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摘要：鉴于近化学类的非化学专业院系较少开设物理化学和结构化学课程, 他们接触到的计算化学知识十分有限，通过

对普通化学教学过程中适当引用一些计算化学的模拟研究内容，有利于开拓学生的视野，调动学生学习积极性,更新普

通化学教学内容，培养大学生的思维能力，从而提高教学质量。 
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Application of the Data and Graphics of Computational Chemistry 
into General Chemistry Teaching  
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Abstract:  In view of the fact that there are no physical chemistry and structural chemistry courses in most of the 

non-chemistry department, the knowledge of computational chemistry of the college students is very limited. It is 

beneficial to quote some simulation research contents of computational chemistry properly in general chemistry 

teaching process. This will broaden students’ vision, promote students’ enthusiasm for learning, update the content of 

general chemistry teaching, cultivate the thinking ability, and finally improve the quality of teaching. 
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化学是一门以实验为主发展起来的理论与实践相结合的基础学科。随着计算机科学的高速发展，

大规模的运算被应用到化学领域，化学不再是纯粹的实验科学，已成为一门实验、理论与计算相结

合的学科[1]。普通化学是我校面向近化学类理工科学生开设的一门基础化学课。普通化学这门课程

涉及知识面广，包括化学热力学、化学动力学、电化学、溶液化学、原子结构、分子结构、元素化

学等诸多化学基本理论和基础知识[2]。各个高校讲授普通化学的教师针对不同专业特点，为调动学

生学习积极性，因材施教，对普通化学课程进行了各种各样的改革，改进了传统教学模式，通过教

学实践，不断对课程改革进行探讨。如采用网络和多媒体为基础的先进的教学方法和手段，将化学

前沿的新思想、新发现与各个专业有机结合，突出学生学习的主体地位，从而真正达到课程改革的

最终目的[3–5]。教学改革是一项长期的任务，针对高校学生的特点和现代创新人才培养的要求，普通

化学课堂教学仍然需要不断摸索和完善。 
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1  提升普通化学课程教学质量的思考 
普通化学作为非化学专业学生的第一门基础化学课程，要尽量呈现化学学科全貌，反映学科发

展和进步，体现学科交叉，注重加强学生对化学学科的全面认识，了解化学对于人类社会的作用和

贡献，强调理论联系实际，体现化学与其他各专业的联系及应用，希望学生在将来的学习和实际生

产生活中遇到问题的时候可以运用相应的化学知识解决身边发生的化学现象。有效提升普通化学课

程的教学质量，传统的教学内容和教学方式仍需不断地改进和更新，突出教学内容的重点及时效性。

教学内容的合理有效设计不仅包括教材所涉及的每一个章节内容、教师的教案设计，还包括教师在

课堂上实施教学内容的方式。由于国内教材老旧，更新速度缓慢，最新的科研成果内容很难在教材

中体现，我们需要及时更新重组教学内容，将化学学科发展前沿知识引进课堂，教师在教学的同时，

可以通过科研获得该领域的前沿知识、最新发展动态和趋势，从而在教学中与时俱进地更新课堂体

系，深化教学内容。在实际教学过程中如何完善大学生的知识结构仍然是普通化学教学工作者面临

的一项艰巨任务。针对近化学类的非化学专业院系开设的化学课程，化学学院给他们开设的一般化

学课程为普通化学、分析化学、有机化学，以及相对应的实验课程，较少开设物理化学和结构化学

课程。普通化学课程涉及到化学热力学、动力学、物质结构等一些较为简单的物理化学和结构化学

内容，这些内容量大、抽象、复杂，恰恰是大一新生的难点。在教学中，教师多用比喻、实物分子

模型或多媒体等方法对分子进行展示和讲解。学生们对化学知识的理解仍停留在记忆层次上，对其

深入理解存在困难。 

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。采用计算化学

模拟及相关的可视化软件分析，可将抽象的概念表达得更具体，使化学变化的本质与过程更形象地

展现在学生眼前。在化学教学中，不少课程采用计算化学的各种软件进行一些简单的计算练习来辅

助教学[6,7]。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。在普通化学

教学中，国外很早就已经重视计算化学在普通化学课程学习中的普及，在世纪之交前后，美国的大学

已经把计算化学的内容引入到普通化学的教学中[8]。为此，我们也尝试在普通化学教学中适当引入一

些简单易懂的计算化学内容辅助教学，一方面更新重组教学内容，提高教学质量和效果，另一方面

对学生理解抽象概念、反应机理及解释实验现象等方面有很大帮助，而且还可以很好地培养他们的

创新与科研能力。 

 

2  提升教学质量实施方法的尝试 
2.1  计算化学计算数据在化学热力学章节中的引用 

化学热力学部分是普通化学这门课程的一个重要组成部分，本部分理论性强，概念繁多，对概

念内涵的理解与把握是这一章学习的关键所在。本部分需要学生掌握内容之一如热力学能/焓/熵和

吉布斯自由能等状态函数的概念；对热力学能/焓/熵和吉布斯自由能等状态函数的概念理解与掌握

对学好本部分内容极其关键。热力学能/焓/熵和吉布斯自由能均为状态函数，并且认为热力学能/焓

和吉布斯自由能的绝对值无法求得。规定在热力学标准态下(100 kPa)，在某一确定温度下，由指定

单质生成 1 mol 某种物质时的等压热效应用来表示该物质在该温度下的生成焓，用 ΔfH
ϴ
m 表示；由指

定单质生成 1 mol 某物质的吉布斯自由能变，称该物质的标准生成吉布斯自由能，用 ΔfG
ϴ
m 表示；规

定在指定温度(一般 298 K)和热力学标准态下指定单质的标准生成焓和标准自由能变为零，才可以求

得相应某物质的生成焓和自由能数值。生成焓和自由能数值是一种相对值，有些是实验测定的，有

些是间接计算的。在绝对零度时，任何纯净完整晶态物质的熵等于零；热力学第三定律指出在热力

学温度 0 K 时，任何纯物质完整晶体的熵值等于 0。某物质从 0 K 到 T K 的熵变就是该物质在 T K

时熵的绝对值，因此在任意温度下，任何物质都有一确定的熵值。教师在讲授这一部分内容时，一

般都会给学生查看课本附录中有关物质的生成焓、自由能和熵数据。我们讲授这部分内容时，可以

结合当前计算化学的内容，给他们引用有关计算化学获得的焓/自由能和熵数据(见表 1) [9–11]。随着
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计算化学的发展、计算软件的普及和计算机硬件水平的提高，进行较高水平的量化计算成为常态，

使得我们能够利用理论计算软件来预测这些数据。引用这些数据时可以适当简单介绍一下有关计算

化学的商业软件如基于量子化学的 Gaussian 计算软件，让他们了解计算化学是如何计算得出这些热

力学数据。许多学生对计算化学获得的这些数据产生了兴趣，活跃了课堂气氛，有助于提高他们的

听课专注力。 

 

表 1  几种单质和化合物的标准生成焓和标准熵数据比较[9–12] 

Substance 
Experimental (298.15 K)   Calculated (298.15 K) 

ΔfH
ϴ
m/(kJꞏmol1) Sϴ

m/(Jꞏmol1ꞏK1)   ΔfH
ϴ
m/(kJꞏmol1) Sϴ

m/(Jꞏmol1ꞏK1) 

H2 0 130.7    130 

N2 0 191.6    191.4 

F2 0 202.8    201.9 

CO −110.5 197.7   −117.8 197.3 

CO2 −393.5 213.8   −404.2 213.6 

CH4 −74.6 186.4   −77.7 186 

HF −273.3 173.8   −276.7 173.5 

HCN 

NH3 

−131.7 

-45.9 

201 

192.8 

  −131.7 

−45.1 

201.4 

192.7 

PH3 8.4 210.2   8.4 209.8 

 

2.2  计算化学图形在分子结构章节中的应用 

分子结构在普通化学教学中也是一章重点内容。在讲述普通化学分子结构一章时，如何把分子

结构以及分子是如何由原子形成的过程讲解清楚，可以把非化学专业的学生短时间内带入微观世界；

可以充分激发他们学习化学的兴趣，引起他们学习的好奇心。分子轨道理论是本科生学习的难点；

学生对原子轨道组合形成分子轨道、分子轨道形状与能级分布、分子轨道对称性等缺乏直观认识。

我们通过量子化学 Gaussian 09 计算软件，计算了 H2、O2 和 N2 分子等同核双原子分子的轨道能

级图(图 1)，可以在课堂上直接用 GaussView 6.0 软件将学生较难理解的内容直观地展现出来，如图 2

所示，直接点击相应的轨道可以直观显示出两个原子轨道重叠形成分子轨道的形状与分子轨道的对

称性，可以解释分子轨道成键原则与电子填充原则等分子轨道理论中的重难点；加深了学生对分子

轨道理论的理解，激发了学生学习化学的兴趣，从而有效提高了教学质量。需要指出的是，图 1 显

示的轨道图形与传统的教科书如《普通化学原理》(华彤文等编，2013 第 4 版)，《结构化学基础》(周

公度等编，2008 第 4 版)等有所差异，如这里氮分子和氧分子的计算出来的 2pz头碰头轨道重叠与传

统的价键理论认为的重叠程度有所不同，计算出来的图形说明两核间的电子云比两侧小，中间是

个小椭球，两侧各有一个近似的大椭球，这三个球被两个垂直的节面分开，轨道图形具有中心对

称特征。这里的轨道图形是用密度泛函理论(是电子密度的函数而不是单电子波函数)计算出来的

Kohn-Sham 轨道，所以输出结果与价键理论所认识的重叠程度有些差别，但不影响我们对原子轨

道重叠形成分子轨道及其对称性的认识[13]。深入的理解，可以在学习结构化学的基础上，结合计算

化学进一步探讨。 

2.3  其他数据引用 

在讲解酸碱电离平衡章节中弱酸的电离常数时，给学生展示通过电离反应的自由能变化计算理

论的电离常数值时，我们也引用了计算化学对一些已知弱酸电离常数的预测值[14]，如表 2 所示。许

多药物是有机弱酸，药物的电离常数值在药物吸收、分布、代谢和排泄等诸多方面起着非常重要的
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作用，通过给学生展示计算得到的预测数据与实验值的比较，让他们进一步领略当前化学研究中计

算化学的重要性。对于一些药物的设计，可以事先预测这些数据与实验结果比较。此外，在讲解配

合物的颜色来源时，也简单地谈到计算化学也可以预测化合物的颜色。对于简单的有机化合物的颜

色预测比较可靠[15]，虽然 d 区配合物的颜色较为复杂，其颜色涉及“d 轨道能级之间的跃迁光谱，

即配体场光谱，配体至金属离子或金属离子至配体之间的电荷迁移光谱以及配体内部的电子转移光

谱”，但对于某些跃迁比较简单的配合物，可以通过计算配合物的紫外可见到红外的吸收光谱而较

为准确地预测其颜色[16,17]。 
 

3  结语 
总之，随着计算机软硬件技术和理论化学方法的迅猛发展，计算化学已成为化学学科的一个新

   
图 1  N2 (a)与 O2 (b)能级(能量单位 Ha)与 Kohn-Sham 轨道图 

 

   
图 2  GaussView 6.0 查看 H2 (a)和 N2 (b)分子轨道能量与 Kohn-Sham 图形 

使用 DFT-B3LYP/6-31+G 计算，1 Ha = 27.2114 eV = 2625.5 kJꞏmol−1= 627.5 kcalꞏmol−1 
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分支，在化学研究中发挥着越来越重要的作用。计算化学中的某些模拟研究，已经能从分子及量子

水平解释实验现象中无法解释的问题，能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。已有不少院校增设了面向本科生的计算化学实验课程[18]。对于非化学

类本科生，他们接触到的计算化学知识十分有限，如果能在本课程中多引用一些计算化学的模拟研

究内容或者通过计算化学的模拟研究对实验中的一些性质或现象总结规律，有利于开拓学生的视野，

对培养学生的创新思维能力和理论与实践相结合的研究能力可以发挥一定的作用。 
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表 2  部分计算的电离常数与实验值比较[14] 

Molecule pK
a

exp pK
a

cal ∆pKa 

HCOOH 3.76 3.35 −0.41 

CH3COOH 4.76 4.66 −0.10 

HOOCCOOH 1.25 1.44 0.19 

C6H5COOH 4.19 4.33 0.14 

C6H5NH2 4.61 4.89 0.28 

CH3NH2 10.67 10.52 −0.15 

C6H5OH 9.98 9.85 −0.13 

CH3OH 15.54 15.79 0.25 

C5H5N 5.25 5.23 −0.02 
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