测

值。 

在理化性质预测网站的基础上，添加教学、科研、科普等多维度资源，为相关学者提供学习和

交流的平台。通过这个平台，学者们可以共享各自的研究成果和经验，提高彼此的科研水平和能力。

同时，平台提供丰富的教学资源，包括课件、视频、案例分析等，帮助学生更好地掌握化学知识和

技能。总结并归纳多方面信息与资源为相关学者提供学习交流的平台。 

 

  
图3  (a) AI+化学化工虚拟仿真平台架构；(b) 不同理化性质实验数据的归纳数目 
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图4  理化性质预测网站 

5  结语 
课程内容结合机器学习在化学领域的实际应用，使学生了解并应用机器学习技术解决化学问题，

为未来研究与实践奠定基础。在实际课程实施过程中，结合教学反馈与反思，对教学内容进行迭代。

通过课程实施过程中的实践和探索，不断完善和扩展数据库，并将其应用于更加深入和高级的研究

领域。课程主要解决以下问题： 

(1) 人工智能正在给化学研究带来革命性的变化，国内外尚没有人工智能化学课程，本课程的

建立将填补这类课程国内外的空白，为我国的化学教育及未来的化学研究发展提供助力。 

(2) 自主构建化学信息数据库，推动化学研究从传统“查文献预测实验”模式到“大数据科学

预测实验”模式的转变。 

(3) 人工智能化学课程将整合现有的计算化学、虚拟仿真等教学资源，形成全新的信息化教学

体系。 

(4) 构建AI+化学化工虚拟仿真平台，为更多学者研究机器学习在涉化领域的应用提供学习平

台。 
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