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摘要：近年来人工智能技术与化学课堂教学的融合催生了高等院校专业化学教育发展的新赛道，如何改造化学教学

内容、创新教学方法、推动课程建设成为改革前沿之一。本文介绍了天津大学化学信息学与人工智能化学课程建设

概况，阐述了课程立项建设的必要性，归纳了课程教学目标、知识领域与授课内容、创新特色及运行成效，提出了

不足和未来改进计划，希望能为相关领域教学同行提供借鉴参考。 
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Abstract:  In recent years, the integration of artificial intelligence (AI) technology and chemistry education has given 

rise to a new track for the development of professional chemistry education in higher education institutions. How to 

transform chemistry teaching content, innovate teaching methods, and promote curriculum construction has become 

one of the key focuses. This article introduces the overview of the course construction of “Chemical Informatics and 

AI Chemistry” at Tianjin University, discusses the necessity of carrying out the project construction of artificial 

intelligence chemistry course, summarizes the teaching objectives, knowledge areas and teaching content, 

characteristic innovations and operational effects of the course, and puts forward shortcomings and future 

improvement plans, hoping to provide reference for teaching peers in related fields. 
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近年来，人工智能(Artificial Intelligence，AI)技术的飞速发展对高等院校化学教育教学产生了深

远影响。AI技术与化学课堂教学的融合已成为教育改革的前沿方向，不仅推动了教学方法的多样化，

还显著提升了教学效率。例如，在知识图谱构建、智能授课辅助、作业批改与学生学习伴随等方面，

AI技术展现了极大的应用潜力。2024年全国教育工作会议明确指出，要以智能化赋能教育治理，引

领教育变革创新，AI技术的广泛应用已成为推动我国教育现代化发展的重要力量。在化学领域，以

机器学习为代表的AI技术正在加速从实验数据挖掘到研究范式革新的转变。AI能够深入挖掘化学反

应数据，揭示潜在规律，优化实验条件，并在分子设计、逆合成路径分析、反应预测等方面表现出

卓越能力。近年来，国际化学界已将AI技术视为科研的战略高地。然而，国内化学教育与研究在机

器学习及AI方法的应用上仍处于起步阶段，特别是在化学信息学、数据处理及编程语言等现代技能

的教育中存在明显不足。这种课程体系的空白，限制了化学专业学生在数据驱动与AI化学等新兴领

域的发展潜力。 

近年来，《大学化学》已发表多篇关于AI与化学教学结合的研究，探讨了知识图谱、虚拟仿真和

AI助教等技术在教学中的应用[1–6]。这些研究多聚焦于特定技术的应用实例，例如知识图谱与AI助教

的结合为个性化学习提供了新的解决方案，AI与化学实验课程的融合则重点在于实验教学的创新。

相比之下，天津大学理学院化学系依托侯德榜化学拔尖基地，构建了以“化学信息学与人工智能化

学”课程为核心的完整教学体系。该课程不仅覆盖从AI基础理论到化学应用的全链条内容，还融入

翻转课堂、案例分析和小组讨论等多种教学方法，全面提升学生的实践能力和跨学科思维。通过学

生反馈与教学评估验证，该课程在培养化学学科复合型人才方面展现出显著优势，为AI技术在化学

教育中的综合应用提供了全新范式。本文系统介绍了课程建设的背景与必要性，归纳了课程目标、

知识领域与授课内容、特色创新及运行成效，同时提出了不足与改进计划，为同类高校AI化学课程

建设提供有益参考。 

 
1  开展化学信息学与人工智能化学课程建设的基础 

天津大学在化学课程教学方面拥有悠久的历史，早在1895年北洋大学(天津大学前身)创办时，

次年便开设了化学课程，并邀请了黄子卿、侯德榜、丁绪淮、魏寿昆、陈新民、刘云浦等多位著名

化学家任教，开创了我国化学高等教育的先河。2017年，化学学科入选国家“双一流”建设学科；

2021年，获批侯德榜化学拔尖学生培养基地。近年来，化学系屡获殊荣，先后获得2022年天津市教

学成果奖特等奖、2023年国家级教学成果奖二等奖等重要荣誉。化学系多门本科生课程已完成资源

信息化建设，实现了线上公开在线教学，部分课程已经引入了AI技术进行实践[2]。近期，天津大学

面向全体本科生开设了天津市首个数智化课程“人工智能导论”，通过智慧树平台进行全国共享。这

些举措为本课程建设提供了宝贵的资源和技术积累，奠定了坚实的基础。 

近年来，AI技术和机器学习蓬勃发展。机器学习是一门跨学科领域，涉及线性代数与概率论、

统计学、数值分析、凸优化、算法复杂度等多方面内容。它专注于研究计算机如何模拟或实现人类

的学习行为，从而获取新的知识或技能，并通过重新组织已有的知识结构来不断改善自身的性能，

是AI技术的核心之一。机器学习在化学中的应用主要依赖于大量实验数据的积累和机器学习算法的

应用 (如图1所示 )，已经在诸如蛋白质结构预测、新分子设计、金属有机框架 (Metal Organic 

Framework，MOF)新材料开发、有机高效发光材料等领域取得了显著进展[7,8]。利用大数据集训练[9]，

AI能够学习分子功能团的模式，预测反应和逆合成；结合蒙特卡洛树搜索(Monte Carlo Tree Search，

MCTS)等技术[10]，AI能够高效地提供可行的逆合成解决方案[9]；使用卷积神经网络，AI能够识别反

应的主要产物[11]；通过随机森林模型能够预测偶联反应的产率[12]。这些前沿应用为AI化学课程建设

奠定了坚实的科学基础，也促使我们必须加快培养适应未来智能时代的化学专业人才。 

本课程“化学信息学与人工智能化学”课程为化学专业三年级的核心课程，旨在培养学生掌握

化学信息学的基本原理及人工智能化学的前沿应用能力。课程面向本科化学专业学生开设，同时对
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药学、材料科学等相关专业学生开放选修。课程的主要授课对象为具有基础化学知识的三年级本科

生，每轮授课人数为50–60人，主要采用理论授课结合案例分析的教学模式。截至目前，课程已成

功开设5轮，每轮持续16周，总课时48学时。学生反馈显示，课程内容具有高度的实践性和前沿性，

满意度综合评分为4.8/5。 

 

 

图1  机器学习在化学领域的应用示意图 

 
2  课程教学目标 

在智能时代的背景下，本课程旨在培养学生掌握化学信息学与AI的基础理论、方法及其在化学

研究中的应用能力。此外，课程还注重培养学生的创新思维和实践能力，以适应未来化学研究的发

展趋势。本课程的学习将为后续AI化学实验课程奠定理论基础，具体教学目标如下： 

(1) 掌握基础理论与方法：初步了解AI与机器学习的概念，掌握基础理论与技术方法，理解化学

数据与描述符的基本概念，学习并掌握常见的机器学习算法，能够正确应用这些算法解决实际的化

学问题。 

(2) 提升信息素养与数据处理能力：具备利用计算机网络快速、准确获取和管理化学资源的能

力，能够处理实验数据，使用多种科研软件进行数据可视化及绘制科技图形，提升自身的信息素养

和数字化技能。 

(3) 运用AI技术解决化学问题：能够利用AI技术进行化学数据分析、模式识别，预测化学反应

结果，解决相关的化学实际问题，增强在数据驱动的化学研究中的实践能力。 

(4) 培养社会责任感与职业道德：培养学生具有良好的社会责任感和职业道德，使学生具备责

任担当、贡献社会、学术诚信等意识。 

 
3  课程建设实施 

课程建设与实施主要从课程内容与学时分配、教学方法与手段、教学实例，以及考核与评价方

式等方面展开，具体有以下几个方面。 

3.1  课程内容与学时分配 

课程内容涵盖化学信息学的基础理论以及AI技术在化学领域的应用，包括机器学习的基础知识

(如常用算法介绍、化学数据的获取与处理、化学体系描述符以及机器学习在化学反应预测和材料设

计中的应用)，同时还涵盖深度学习在化学中的应用(包括神经网络的构建与训练，以及利用神经网

络模型构建分子的势能面)。课程注重理论与实践的结合，通过案例分析帮助学生加深对知识的理解

和应用能力，确保他们能够全面、深入地掌握AI在化学领域的实际应用(如表1所示)。课程总学时为

32学时，2个学分，作为专业选修课面向高年级本科生开设。课程的内容与学时分配根据教学目标、

学生基础和实际情况进行灵活调整。通过合理的学时分配和教学方法设计，确保学生全面深入地理

解AI在化学领域的应用，并掌握相关的技能和知识。具体课程内容如下： 

本课程“化学信息学与人工智能化学”围绕化学信息学的基础理论及其在人工智能(AI)领域的

应用展开，旨在培养学生掌握化学信息学的基本概念、AI技术在化学中的具体应用能力，并将其运
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用于实际问题的解决。课程共计32学时，2个学分，作为专业选修课面向高年级本科生开设。课程内

容根据教学目标、学生基础和实际需求灵活调整，确保学生能够全面、深入地理解AI在化学领域的

应用，并掌握相关的技能与知识。 

 

表1  “化学信息学与人工智能化学”课程内容 

类型 大纲 内容 

基础学习 机器学习与量子化学基础 人工智能与机器学习概述 

AI与编程软件(库)Anaconda/TenserFlow/PyTorch  

量化软件Gaussian/GaussView/RDKit 

常用算法介绍 监督学习(回归、分类)、无监督学习(聚类、降维)、模型的评估与选择 

化学数据与分子描述 化学数据的获取：实验数据收集、公开化学数据库 

数据预处理：清洗、转换、标准化 

化学信息学：分子描述符、化学信息软件、分子模拟 

化学中的机器学习模型 预测化合物属性、反应预测、材料设计 

多元线性回归函数的编写、对未知化学物质催化活性、溶解度的判断 

实用技巧 神经网络 建立训练集与测试集，训练两层神经网络系统，基于机器学习的化合物活性预测 

分子势能面 基于神经网络构建分子势能面 

专题演练 体系能量计算 根据反应可能的途径，计算过渡态、中间体的能量 

计算体系反应前后的能量变化 

手性色谱分离 基于随机森林的机器学习模型预测手性色谱分离效果 

 
(1) 基础理论(4学时)。 

课程开篇介绍人工智能的基本概念、技术原理及其在化学中的应用场景。内容包括机器学习和

深度学习的基本原理及常见算法的技术特点，尤其是其在化学反应预测、产物识别及产率预估中的

应用。此外，课程还将阐述相似性搜索、3-N-MCTS和Chematica等化学反应预测方法背后的技术原

理，并提供开源训练数据与代码资源的使用指导。通过课堂讲授与小组讨论，学生能够建立对AI化

学的整体认知。 

(2) 数据处理与分析(12学时)。 

数据处理与分析是课程的核心模块，重点教授学生如何利用Python等编程工具处理和分析化学

数据。具体内容包括数据清洗、特征提取、模型构建和优化等操作流程。在此模块中，学生通过实

际案例学习如何将化学数据转化为可解释的知识成果。例如，分析药物分子结构与生物活性之间的

关系。通过编程练习与小型数据分析项目，学生将熟练掌握化学数据分析技能，为后续课程打下坚

实基础。 

(3) 分子模拟与预测(8学时)。 

本模块介绍分子模拟的基本原理和方法，如量子化学计算与分子动力学模拟，结合AI技术讲解

如何通过机器学习预测分子性质并加速新药研发与材料设计。此部分要求学生具备一定的数学和物

理基础，通过讲授和案例分析帮助学生掌握分子模拟的基本原理，同时学会将AI方法应用于分子筛

选和性质预测的实践。 

(4) 智能实验设计与优化(4学时)。 

该部分重点探讨AI技术在实验设计优化中的实际应用，包括如何通过智能算法优化实验条件以

提高效率和精确性。通过案例分析，例如优化催化剂筛选条件的过程，学生能够直观理解智能实验

设计的优势。这部分课程通过理论讲授与实例演示，帮助学生认识智能实验在化学研究中的潜力。 
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(5) 前沿进展与趋势(4学时)。 

课程最后通过讲座与研讨的形式介绍AI化学领域的最新研究进展与未来发展趋势。邀请领域专

家分享前沿成果，并鼓励学生关注学科热点问题。这部分内容旨在激发学生的科研兴趣与创新思维，

为其学术研究提供方向。 

为增强学生对理论知识的理解与应用能力，课程结合具体实例开展教学。例如，在“分子对接

与药物设计”单元中，教师通过实例展示基于机器学习的分子对接模型构建流程，学生使用公开数

据库中的药物分子结构数据，训练一个预测分子对接自由能的模型，并讨论该模型在药物研发中的

实际应用。此外，在“反应机理的AI预测”单元中，学生学习如何利用深度学习算法预测化学反应

路径。课程选择经典反应机理(如SN2反应)作为实验对象，学生通过Python编程实现反应路径的可视

化分析。这些实例将理论知识与实际操作相结合，不仅激发了学生的学习兴趣，还显著提升了他们

解决实际问题的能力。 

3.2  教学方法与手段 

教学方法与手段是确保学生能够有效掌握相关知识和技能的关键。一、通过教师讲解向学生传

授化学信息学与AI化学的基本概念、原理和方法，这种教学方法有助于学生建立对课程内容的初步

认识和理解。利用PPT、视频等多媒体工具展示课程内容，使抽象的概念和复杂的过程更加直观易

懂，多媒体教学还能够增加课堂的趣味性和互动性。二、使用案例分析，选取典型的AI化学应用案

例，引导学生进行分析和讨论，这种方法能够帮助学生将理论知识与实际应用相结合，加深对知识

的理解和记忆。三、组织学生进行小组讨论，共同探讨问题、分享观点，这种方法有助于培养学生

的团队合作精神和沟通能力，同时促进知识的共享和交流。四、利用翻转课堂，将传统的课堂教学

模式颠倒过来，让学生在课前预习课程内容，然后在课堂上进行讨论和实践，这种方法能够激发学

生的学习主动性和积极性，提高学习效果。五、利用互联网上的在线课程、教程、论坛等资源，为

学生提供丰富的学习材料和交流平台，这些资源能够帮助学生拓展视野、深化理解，并及时解决学

习中遇到的问题。六、进行跨学科合作，与其他学科领域(如计算机科学、数学等)教师进行合作，共

同开展教学活动和科研项目，这种方法能够促进不同学科之间的融合与交流，培养学生的跨学科思

维和创新能力。 

总之，采用线上线下相结合的教学模式，充分利用现代信息技术手段，如在线教学资源等，提

高教学效果。在线下教学中，注重师生互动和小组讨论，鼓励学生提出问题并寻求解决方案。在线

上教学中，通过视频教程、在线测试等方式，帮助学生巩固所学知识。 

3.3  课程教学实例展示 

分子势能面是描述分子内部原子间相互作用的关键工具，在反应动力学研究和分子模拟中具有

重要应用。然而，传统量子化学计算在高维势能面构建中的计算成本较高，限制了其在复杂化学体

系中的应用。近年来，神经网络凭借其强大的非线性拟合能力，成为高效构建分子势能面的重要方

法，为复杂化学问题的研究提供了创新性解决方案。本案例通过指导学生利用神经网络构建分子势

能面(如图2所示)，帮助他们深入理解这一技术的核心原理及其实际应用价值。 

学生首先利用量子化学计算程序Gaussian对目标分子进行高精度计算，获取分子势能面相关数

据。这些数据包括多组不同分子几何构型(如键长、键角和二面角)及其对应的总能量值。学生在此过

程中学习如何设置计算参数，确保计算结果的精度和一致性。之后将生成的数据整理为适合机器学

习处理的格式，并对数据进行标准化处理，消除输入特征在量纲和数值范围上的差异，提高模型训

练的稳定性和效率。通过划分训练集和测试集，学生学习数据分组的基本策略，并理解评估模型泛

化能力的重要性。同时，学生利用数据可视化工具绘制能量分布图和几何参数的统计图，直观分析

数据的特性及其分布规律。 

在模型搭建阶段，学生使用深度学习框架PyTorch构建神经网络模型。输入层接收分子几何参数

数据，输出层预测对应的势能值。在设计网络结构时，学生探索并优化隐藏层的数量、每层的神经
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元个数，以及常用激活函数的适用性。此外，学生需要通过定义合适的损失函数，确保模型在训练

过程中能够有效衡量预测值与真实值的偏差。在模型训练过程中，学生采用梯度下降法优化神经网

络的权重参数，并学习常用的优化算法(如Adam或RMSprop)的应用。为避免过拟合，学生结合早停

策略监控模型的训练表现，同时利用交叉验证方法进一步评估模型的稳定性和泛化能力。训练结束

后，学生分析模型的预测结果，确保拟合的势能面具备良好的连续性与光滑性。在误差分析阶段，

学生通过对残差分布的可视化和模型预测偏差的研究，识别训练数据中可能存在的问题，例如能量

数据分布不均或样本数量不足的影响。针对这些问题，学生需尝试引入正则化项减少模型复杂度，

或通过数据增强技术(如对几何参数进行微小扰动)扩充数据集，从而进一步提升模型性能。 

最后，学生将训练好的势能面模型应用于化学反应路径的预测，验证其在复杂化学体系中的实

用性。这一过程帮助学生理解势能面模型在实际化学研究中的价值，并掌握从数据处理、模型构建

到结果应用的全流程，为未来的量子化学研究奠定了坚实基础。 

 

 

图2  基于神经网络的分子势能面构建流程 

 
3.4  考核及评价方式 

课程的平时成绩和期末考试成绩总和为100分，其中平时成绩占比0–20%，依据学生的作业完成

情况和课堂表现确定。在进行教学改革(如混合式教学)时，平时成绩比例可调整至20%–40%，教师

通过网络学习、课堂展示、线下作业的自评与互评以及线下单元测验综合评定。特别是通过组织学

生进行小组讨论与展示，评估学生的团队合作能力、沟通能力以及解决问题的能力。期末考试通常

在学期末进行，用于全面评估学生的学习成果，其形式多样，包括闭卷考试、开卷考试及项目报告

等。其中，选择项目报告的学生需完成一个与课程相关的项目，并提交详细的项目报告，内容包括

项目背景、研究方法、结果分析及结论等，以展示其实践能力和综合运用知识的水平。 

设计一致的考核标准。为了确保学生在选择不同考核方式(如答卷考试与项目报告)时成绩的公

平性，课程在评分标准的制定上进行了详细设计。答卷考试侧重于评估学生对课程核心概念和理论

知识的掌握程度，而项目报告则注重学生的实践能力与创新思维。两种考核方式均设置统一的评分

维度，具体为：知识掌握(40%)、分析能力(30%)、表达逻辑(20%)、创新性(10%)。此外，为避免不

同考核方式间可能产生的统计学差异，课程组在试行阶段对历年学生成绩进行了数据分析。结果显

示，选择答卷考试与项目报告的学生最终成绩无显著差异(P > 0.05)。这一结果表明，课程在评分标

准一致性设计上具有良好的可行性，能够确保学生成绩的客观与公平。 

3.5  课程建设运行的反馈情况 

根据学生对课程的问卷反馈结果(如图3所示)，本课程在帮助他们理解AI在化学实际应用中的效

果显著。大多数学生表示，课程内容不仅有效提升了他们对机器学习和数据科学基础知识的理解，

还加深了对相关概念的掌握，同时激发了他们对前沿领域的浓厚兴趣。课程设计注重理论与实践相
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结合，学生普遍表示，通过课程掌握了实验设计、数据记录以及分子数据处理等关键技能，尤其是

运用Python编程处理化学数据的能力得到了显著提高。在课程内容的兴趣点上，化学性质预测模型

和分子指纹与分子相似性计算等主题广受学生关注，体现了他们对前沿技术及其应用方向的浓厚兴

趣。此外，多数学生认为课程内容对未来的科研和职业发展具有积极作用，尤其是在编程和软件应

用能力的培养上。这些反馈充分说明了课程在教学内容设置和能力培养方面达到了预期目标。 

此外学生的反馈也提出了一些改进建议。例如课程可以进一步强化高阶算法的实践环节，特别

是在分子模拟和深度学习相关内容的案例分析中，增加更多具体应用的实践机会。此外，部分学生

建议课程引入更多跨学科的最新研究成果和实际应用案例，以进一步激发学习兴趣，同时拓宽视野，

帮助学生更好地理解和掌握前沿技术。 

总体来看，学生的反馈为课程的持续优化提供了宝贵依据，这些意见和建议将成为未来课程改

进的重要参考。通过不断完善教学设计，提升教学内容的深度与广度，本课程将更好地满足智能时

代对化学人才培养的需求。 

 

 

   

 
图3  课程的问卷调查结果统计 
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4  初步教学效果、不足与改进计划 
化学信息学与人工智能化学课程作为新兴的交叉学科，其教学效果体现在多个维度。一是，知

识融合创新。课程将传统的化学知识与现代信息技术、人工智能技术相结合，为学生提供了全新的

学习视角和思维方式。这种跨学科的知识融合不仅丰富了学生的知识体系，还激发了他们的创新思

维和实践能力。二是，实践能力提升。通过引入实际案例和项目式教学，学生能够亲身参与到化学

信息的处理、分析和模拟过程中，从而加深对理论知识的理解和应用。同时，课程中的实践活动也

帮助学生提高了动手能力和解决实际问题的能力。三是，就业竞争力增强。随着化学信息学和人工

智能技术的不断发展，相关领域的人才需求也在增加。通过学习该课程，学生能够掌握前沿的技术

和知识，提高自己的就业竞争力，为未来的职业发展打下坚实的基础。 

尽管如此，课程教学中仍存在一些不足之处。一是，教学内容更新滞后。由于化学信息学和人

工智能技术发展迅速，部分教学内容可能无法及时跟上最新的技术进展，导致学生所学知识与实际

应用之间存在一定差距。因此，我们需要不断关注行业动态，及时更新教学内容。二是，实践环节

不足。虽然课程中已经引入了一定的实践环节，但相对于理论教学来说，实践环节的比重仍然偏小。

这可能导致学生在实际操作和应用方面的能力相对较弱。因此，需要进一步加强实践环节的设计和

实施。三是，师资力量有待加强。本课程涉及多个学科领域，对教师的专业素养和综合能力要求较

高。目前该领域的师资力量尚显不足，高校需要通过加强师资培训和引进优秀青年人才来提升教学

质量。四是，评价体系不完善。现有的评价体系主要侧重于理论知识的考核，而对学生的实践能力、

创新能力和综合素质等方面的评价相对较少。这可能导致学生过于注重理论知识的学习，而忽视了

实践能力和综合素质的提升。因此，需要进一步完善评价体系，注重对学生全面素质的考核。 

增加实践内容的可行性。针对课程以理论授课为主的现状，未来课程规划将逐步引入课内实验，

增加实践环节，提升学生的学习效果。例如，在“分子对接”模块中，设置小型实验任务，让学生

实际操作分子对接软件(如AutoDock)进行药物靶点的对接模拟。此外，在“反应机理的AI预测”模

块中，引入基于开源工具(如RDKit)的反应路径可视化实验，使学生能够直接体验人工智能工具在化

学研究中的应用过程。通过引入课内实验，不仅能够帮助学生更好地理解理论知识，还能提升他们

的实践操作能力和科研素养。同时，实验设计将注重趣味性与前沿性结合，确保学生在实验中获得

知识与技能的双重提升。 

未来，我们将通过增加实践环节、优化教学内容、完善评价体系以及提升师资力量，逐步解决

当前存在的问题，进一步提高课程质量和学生的学习效果，从而更好地适应智能化时代对复合型人

才的需求。 

 
5  结语 

在科技飞速发展和我国高等教育数字化发展背景下，化学信息学与人工智能化学的课程建设显

得尤为重要。随着大数据、云计算、人工智能等技术的不断进步，化学领域正经历着一场前所未有

的变革。这些技术不仅极大地丰富了化学研究的手段和方法，也为化学教育带来了新的机遇和挑战。

通过化学信息学与人工智能化学的课程建设，我们旨在培养学生掌握先进的信息技术和智能分析工

具，提高他们处理复杂数据、解决实际问题的能力。同时，这些课程也致力于激发学生的创新思维，

鼓励他们将传统化学知识与现代技术相结合，探索未知的科学领域。 

在未来，我们期待本课程能够继续发展和完善，为培养更多具有国际视野、创新能力和实践技

能的化学人才做出更大的贡献。同时，我们也希望通过课程建设，能够推动天津大学化学学科的进

一步发展，促进化学与信息技术、人工智能等领域的深度融合，共同开启化学研究的新篇章。总之，

化学信息学与人工智能化学的课程建设是一个长期而艰巨的任务，需要我们不断地探索和努力，但

只要我们坚持不懈，就一定能够培养出更多优秀的化学人才，为人类的科技进步和社会发展做出更

大的贡献。 
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