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摘要：结构化学在大学化学专业本科教育中属于理论性和抽象性较强的课程，因此适合运用“翻转课堂”创新教学

手段加强学生的学习效果。我们围绕结构化学课程中的两个重难点和知识点，即“一维势箱理论”和“休克尔分子

轨道(HMO)理论”进行了“一维势箱和HMO法用于烯烃离域电子处理”翻转课堂教学设计，详细介绍了该教学设计

的具体内容并分析了学生在课堂中的表现。我们认为该翻转课堂教学不但加强了学生对量子力学基本原理的理解，

更有助于提高学生从结构化学基本原理出发进行分析和解决问题的能力，并培养了学生的辩证思维能力、语言表达

能力和团体合作意识。 
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Abstract:  In the article, we presented an instructional design of “Particle in One-Dimensional Box Theory” and “HMO 

Theory” application based on flipped classroom teaching. The students are instructed to use both “Particle in One-

Dimensional Box Theory” and “HMO Theory” to solve the electronic structure of olefins and enhance their 

understanding of quantum mechanics theory via comparison of “Particle in One-Dimensional Box Theory” and “HMO 

Theory”. 
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“翻转课堂”(flipped classroom)教学方法起源于 20 世纪 90 年代[1,2]，其主要特点是教师提供以

视频为主的学习资源供学生课前学习，在课堂上完成练习或实验并与教师答疑、探讨和互动[3]的一

种教学方法。得益于信息技术的迅猛发展，在最近的十年中“翻转课堂”已成为教学方法创新的重

要手段和前沿热点。我们注意到近年来我国国内大学化学教育中已经有不少“翻转课堂”教学法的

应用被报道，尤其是在无机化学、有机化学、分析化学、物理化学等本科化学教育主干课程中[4–7]。
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但在同为本科化学专业主干课程——结构化学中，运用“翻转课堂”的例子尚未见于国内学术期刊。

我们认为其原因在于结构化学课程的特殊性。结构化学属于理论化学，是化学科学从经验科学向理

论科学转变的重要工具。因此结构化学所学知识点均较为抽象且理论性较强，对学生数理基础要求

比较高，学生课前自学难度必然较大[8,9]。同时我们也发现结构化学理论性较强的特点也恰恰正是应

当积极尝试“翻转课堂”等教学创新手段的原因。相比较而言，结构化学所学内容要求学生深入理

解和融会贯通，而非生硬地背诵和记忆。而在传统课堂教学模式中，学生习惯于“听”和“记”，

容易忽视更重要的“理解”，用俗语说就是“上课不用脑子”，在学习结构化学时往往事倍功半。

通过“翻转课堂”教学方法可以督促学生尽最大努力去理解而非仅仅背诵知识，再通过课堂上的师

生探讨进行“催化”，引导学生积极思考，可极大地加强学生对结构化学知识的消化，起到事半功

倍之效。本文作者从事结构化学教学多年，近几年来我们积极开展“翻转课堂”的教学实践，用于

结构化学教学中。现通过一个范例介绍我们取得的一些成果和积累的经验。 

 

1  教学平台和教学内容 
1.1  教学平台：华中师范大学云课堂 

翻转课堂教学法最大的特点是利用信息技术灵活地开展教学。信息化教学平台是翻转课堂教学

模式的主要工具，在教学过程中起着至关重要的作用。我们选择的教学平台是华中师范大学国家数

字化学习工程技术研究中心开发的云课堂平台(http://spoc.ccnu.edu.cn/starmoocHomepage)。华中师范

大学云课堂平台以云计算、大数据为基础，依据现代教学理论，以课程教、学、管理为核心要素，

面向全校师生，将校园物理课堂与云端虚拟课堂有机结合。实现校园空间、院系空间、教师空间、

学生空间和课程空间的有效链接[10]。 

华中师范大学云课堂平台提供的核心功能包括面向教师的教学课程管理、授课内容、课前学习

指导、练习布置、实践活动、个性化指导、教学分析等服务，以及面向学生的在线课程学习、基于

MOOC 的拓展学习、提交练习、社区交流、学习反馈、个性化学习分析等。上述功能完全满足开展

翻转课堂教学的需要。 

值得一提的是，考虑到我国国情和本校大学生学习特点，我们在实施结构化学翻转课堂教学时

利用云课堂平台发布了多种类的多媒体学习资料。常见的翻转课堂以视频方式向学生发布课前学习

资料，通常是带有教师实时讲解音频的 PPT 讲义演示或精心录制的教学片等。但这种方式要求学生

具备较好的条件，比如至少需要台式计算机或便携式计算机。尽管当前智能手机功能已经可以支持

视频播放，但屏幕较小易对眼睛造成伤害。我国目前仍有相当一部分大学生家庭经济条件较差，负

担计算机有一定困难。此外和国外大学生通常住单人间不同，我国大学生通常居住在多人间宿舍。

本校不少学生因在宿舍内学习易受他人干扰喜欢在自习教室或图书馆进行学习，同样不适合使用计

算机，尤其是需要播放音频的时候。考虑到上述情况，我们利用云课堂平台发布了包含同样内容的

两种学习资料供学生灵活选用：一种是约 45 min 的带教师讲解音频的 PPT 讲义演示视频，一种是带

文字解说的 PPT 格式讲义，后者可以打印到纸上供学生随时随地学习。 

1.2  教学内容：一维势箱和休克尔分子轨道理论 

由于课时数有限、大学生课业压力大、课外活动多等因素限制，我们没有急于将翻转课堂教学

模式用于结构化学全部教学内容。我们从结构化学中选取了两个重难点进行翻转课堂教学的初期实

践：一维势箱理论和休克尔分子轨道理论分别应用于丁二烯体系。 

一维势箱理论假设微观粒子在一个长度为 l 的一维势阱中运动，即当一维坐标 x ≤ 0 和 x ≥ l 时

势能无穷大，当 0 < x < l 时，势能为 0。一维势箱体系的特点是，此时定态薛定谔方程中势能项

为 0，只剩动能项，因此该方程求解较为简单，运用基本的高等代数知识即可求出完全解[11,12]。 
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休克尔分子轨道理论，简称 HMO 法，即建立在有机共轭分子离域电子的单电子薛定谔方程的

基础上。由于分子中的电子同时受核的吸引和其他电子的排斥作用，势能函数复杂且不可忽略，因

此其单电子薛定谔方程无法通过解析求解微分方程的方法求解，而是使用变分法求解。在实际使用

线性变分法求解共轭分子离域电子轨道时，需要计算库仑积分、交换积分和重叠积分，计算量较大。

休克尔分子轨道理论是对库仑积分和交换积分进行简单的参数化近似，同时忽略重叠积分，从而显

著降低计算量，但也不可避免地引入误差[11,12]。 

上述两个理论涉及高等代数计算，且公式推导较多，根据我们的教学经验，一般化学专业的学

生学起来相对较为吃力。更有不少学生记住相关公式和计算方法后，对基本原理却不求甚解，知其

然而不知其所以然。有趣的是，结构化学教科书(如周公度先生编写的《结构化学基础》[11])往往将上

述两种理论均用于丁二烯离域电子的量子力学处理，但未见有将两个不同理论对同一体系的处理结

果进行比较。我们认为这样的对比恰恰能起到融会贯通的作用，因此我们基于对比一维势箱和休克

尔分子轨道两种不同理论分别用于烯烃体系所得结果设计了一次翻转课堂教学，目的不但在于巩固

学生对两种理论的掌握，更在于帮助学生加深对量子力学基本原理的理解。 

 

2  翻转课堂教学设计与实践 
我们的“一维势箱和 HMO 法用于烯烃离域电子处理”翻转课堂教学设计的主要思路是，在先

导课程一维势箱理论和 HMO 理论教学完成后，让学生根据学习资料在课前自学两种理论分别用于

计算丁二烯基态离域电子波函数及离域电子电荷的例题，随后完成练习题和思考题并分小组进行研

讨，最后在课堂上发表研讨结果，具体流程详见图 1。下面我们分四个阶段详细描述教学设计，并分

析学生在学习中的表现。 

 

 
图 1  一维势箱和 HMO 法用于烯烃离域电子处理的“翻转课堂”教学设计流程图 
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2.1  课前自习资料 

根据“一维势箱和 HMO 法用于烯烃离域电子处理”翻转课堂教学设计，学生须首先在课前自

习用两种理论方法计算丁二烯基态离域电子波函数及离域电子电荷，试分别用一维势箱和 HMO 法

计算丁二烯基态分子所有占据共轭轨道，并据此计算每个碳原子所带的离域电子电荷。 

例题解答：丁二烯结构如图 2 所示。 
 

 
图 2  1,3-丁二烯结构 

 

一维势箱解法：设丁二烯总长度为 L，4 个碳原子均分该长度，所以第 1 个碳原子的长度范

围为 0–0.25L，第 2 个碳原子的长度范围应为 0.25L–0.5L，第 3 个碳原子的长度范围为 0.5L–0.75L，第

4 个碳原子的长度范围为 0.75L–1L。 

一共 4 个离域电子，分别双占据第 1 和第 2 两个波函数。已知一维势箱波函数为： 

1 2

2 2 2
sin sin

x x

L L L L

   ；                                  (1) 

第一个碳原子所带离域电子电荷即求取以下定积分： 
0.25 0.25

2 2

1 1 2

0 0

2 d 2 d
L L

x x                                                     (2) 

将式(1)带入计算，可得 1 0.7  ，同理计算可得 2 3 1.3   ， 4 0.7  。 

HMO 法：设库仑积分为 α，交换积分为 β，能量为 E。设
E

x




  

则有休克尔行列式应为： 

1 0 0

1 1 0
0

0 1 1

0 0 1

x

x

x

x

                (3) 

展开得
4 23 1 0x x   ，解得： 

1 11.618 1.618x E      

2 20.618 0.618x E      

3 30.618 0.618x E      

4 41.618 1.618x E      

一共 4 个离域电子，分别双占据第 1 和第 2 两个能级(即每个对应波函数填 2 个电子)。其波函

数可将能量代入久期方程组解得： 

1 1 2 3 40.372 0.602 0.602 0.372          (4) 

2 1 2 3 40.602 0.372 0.372 0.602          (5) 
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其中 1 、 2 、 3 、 4 为相应碳原子用于形成离域轨道的原子轨道。 

因此离域电子电荷应为： 
2

i k ki
k

n c                                     (6) 

其中 i 为原子编号，k 为离域轨道编号，n 为占据数，c 为原子轨道系数。 

代入式(4)、(5)中的原子轨道系数，可得 1 2 3 4 1.0       。 

2.2  课前完成练习和思考题 

在学习完例题后，学生应当通过对例题“丁二烯基态计算”解题思路的理解将解答推广到其他

烯烃体系，从而培养学生融会贯通、举一反三的学习能力。亦即学生需要在课前完成以下练习题。 

试分别用一维势箱和 HMO 法计算丁二烯第一激发态(轨道 1 双占据，轨道 2 和 3 均单占据)、丁

二烯一价阴离子、丁二烯一价阳离子、烯丙基自由基基态分子的所有占据共轭轨道，并据此计算每

个烯烃分子中各个碳原子所带离域电子电荷。 

解答思路与前述例题相同，答案如表 1 所示。 

 

表 1  一维势箱和 HMO 法计算共轭烯烃中各个碳原子所带离域电子电荷所得结果 

共轭烯烃 一维势箱法 HMO 法 

丁二烯第一激发态 
  

丁二烯一价阴离子 
  

丁二烯一价阳离子 
  

烯丙基自由基基态分子 
  

 

如果说上述计算题的作用是帮助学生巩固对一维势箱和 HMO 法两个知识点的掌握，那么思考

题的作用则在于升华学生对上述知识点背后的量子力学基本原理的理解。思考题如下。 

讨论一维势箱和 HMO 法两种理论给出的轨道和电子分布的相似性和区别，并结合已学知识判

断哪种理论的结果应该更合理。该题为开放性思考题，不设标准答案，课堂研讨后教师公布参考答

案。参考答案和学生解答分析见 2.4 节。 

2.3  课前分组研讨 

按照教学设计，练习和思考题应由学生在课前自习例题后完成。但该知识点理论性强，要求有

一定的数理基础。可以想见部分学生独立完成确有难度，因此我们设计了课前分组研讨环节。分组

方式可以是自由组合，也可以由教师指定，保证每组都有学习能力相对较强的学生即可。每组人数

以 4–6 人为宜。研讨时间安排在课余时间，具体时间和地点各小组自行安排，但小组成员应全体出

席。在分组讨论时各小组成员就例题、练习的解答和思考题进行交流，自由发表意见。在这个过程

中学习能力较强的同学可以指导不会的同学，或者大家通过讨论解决共同的难题。其效果应当是最

后该小组所有同学对上述问题的理解达到同一个水平。最后在课堂教学中分组发表研讨结果。 
2.4  课堂教学 

在最后的课堂教学阶段，各小组代表轮流汇报研讨结果。科学生动地展示研究成果和过程是化

学家的重要素养和能力[13]。汇报应围绕下列要点展开：(1) 对一维势箱理论和 HMO 理论的理解；
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(2) 对例题解答的理解或疑问；(3) 练习题解答过程；(4) 思考题的回答。小组代表可由各小组推选

或由教师抽点。其中思考题为开放性问题，对思考题的回答是学生融会贯通学习成果的重要体现。

现将我们在教学实践中整理的典型学生思考题回答列举如下。 

学生回答例 1：一维势箱的计算结果应当更加合理。因为一维势箱理论和 HMO 法都是通过求解

薛定谔方程给出丁二烯离域电子波函数。在求解薛定谔方程时一维势箱理论是通过解析求解二阶微

分方程给出的完全解，没有引入近似。而 HMO 法则是采用线性变分法近似求解薛定谔方程，并且

为了节省计算量对库仑积分和交换积分直接用近似参数取代并完全忽略重叠积分。两重近似必然影

响计算结果的准确性，因此一维势箱所得结果更加合理。 

上述结论基本上是错误的，尽管其对 HMO 法的分析基本合理。其问题在于一维势箱理论虽然

在求解薛定谔方程时无需引入任何近似，但其薛定谔方程中的哈密顿算符完全舍去了势能项。亦即

决定分子中的电子结构的核-电吸引项、电-电排斥项均被完全忽略。所以一维势箱的近似是在构建

哈密顿算符时就已引入，且与真实情况相去甚远。所以一维势箱理论的求解也有较大误差。 

学生回答例 2：HMO 法的计算难度显著大于一维势箱理论，从一份耕耘一份收获的角度来看

HMO 法的结果也更合理。该结论基本正确，推理简陋但却朴素地揭示了量子力学计算的特点。多电

子分子或原子体系势能项较复杂，其薛定谔方程求解难度极大，必须引入近似。而引入近似愈多，

往往计算愈简单，同时计算结果的准确性也往往愈差。 

学生回答例 3：一维势箱和 HMO 法在计算丁二烯离域电子波函数时均引入了近似，所以结果都

不准确。该回答可谓半对半错。诚然一维势箱在构造哈密顿算符以及 HMO 法在求解薛定谔方程时

都引入了近似，必然导致计算结果存在误差。但近似的引入并不代表所得结果必然一无是处。比如

一维势箱理论可以定性地解释离域效应[12]，HMO 法可以定性预测共轭分子亲核亲电反应位点。比

较两者的准确度要看两者引入近似的合理性。 

参考答案：首先应当注意到一维势箱和 HMO 均基于量子力学基本原理，通过求解薛定谔方程

给出烯烃中电子的运动规律，即波函数。但是比较一维势箱和 HMO 法的计算结果我们可以发现两

者之间总是存在一定差别。如前所述，一维势箱理论完全忽略核-电吸引项、电-电排斥项，相对较不

合理，其计算结果准确度较低。而 HMO 法虽然在求解薛定谔方程时对各类积分进行了粗糙的参数

化以降低计算量，但其哈密顿算符基本合理，参数化对结果造成的影响也有限。所以 HMO 法计算

结果应当更加准确。该结论在有机化学实验中也得到了验证。按照一维势箱计算结果，丁二烯两端

碳原子所带电子较少、电性较正，而中间两个碳原子所带电子较多、电性较负。因此 HBr 与 1,3-丁

二烯加成时质子应总是进攻带负电的中间两个碳原子，Br 负离子应总是进攻带正电的两端碳原子。

最后生成 CH2Br―CH2―CH＝CH2。而按照 HMO 法计算结果，1,3-丁二烯 4 个碳原子分摊电子数相

等，总体均不带电。结合自由价计算结果[12]，1,3-丁二烯两端碳原子更易参与反应。在结构化学的前

修课程有机化学[14]中已经详细描述了 1,3-丁二烯参与加成反应的反应产物。HBr 与 1,3-丁二烯加成

主要得到 CH2Br―CH＝CH―CH3 (1,4 加成)，显然与一维势箱计算结果不符，与 HMO 法计算结果

较为相符。 

2.5  考核方式标准 

对学生学习效果的考核依据主要来自于课堂教学过程中的汇报环节。受课堂时间限制，当然不

可能每个学生都进行汇报。因此每个小组代表汇报取得的成绩即为小组全体成员的分数。这种设计

的合理性在于通过充分的课前研讨，小组内每个学生对知识的掌握和理解应该已经达到同一水平。

如果担心部分学生滥竽充数，教师可以在抽点小组代表时有意选取平时成绩较差的学生做汇报。如

果该生表现确实较差，则说明该组研讨效果较差，没有起到先进带动后进的效果。在教学实践过程

中我们确实发现偶尔有类似情况发生，我们采取的方式是允许该组其他学生志愿进行补充，并视情
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况对志愿者的成绩进行上调。若小组反映某个成员无故未参与课前分组研讨，则该生成绩为不合格。

详细评分标准见表 2。 

 

表 2  “一维势箱和 HMO 法用于烯烃离域电子处理”翻转课堂教学评价标准 

分项 标准 

基础知识(40%) 对一维势箱和 HMO 理论的掌握：A 优秀、B 较好、C 不足 

练习题(30%) 四道烯烃练习题的解答：A 完全正确、B 有瑕疵、C 存在显著错误 

思考题(30%) A 探讨深入，理解与参考答案较符合；B 理解有偏差，如认为一维势箱更好；C 回答过于简单，显示

其未做认真思考 

 
3  结语 

在教学实践中我们探讨了“一维势箱和 HMO 法用于烯烃离域电子处理”翻转课堂教学与实现

结构化学各课程教学目标之间的关系，相关度详见表 3。综合分析后我们认为，“一维势箱和 HMO

法用于烯烃离域电子处理”翻转课堂教学不但加强了学生对量子力学基本原理的理解，更有助于提

高学生从结构化学基本原理出发分析和解决问题的能力，并培养了学生的辩证思维能力、语言表达

能力和团体合作意识。 
 

表 3  “一维势箱和 HMO 法用于烯烃离域电子处理”翻转课堂教学与课程教学目标相关性分析 

课程教学目标 相关度 

掌握微观物质运动的基本规律 强相关 

了解物质的结构与性能关系，了解研究分子和晶体结构的近代物理方法的基本原理 强相关 

培养学生能从物质结构与物质性质(性能)相互关系的基本规律出发，分析和解决问题 强相关 

培养学生的辩证思维能力，语言表达能力和团体合作意识 中度相关 

 
结构化学理论性较强，注重对知识的理解，因此更加需要采取“翻转课堂”这样灵活的教学形

式。但同时结构化学知识点普遍较难，对“翻转课堂”教学的应用是不小的挑战。我们在本文中详

细介绍了“一维势箱和 HMO 法用于烯烃离域电子处理”翻转课堂教学设计，希望能对从事结构化

学的同仁起到抛砖引玉的作用。根据我们的经验，目前翻转课堂教学模式仍存在耗时较长的缺点，

一定程度上增加了学生已经较重的课业负担。我们希望通过进一步探索解决该问题，在结构化学教

学中不断增加翻转课堂所占比例。 
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