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摘要：针对化工过程模拟教学过程中存在的问题，将二甲基胂酸表面络合物分子模拟引入到课堂教学中，系统论述了

分子模拟教学实施过程中的教学目标、教学内容、教学形式、课程思政、教学评价等环节，助力化工过程模拟一流课程建

设。通过对分子模拟教学实践的研究发现，微观结构的具象化、可视化能够提高学生对分子结构的认知，加深对化学反应

机理的理解。分子模拟教学拓展了课堂教学内容，培养了学生的探索性思维能力，能有效提高学生化学素质，体现了课程

高阶性。分子模拟教学运用小组汇报和讨论教学模式，使学生接触学科发展前沿，具有较强创新性。分子模拟教学对学生

学习能力和教师教学能力有较高要求，充分体现课程挑战度。
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Abstract: In response to the problems existing in the teaching process of chemical process simulation, the simulation of surface
complex molecules of dimethylarsonic acid is introduced into classroom teaching. The teaching objectives, teaching content, teaching
form,  course  ideology,  and  teaching  evaluation  in  the  implementation  process  of  molecular  simulation  teaching  are  systematically
discussed to assist in the construction of first-class courses in chemical process simulation. Through the study of molecular simulation
teaching practice, it has been found that the concretization and visualization of microstructure can improve students’ understanding of
molecular  structure  and  deepen  their  understanding  of  chemical  reaction  mechanisms.  Molecular  simulation  teaching  expands
classroom teaching content, cultivates students’ exploratory thinking ability, effectively improves their chemical quality, and reflects
the  advanced  nature  of  the  curriculum.  Molecular  simulation  teaching  utilizes  group  reporting  and  discussion  teaching  modes  to
expose  students  to  the  forefront  of  disciplinary  development  with  strong  innovation.  Molecular  simulation  teaching  has  high
requirements for students’ learning ability and teachers’ teaching ability, fully reflecting the challenge of the curriculum.
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量子力学是 20世纪人类文明发展的一个重大

飞跃。应用量子力学的规律和方法，从量子化学

这一视角研究各种化学现象的微观本质，对于培

养具有现代化学观念和技能的大学生具有不可替

代的意义。量子化学先后历经原始薛定谔方程、

基于波函数的 Hartree-Fock方程、密度泛函理论

（density functional theory，DFT）（1998年诺贝尔化

学奖）和 Kohn-Sham方程的不断演进和完善，为现

代化学研究奠定了物质结构基础，引发了一系列

划时代的科学发现与技术发明。其中，将量子化
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学计算应用于污染物在矿物表面的配位机制是其

重要应用之一。通过量子化学计算，可以建立一

些与表面配合物相似的分子团簇，计算出这些分

子团簇的理论谱图，通过与实验谱图对比，获取

结构信息[1–5]。

使用密度泛函理论计算二甲基胂酸在氧化铁

簇上的表面吸附，有助于对反应结合机制的理

解。在中性、微碱性条件下二甲基胂酸带负电，

在酸性条件下二甲基胂酸被质子化。但是，在两

种条件下的二甲基胂酸双齿双核表面络合物吉布

斯自由能均小于单齿单核表面络合物吉布斯自由

能。因此，在中碱性和酸性条件下，二甲基胂酸

双齿双核表面络合物均为优势构型。然而，有研

究发现单齿络合物转化为双齿络合物需要较高的

活化能垒，而外球络合物转化为单齿络合物的活

化能垒较低。因此，单齿络合物不易向双齿络合

物转化，这使得在实验中可观察到二甲基胂酸单

齿单核构型为优势表面络合物[6–10]。

化工过程模拟课程的开设仍然存在教学内容

更新缓慢，不能呼应国家发展战略需求和人才培

养需求的问题。将二甲基胂酸在铁氧化物晶面吸

附过程的分子模拟教学引入课堂，对于提高学科

发展前沿关注度，注重科研人才的培养，加强与

其他课程的关联性起到重要的作用，极大改善化

工过程模拟课程存在的问题[11–15]。随着社会经济

的快速发展，重金属污染问题尤为严重，土壤中

铬（Cr）、镉（Cd）、铅（Pd）、铜（Cu）、锌（Zn）、砷

（As）和汞（Hg）污染情况较为严重。本文以二甲基

胂酸化合物为实验教学对象，有利于贯彻“绿水

青山就是金山银山”指导思想，引起师生对生态

环境保护的重视，推动构建美丽中国。 

1    表面络合物分子模拟教学“两性一度”
剖析
 

1.1    表面络合物分子模拟教学高阶性

表面络合物分子模拟教学高阶性体现在应用

现代晶体结构知识、有机物结构知识与表面络合

物分子模拟计算能力紧密结合。培养学生面对复杂

污染物吸附体系微观机制的探索和研究能力，掌

握由科学假设出发、经由严密论证获得科学结论

的研究型高级思维模式，并在晶体结构和有机物

结构基础上，分析和讨论晶体表面有机胂酸表面

络合作用，锤炼严谨细致和勇于探索创新的思维。

在晶体结构知识教学中，往往存在学生由于

知识掌握不全面或结构抽象导致理解不深入等问

题，对晶体结构学习存在困难。因此，应用深入

化、可视化的分子模拟教学对学生理解和思维能

力的提升显得尤为重要。部分学生习惯性地把晶

体定义为“复杂、混乱”，实际上，晶体具有规

则性、均匀性、周期性、对称性的特点，这也是

其与非晶体在本质上的差别。目前，已知的铁氧

化物有 16种，这里以最常见的针铁矿、赤铁矿、

水铁矿和磁铁矿为例对其晶体结构进行概括。铁

氧化物由铁原子和氧原子紧密堆积而成，针铁

矿、水铁矿和赤铁矿是 α型六方紧密堆积，其中

针铁矿属于斜方晶系，水铁矿和赤铁矿属于六方

晶系，磁铁矿是 γ型立方紧密堆积，属于等轴晶系。

在有机物结构知识教学中，把结构与性质相

统一的思想作为教学的核心思想。在涉及有机化

学的教学过程中发现学生通常对反应物、生成

物、反应条件等组成要素并不理解，仅仅通过死

记硬背的方式去记住。部分学生可以进一步延伸

到官能团的性质上，但更进一步延伸到化学键和

电子云密度就少之又少。以二甲基胂酸−铁氧化物

双齿双核吸附构型为例，通过量子化学计算可以

得到二甲基胂酸在铁氧化物表面所形成络合物的

分子结构，如图 1所示。根据 DFT理论计算，

As—O1 的键长为 0.168 3 nm，As—O2 的键长为

0.169 8 nm，Fe1—O2 的键长为 0.196 5 nm，Fe2—O1

的键长为 0.205 8 nm，O1—As—O2 键角为 113.3°，
C1—As—C2 键角为 35.2°。通过计算结果可以推

测，二甲基胂酸由于 As上连有一个羟基，在与铁

氧化物发生络合时由于电子云分布不均而形成的

As—O键长存在 0.001 5 nm的微小差异。因此，

发展和应用分子模拟到教学中，对提升学生认识

结构和解决思维障碍起着积极作用。 

1.2    表面络合物分子模拟教学创新性

创新性的“新”表现在表面络合物分子模拟

教学能够充分体现科学研究前沿性和时代性。在

表面络合作用研究和讨论中，使用 DFT计算二甲

基胂酸在铁氧化物上的吸附构型，在单齿络合物

形成的情况下，由于铁氧化物的体积大，体系中

甲基不易靠近 As原子，导致电荷分布不均，有利

于单齿络合物的形成。在双齿络合物形成的情况

下，体系中形成两个 As—O—Fe键，As与 Fe的

原子数目比为 1:2，此时能够更好地保持 As的氧
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化状态，从另一个角度说明了双齿络合物的稳定

性。另有研究表明，体系中形成热力学稳定的双

齿络合物与二甲基胂酸分子结构密切相关。无机

砷、苯基取代、甲基取代与铁氧化物形成的络合

物分别存在双齿和单齿络合物共存、单齿络合

物、双齿络合物等不同的优势构型。考察几何优

化后的键矩以及原子间距离发现，外球络合物和

单齿双核络合物因受色散的影响，As—Fe的原子

间距离在 0.04~0.1 nm之间变化。经过色散校正后

的 As—Fe原子间距离为 0.33 nm，同双齿双核构

型的络合物测量值在 0.329~0.332 nm，说明双齿双

核构型为优势构型。
 
 

(a) 二甲基胂酸−铁氧化物
双齿双核构型

(b) 二甲基胂酸−铁氧化物
单齿单核构型

图 1    DFT计算分子结构图
 
 

1.3    表面络合物分子模拟教学挑战度

有关微观层面探究这类课程，其抽象性和逻

辑性对学生来说难度较大，学生的学习能力也参

差有别，极大地增加了实现课程高阶性目标的难

度。分子模拟立足于先进的量子力学，Material
Studio是量子化学计算软件，因其算法先进、操作

方便、运算速度快，在环境化学和材料化工等领

域应用广泛。本文以 Material  Studio中 CASTEP
模块为载体，通过 Chemcraft软件实现 Material
Studio输入文件的可视化。使用 Material Studio软

件创建二甲基胂酸在铁氧化物表面的吸附模型，

对二甲基胂酸−铁氧化物表面络合物进行全优化。

DFT理论计算反应微观作用机制，帮助学生以最

小单元为基础深入理解反应机理，在很大程度上

提高学生学习的主观能动性和积极性。

传统教学中，在有限的时间内，教师对涉及

难点的理论或构型难以深入分析和引导。在分子模

拟的帮助下，教师能够合理分配及优化教学时间

和内容。以分子模拟二甲基胂酸在铁氧化物上形成

的表面络合物为例，教师可以通过分子模拟软件

展示二甲基胂酸以及铁氧化物的结构，发布课前

预习和学生能独自完成的任务，使学生对教学内容

有初步的认识。教师在课中和课后设计灵活的课

程内容，包括启发式教学、小组讨论探究等教学形

式，在形成轻松课堂氛围的同时考察和巩固学生

学习效果。通过课程交叉融合，一方面提高教学

内容的高阶性和创新性；另一方面以课程交叉融

合为手段，提高教学挑战度，全面实施课程改革。 

2    二甲基胂酸表面络合物分子模拟教学实

施方案
 

2.1    明确教学目标

根据“核心素养”课程目标要求下的教学目

标，在设计二甲基胂酸表面络合物分子模拟教学

目标时要围绕“知识技能、数学思考、问题解

决、情感态度”这 4个方面构建。

1） 知识技能

在教学过程中利用分子模拟技术能够使学生

正确掌握二甲基胂酸与铁氧化物的分子和晶体结

构及探究二甲基胂酸在铁氧化物上的吸附构型。

2） 数学思考

微观层面的变化具有抽象性和逻辑性，因

此，在教学过程中注重培养学生数学建模能力，

利用分子模拟软件正确构建分子结构，激发学生
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创新实践能力。

3） 问题解决

将所学的知识运用于实践，在发挥知识作用

的同时发展能力。如分子模拟的二甲基胂酸在铁

氧化物上的表面结构在实际解决有机胂污染研究

中的作用。

4） 情感态度

感受化学微观世界的趣味性，发展探索性思

维，帮助培养学生自主学习、合作探究学习、创

新学习的能力。 

2.2    凝练教学内容

首先，构建并优化铁氧化物晶胞。铁氧化物

以选取 Fe2O3 为例。点击根目录创建一个新的文

件夹并重命名为 Fe2O3（铁氧化物）。右击新建的文

件夹，选择 Import，在弹出的对话框里，依次定

位到 Structures（结构）、  Metals（金属）、Metals-
oxides（金属氧化物 ）、  Fe2O3.mis（铁氧化物晶

体），点击打开，将数据库中的 Fe2O3 晶胞结构导

入操作页面上。由于导入的 Fe2O3 晶胞结构不够

精确，所以需对导入的晶胞结构进行结构

优化，点击 CASTEP的下拉扩展按钮，选择

Calculation（ 计 算 ） ， 在 弹 出 的 对 话 框 中 ， 将

Task（任务 ）从 Energy（能量 ）调整为 Genometry
Optimization（结构优化），Quality从默认 Medium
调整为 Fine，点击 Run按钮，对晶胞结构进行结

构 优 化 。 优 化 前 Fe — O键 长 为 0.208  7  nm，

Fe—Fe键长为 0.2881 nm；优化后 Fe—O键长为

0.202 9 nm，Fe—Fe键长为 0.250 1 nm，如图 2所示。

其次，构建并优化二甲基胂酸分子。点击

根目录创建一个新的文件夹并重命名为 C2H7AsO2

（二甲基胂酸）。CASTEP只能对周期性体系进行

计算，所以首先要把分子放到晶格中添加周期

性后，再对分子进行结构优化。从菜单栏中依次

选择 Build  （创建 ）、 Crystals  （晶体 ）、  Build
Crystals（创建晶体 ），在新的对话框里，选择

Lattice Parameters（晶格参数） 选项卡，将晶胞的长

宽高值均设为 8，点击 Build按钮，创建一个边长

为 8的正方体晶格。利用菜单栏的画图工具在新

的 3D页面绘制出一个 C2H7AsO2 分子，绘制完成

后选中 C2H7AsO2 分子，点击菜单栏中的 CLEAN
按钮，对创建分子的结构进行初步的优化。

接着选中初步优化后的 C2H7AsO2 分子将其复

制粘贴到创建好的晶格中。点击 CASTEP的下拉

扩展按钮，选择 Calculation（计算），在新弹出的

对话框中，将 Task（任务）从 Energy（能量）调整为

Genometry Optimization（结构优化），点击 Run按

钮，对分子结构进行结构优化。得到 As—C键长

为 0.198 0 nm，As—O键长 0.195 0 nm，As＝O键

长为 0.194 9 nm，如图 3所示。
 
 

铁原子

氧原子

铁原子

氧原子

(a) 铁氧化物优化前结构

(b) 铁氧化物优化后结构

0.288 1
0.208 7

0.202 9

0.250 1

图 2    铁氧化物结构（单位：nm）
 
 

氧原子

砷原子

碳原子

氢原子

0.194 9

0.198 0

0.195 0

图 3    优化后 C2H7AsO2（二甲基胂酸）

模型结构（单位：nm）
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最后，构建二甲基胂酸在铁氧化物表面的吸

附模型。点击根目录创建一个新的文件夹并重命

名为“C2H7AsO2  on  Fe2O3”。将结构优化好的

Fe2O3 表面结构文档复制粘贴到新建的文件夹下，

把优化好的 C2H7AsO2 分子吸附到优化好 Fe2O3 表

面。最后需要对新建立的吸附体系进行结构优

化，点击 CASTEP的下拉扩展按钮，选择 Calcula-
tion（计算），在新的对话框中，将 Task（任务）从

Energy（能量）调整为 Genometry optimization（结构

优化），点击 Run按钮，计算完成保存后，关闭对

话框。得到优化后的 C2H7AsO2 在 Fe2O3 表面的

吸附模型。根据键长数据观察比较得到，吸附后

的 Fe—O1 键距离为 0.196 5 nm；As—O1 键距离由

吸附前 0.194 9  nm，变为吸附后的 0.168 3  nm，

As—O2 键距离在吸附前后均为 0.195 0 nm，如

图 4所示。 

2.3    创新教学形式

教学过程中充分利用小组汇报作为主要教学

形式，此种教学形式在有效促进学生分析、创

造、思辨等能力的同时，培养了学生团结协

作、严谨自信的优秀品质，进一步融合课程思政

要素。

二甲基胂酸在铁氧化物上表面络合物的分子

模拟课程结束后，学生 3~4人为一个小组，分组

完成一个课程项目。利用分子模拟对铁氧化物结

构的探究，或对利用分子模拟开展研究的相关文

献进行汇报总结。每个小组在开展本组课题研究

前，构思设计好大纲，并与老师讨论所选课题的

合理性与科学性后，可正式开展研究。在课题设

想提出后，学生查阅文献并进行总结，写出开题

报告，定期与教师汇报交流研究进展，如果在研

究过程中遇到难以解决的问题及时与小组成员和

教师进行探讨，寻找解决方案。最后每个小组需

提交课程论文一篇，同时把研究的课题内容做成

PPT，小组每个成员对负责的部分进行课题汇报，

每组汇报时间为 8~10 min。 

2.4    融合课程思政

以“立德树人”为根本目标，在教学设计时

深入挖掘分子模拟课程中所蕴含的思想教育价

值。通过课程设计，加强学生分享合作的能力，

增强学生信心和文化自信，提高学生批判能力，

注重培养学生的探究能力，培育坚强严谨的性格

和服务社会的专业情怀。

 

氧原子

砷原子

铁原子

氢原子

(a) 优化后 C2H7AsO2 (二甲基胂酸) 在
Fe2O3 表面上吸附结构

(b) 吸附模型的侧视图

(c) 吸附模型的俯视图

0.168 3

0.195 0

O1

O2

O1
0.196 5

图 4    C2H7AsO2 （二甲基胂酸）在 Fe2O3 表面上

吸附结构（单位：nm）
 

1） 在分子模拟教学中融入分享合作教育

合作与分享学习会使学生对学习有浓厚兴

趣，明确自己是学习的主人，在合作中学会与他

人分享成功、体验收获、获得进步。对于像分子

模拟这类使用难度较高的软件，学生在学习使用
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软件完成教师发布的任务时，由于存在知识面有

限，探索应用能力发展不够完全等问题，因此，

在学习过程中与他人交流思路，分享心得，会有

效帮助学生完善并明确解决分子模拟难点的思

路。学生之间的分享合作学习，一方面能够激励

学生对分子模拟的探索；另一方面推动了学生善

于发现问题、提出问题，能在合作中创造性解决

问题的能力。

2） 在分子模拟教学中融入文化自信教育

当今中国，正处在国内国外各种思潮碰撞的

重要时期，在接受国外优秀文化的同时对本民族

优秀文化的学习和传承同样重要。早在 20世纪

50年代，我国著名科学家唐敖庆先生开创了中国

理论化学的先河，被称为“中国量子化学之

父”。唐敖庆先生带领一众科学家对前沿的量子

化学领域展开了研究，先后完善建立了配位场理

论、分子轨道图形理论、高分子反应统计理论、

原子簇化合物结构规则，为量子化学研究奠定了

基础。通过课堂教学引入老一辈科学家的故事使

青年学生从他们身上汲取中国力量，这种力量不

论是在学习还是生活中都将焕发生机与活力。

3） 在分子模拟教学中融入批判思维教育

高等教育机构必须教育学生，使他们能够批

判地思考和分析问题。分子模拟在计算过程中存

在需要学生具有辩证看待理论与实际问题的能

力。如模拟过程中，一些参数需要手动进行输

入，课程教材中虽然对这些参数给出了具体数

值，然而在实际模拟情况下，所用参数的数值往

往与教材中的参数有出入，这就需要学生在不断

地实践过程中引发自身的思考并发现解决问题的

最优解，而不是盲目跟随教材内容。大多数学生

在学习过程中，几乎很难自发进行批判的思考，

因此，这就需要教师在教学过程中适度的引导。

4） 在分子模拟教学中融入坚强严谨教育

困难是人生中的常客，当对新事物进行学习

探索时，困难就会出现。分子模拟的学习也是

如此，Material Studio是一个具有很多程序模块的

理论计算软件，以本文使用的 CASTEP程序模块

为例，在对二甲基胂酸及铁氧化物结构进行优

化时，有的学生为得到优化的分子模型，反复调

整计算精度、晶格优化等需要设定的参数，在

完成学习目标的同时磨炼了坚韧不拔、严谨细致

的性格，培养了做事有始有终、坚持到底的良好

习惯。 

2.5    优化教学评价和实施效果

在教学过程中优化教学评价，依据评价体系

中多元评价主体的理念，根据学生、同行教师在

教学活动中各自的角色和优势，借助观察法、访

谈法和问卷调研对教学进行评价。通过实施课前

评教问卷发放、课后访谈座谈、定期公开课集体

观摩等方法，促进教与学的信息反馈，帮助教师

把握课程结构，进行教学优化。

针对学校参加化工过程模拟课程学习的 60名

大学三年级学生及 8名同行教师发放了 5轮课前

评教问卷，再进行数据清理，消除异常值、缺失

值等对结果有不利影响的信息，确保样本的代表

性和调查的稳定性。根据反馈，分子模拟对化工

过程模拟课程“两性一度”提升较明显，如

表 1所示。问卷结果显示，在提升化工过程模拟

课程“两性一度”关键指标方面，学生及同行教

师认为提升很明显的比例均超过 75%，最高达到

80.3%。绝大部分学生及同行教师均认为将二甲基

胂酸表面络合物分子模拟融入化工过程模拟课程

教学，能够显著提高教学效果，促进课程面向创

新前沿，开阔学生视野，促进学生对先进技术工

具的掌握和运用。
 
 

表 1    分子模拟教学评价及实施效果
 

评价类别 教学实施效果
选择占比/%

很明显 比较明显 一般 没有

高阶性 对课程高阶性提升效果如何 77.8 19.7 2.5 0
创新性 对课程创新性提升效果如何 80.3 16.0 3.7 0
调整度 对课程挑战度提升效果如何 75.1 19.7 6.2 0

 

通过分子模拟教学，学生空间想象能力、逻

辑性、分子结构建模能力有大幅提高，学生对课

程知识基本了然于心。在负向反馈方面，部分学

生认为课堂教学需要进一步提高简洁性与紧凑

性，及时了解学生对知识的掌握程度，针对出现

的不同问题进一步思考和设计解决方案，提高学

生学习效果。经过不断的教学评价和反思，帮助

教师灵活调整教学策略，充分整合利用教学素材

　第 5期 陈素霞，等：表面络合物分子模拟实验教学设计 · 45 ·  



和教学资源，对课程设计和教学方法进行深入思

考，营造良好的课堂氛围。 

3    结束语

本文利用 Material  Studio软件中 CASTEP模

块对二甲基胂酸在铁氧化物上形成表面络合物的

结构开展研究教学。分子模拟课程作为一种具有

创新性的课程，其知识的前沿性与时代性培养学

生更高层次的探索思维，在普通课程的基础上对

学生的思维与能力进行拔高。由于分子模拟综合

多门学科内容，因此，在学习时存在一定难度，

需要学生“跳一跳”才能够到。在教学过程中建

立以“知识技能、数学思考、问题解决、情感态

度”为基础的教学目标，以实践与理论结合的形

式深化学生对模型构建并优化的过程理解，通过

小组汇报的形式巩固知识内化，提升学生合作探

究能力。课程构建充分考虑了思政要素，从分享

合作、文化自信、批判思维、坚强严谨 4个模块

培养学生的良好习惯和学习能力。课后反馈过程

中，充分发挥了学生与同行教师的评价作用，及

时发现教学中存在的不足，有效达到教师“教”

与学生“学”的有机统一。
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