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《计算机辅助药物设计》课程思政教学设计

课程说明

授课题目 药物设计的量子化学计算

基础
所属课程 计算机辅助药物设计

课程编码 3274045 课程性质 选修课/理论课

授课对象 应用化学、化学生物学等 授课时长 讲授 3学时

使用教材 《计算机辅助药物设计基础》，李定、高锦明主编，西北农林

科技大学出版社，2018.

课

程

简

介

从 20世纪 90 年代以后，随着计算机技术的发展以及药物化学、分子生物学

和计算化学的发展，计算机辅助药物分子设计（CADD）已经发展成为一门完善和

新兴的研究领域。同时，CADD 的发展和应用，也大大促进了药物设计和新药开

发的效率。CADD 已经成为合理药物设计中不可或缺的一环，在药物设计中起着

越来越重要的作用。因此，CADD 方法的理论和应用研究具有非常重要的现实意

义。本课程是一门化学与生命科学和计算机图形学等相关交叉融合发展而成的交

叉学科，以创新新药的研究为导向，主要介绍药物设计的基本原理、策略与方法。

通过这门课程的教学，使学生了解新药研究和开发的程序，熟悉新药（先导化合

物）发现途径，掌握药物设计与发现的基本原理、策略与方法，了解学科的发展

方向，培养创新思维和独立性，成为新药研究与开发的开拓型人才，毕业后能适

应 21世纪我国新药研究开发的需要。

教学分析

教

学

内

容

分

析

量子力学是 20世纪物理学划时代的里程牌之一，直接推动了核能、激光和半

导体等现代技术的创新。2020年 10月 16 日，中共中央政治局就量子科技研究和

应用前景举行第二十四次集体学习。习近平总书记指出“要充分认识推动量子科技

发展的重要性和紧迫性，加强量子科技发展战略谋划和系统布局，把握大趋势，

下好先手棋”。培养董量子科学的人才是下好量子“先手棋”的重要部分。

将量子力学的基本原理和方法应用于化学问题的研究逐渐形成了量子化学这

一门基础科学，它是计算机辅助药物设计的三大理论基础之一。量子化学计算的

本质——求解薛定谔方程，对薛定谔方程求解的不同处理及对近似的不断改善中

逐渐发展出了各种量子化学计算方法：主要包括从头算方法，半经验方法和密度
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泛函方法。本节课以电子双干涉实验—薛定谔的猫—量子力学基本假设为主线，

介绍量子力学发展史上众多代表性科学家及其观念，特别是我国“墨子”号首席科学

家潘建伟院士团队实现的多光子的薛定谔猫态研究，实现在历史故事和科学发展

中培养学生的辩证唯物主义世界观，增强学生逻辑推理、归纳与演绎和实验等科

学观，培养学生的责任感和使命感，引导学生献身科学研究事业；介绍量子化学

方法及其在计算机辅助药物设计中常见的应用，使学生掌握基本的量子化学计算

知识。

学

情

分

析

学生在本节量子化学计算基础学习前，没有系统的学习结构化学或者量子化

学知识，仅在有机化学和无机分析化学中断断续续地接触过些许量子化学知识，

基础不足。而量子化学作为一门独立学科，内容深奥，涉及众多的理论公式，为

学生学习理解量子化学带来了困难。为此，本节从“光，到底是波还是粒子？”这一

百年争论及电子双干涉实验出发，从众多科学家的故事中引出课程的学习，对理

论公式不做过多的讲解，重点强调理论内涵及理论计算思想，以在有限的课时内

使学生对量子化学的基本知识有所了解，提升学生的学习兴趣，增强学生逻辑推

理、归纳与演绎和实验等科学观。

教

学

目

标

1. 知识目标

1) 了解：量子力学建立的实验和理论背景；量子力学五大基本假设。

2) 理解：量子化学计算的本质——求解薛定谔方程，对薛定谔方程求解的不同

处理及对近似的不断改善中逐渐发展出了各种量子化学计算方法。

3) 应用：能够运用相关知识，并在查阅相关文献资料的基础上，选择合适的量

子化学方法和基组。

2. 能力目标

1) 初步掌握基本的量子化学计算技能。

2) 逻辑推理、归纳与演绎和实验等科学思维和能力。

3. 情感目标

1) 增强学生基本的量子科学观和辩证唯物观。

2) 培养学生的责任感和使命感，勇于追求真理，为国家的建设事业贡献力量。
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教学

重点

和难

点

1.教学重点：

1）量子力学基础。

2）量子化学计算方法。

3）量子化学计算在计算机辅助药物设计中常见的应用。

2.教学难点：

量子力学常运用数学方法对实验中观测到的微观粒子行为进行描述，是真正

的科学。因此，学习量子力学需要一定的数学门槛，同时这些微观粒子的行为也

不容易在日常生活中建立直观的经验，这就使得量子力学成为了一门普通人难以

掌握的学科。具体到本节教学中会涉及较多的理论数学公式，为了使学生能较好

的接受基础知识，对理论公式的推导不作讲解，仅强调物理内涵。

教学实施

教学

方法

和手

段

1.教学方法：

采用“问题引导-启发思考—共同分析—构建知识”的教学模式，以问题为导向，

通过共同探讨，启发思维，达到教学目标。。

2.教学手段：

视频+多媒体课件+板书

课程

思政

元素

（1）归纳、演绎和实验的科学思维：量子力学的发展史处处闪烁着科学思维

的火花。对于黑体辐射、光电效应等，先介绍新发现的实验现象，然后介绍科学

家是如何根据实验现象归纳总结出规律；而得布罗意波的介绍，是先给出假说，

后面才提到有科学家提供了实验证据。

（2）量子科学和辩证唯物观：自从 1900年普朗克发明「Quantum」这个单词

至今，量子一直是哲学辩论会的重要题材。唯心主义认为：量子力学的「观测导

致塌缩」就是唯心主义的铁证！唯物主义认为：只要微观粒子处于「可能被精确

测量」的环境下，它就会自动塌缩，并不需要等待「观察者」就位。归根到底，

量子实验仍然是不以主观意志为转移的。在围绕双缝干涉现象的解释中，坚持辩

证唯物观，批判唯心主义。

（3）追求真理，使命担当：围绕“光，到底是波还是粒子”的百年争论，许

多科学家敢于挑战权威，追求真理，量子力学才不断的发展。而尽管量量子力学
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发展了 100 多年，如潘建伟院士所说“量子力学为什么会这么奇怪，这个基本问

题根本没有解决，我们可能还处于出发点上。”回应习近平总书记下好量子科技

先手旗的号召，鼓励学生要学好量子化学基础，勇于追求真理，为国家的建设事

业贡献力量。

教学

过程

设计

方案

注：下划线部分为思政元素主要切入点。

教学过程的组织

教学

环节
教学内容 教学组织

课前

准备

（~5
min）

播放《量子力学之歌》 课前向学生推荐《量子力学之歌》，

《猫，爱因斯坦，密码学》

课程

导入

(3
min)

2016年 8月 16日，世界第一颗量子通信卫星

「墨子号」从酒泉发射升空。

跟着习大大学下量子科技“先手棋”

讲述：中国在量子通信领域的研究

喜报频传。

2020年 10月 16日，中共中央

政治局就量子科技研究和应用前

景举行第二十四次集体学习，习近

平总书记主持学习。

总书记指出“要充分认识推动

量子科技发展的重要性和紧迫性，

加强量子科技发展战略谋划和系

统布局，把握大趋势，下好先手

小结

① 量子现象：百年争论：光，到底是波还是粒子？；双缝

干涉实验；量子世界基本原则——哥本哈根解释。

② 量子力学建立的实验和理论背景：黑体辐射、光电效应、

原子光谱

③ 量子力学发展：微观粒子的运动特征

④ 量子力学基本假设

⑤ 量子化学及其常见应用

推荐《量子力学之歌》课前准备

展开

小结并布置课后任务

导入 我国在量子通信领域成就，跟着总书记学习量子科技先手棋
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棋。”

提问：量子 or 量子力学是什么？

内容

提要

（1
min）

1. 百年争论：光，到底是波还是粒子

2. 量子论建立的实验和理论背景

3. 量子力学发展：实物粒子的波粒二象性

4. 量子力学基本假设

5. 量子化学方法

6. 量子化学计算的常见应用

简要介绍本单元教学内容，强调教

学目标。

课程

展开

(30
min)

百年争论：光，到底是波还是粒子？

波派：惠更斯、托马斯·杨、麦克斯韦、赫兹

粒派：牛顿、爱因斯坦、普朗克

观看视频：双缝干涉实验

https://haokan.baidu.com/v?pd=wisenatural&vid=15366756159632685651

互动： 引导学生证明光是波或者

粒子，分享一些著名科学家的观

点，鼓励学生不盲从权威，勇于追

求真理。

观看视频

提问：如果光是波或粒子，双缝干

涉实验会产生什么实验现象及怎

样解释？

https://haokan.baidu.com/v?pd=wisenatural&vid=15366756159632685651
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一只猫的拷问——「薛定谔的猫」

多光子的薛定谔猫态——量子纠缠

讲述：「双缝干涉」实验的哥本哈

根解释：没装摄像头：光子在未观

测的情况下处于「多种可能性并

存」的叠加态，以 50% 的概率同

时通过了左缝和右缝，形成干涉条

纹； 装上摄像头：光子被观测后

只能处于一个态，不能神奇地同时

穿双缝了，所以干涉条纹就消失

了。

讲述：薛定谔的猫

讨论：猫引发的唯心、唯物主义的

大辩论

唯心主义：量子力学的「观测导致

塌缩」就是唯心主义的铁证！

唯物主义：只要微观粒子处于「可

能被精确测量」的环境下，它就会

自动塌缩，并不需要等待「观察者」

就位。

归根到底，量子实验仍然是不以主

观意志为转移的。

讲述：潘建伟院士团队实现了多光

子叠加态——薛定谔猫态。

提问：回顾了量子力学的百年争

论，你懂什么是量子力学么？

讲述：为何会有量子叠加、量子纠

缠这些奇异的现象尚无答案。

100 年前，量子力学的祖师爷

玻尔说：如果谁没有被量子力学惊

到，那他肯定不懂量子力学。 爱
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因斯坦：我思考量子力学的时间百

倍于广义相对论，但依然不明白。

造出第一颗原子弹的费曼更直接：

没有人懂量子力学！

“量子力学为什么会这么奇

怪，这个基本问题根本没有解决，

我们可能还处于出发点上。对我来

说，为什么会有量子纠缠，是最深

层次的东西，我始终没有忘记。我

把实验做下去，将来可能搞明白。”

潘建伟说。

人类追求真理的脚步从不停

息！

课程

展开

(10
min)

量子论建立的实验和理论背景

黑体辐射(Black-body radiation)

讲述：经典物理学遇到了难题

讲述：普朗克提出的量子化假说成

功解释了黑体（钢水）辐射

强调：能量量子化，首次提出量子

概念

强调：归纳在量子力学发展前的应

用。

（实验）现象—归纳—物理数学公

式—解释其他（实验）现象
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光电效应(The photoelectric effect)

原子光谱(Atomics pectra)

讲述：爱因斯坦光子学说

强调：光的波粒二象性

强调：普朗克的量子化假说和爱因

斯坦的光子假说都成为了量子力

学的基石

回顾：玻尔的原子模型解释原子光

谱

强调：旧量子理论成功解释了许多

经典物理学无法解释的实验现象，

冲破了经典物理学中能量连续变

化的束缚，但是任然具有很多局限

性，比如量子化的条件无理论基

础，比较生硬。

课程

展开

(5
min)

量子力学发展：实物粒子的波粒二象性

德布罗意物质波

讲述：德布罗意物质波。

得布罗意在光有波粒二象性的启

示下，提出微观粒子也具有波粒二

象性的假说。

强调：演绎是由一般到个别。演绎

法助人探求“未知”，指向“知新”。

正是演绎法，让得布罗意取得了成

功。
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几率波与测不准原理

讲述：得布罗意假说的正确性。戴

维逊和革末的电子衍射实验

讲述：实物微粒波是几率波

强调：“概率”

讲述：测不准原理

课程

展开

(20
min)

量子理论的释义——量子力学基本假设

量子力学基本假设Ⅰ

讲述：量子力学是描述微观体系遵

循的规律的科学。主要内容建立在

“五大基本假设” 之上。

强调：量子力学基本假设都可以用

数学公式表达，它们建立于：量子

态的描述和统计诠释、运动方程、

观测物理量之间的对应规则、测量

公设、全同粒子公设等基础上。

讲述：量子力学基本假设Ⅰ——波

函数和微观粒子运动状态的描述

提问：指出下列函数是否符合品优

波函数的定义？
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量子力学基本假设Ⅱ

量子力学基本假设Ⅲ

讲述：量子力学基本假设Ⅱ——微

观体系的力学量和算符

提示：对于任一力学量M，均可用

坐标 q、时间 t和动量 P 的函数表

示M=M(q, P, t)

强调：Hamilton 算符和 Laplace 算

符

讲述：量子力学基本假设Ⅲ——本

征态、本征值和薛定谔方程

讲述：薛定谔（Schrödinger）方程

强调：量子力学最核心的问题就是

要解决波函数如何随着时间演化，

以及在各种具体情况下找出描述

体系状态的各种可能的波函数。薛

定谔（Schrödinger）方程量子力学

最重要最基本的方程。
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量子力学基本假设Ⅳ

量子力学基本假设Ⅴ

讲述：量子力学基本假设Ⅳ——态

叠加原理

讲 述 ： 量 子 力 学 基 本 假 设

Ⅴ——Pauli不相容原理

课程

展开

(25
min)

量子化学方法
讲述：量子化学的本质是求解薛定

谔（Schrödinger）方程

强调：化学研究所讨论的状态往往

是定态，即几率密度分布不随时间

而改变状态。
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单电子薛定谔方程的求解

多电子原子/分子带来的问题

讲述：单电子薛定谔方程的求解。

球极坐标形式的薛定谔方程进一

步分离变量可得 ( ) ， ( ) 和

函数，分别求解上述函数，可以得

到我们熟悉的磁量子数 m，角量子

数 l和主量子数 n

讲述：多电子体系 Schrödinger方

程

提问：电子相互作用势能项无法变

量分离，没有精确解析解，那怎么

解 Schrödinger方程呢？

强调：求解 Schrödinger方程的不

同处理及近似的不断改善中逐渐

发展出了各种量子化学计算方法，

主要包括从头算方法、半经验方法

和密度泛函方法。

讲述：介绍从头算法（ab initio）

讲述：Hartee-Fock自洽场方法

强调：算法思想
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提示：在量子化学计算中，根据体

系的不同，需要选择不同的基组，

构成基组的函数越多，基组便越

大，计算的精度也越高，计算量也

随之增大。

讲述：半经验方法

讲述：密度泛函方法

提问：那种量子化学计算方法更好

呢？

讲述：以 H2的解离能和键长计算

为例，比较不同量子化学方法计算

的精度

讲述：量子化学方法计算所耗机时

的比较

强调：针对不同的体系和目的，选

择合适的方法和基组（没有最好

的，只有最合适的）



《计算机辅助药物设计》课程思政教学设计

课程

展开

(25
min)

讲述：量子化学在化学各个分子的

应用

讲述：常见的量子化学计算

提问：电子性质能决定哪些物理化

学性质，举例说明。

讲述：量子化学计算方法在药物设

计中的应用

演示：利用量子化学软件 Gaussian

获得分子的 HOMO轨道



《计算机辅助药物设计》课程思政教学设计

小结

(4
min)

回顾：本节课主要知识

任务：结合课堂演示和计算教程完

成苯分子的 HOMO轨道计算。

教学反思

通过“光，到底是波还是粒子？”这一百年争论和双缝干涉实验，同学们能感受到量子

力学的奇特及魅力；在解释实验现象的辩论中，了解了量子世界的基本原则，坚定唯物主义

观；通过课程案例中科学家们，特别是潘建伟院士勇于追求真理的事迹，增强了学生的责任

感和使命感，为国家的建设事业贡献力量；通过对闪烁着科学思维之花的黑体辐射、光电效

应等与得布罗意波的介绍，增强了学生归纳、演绎和实验的科学思维。

将量子力学学科发展史中重要的量子现象、实验和科学理论与思政教学结合，激发了学

生的学习兴趣、活跃了课堂的同时，使学生掌握了基本的理论知识，达到了课堂理论教学和

思政教学的目标。不足之处在于，本节教学的前半部分课程易于抓住学生眼球，激发学生思

考和兴趣，思政元素能较好的融入课堂教学，但是后半部分由于涉及较多的理论数学公式及

数学求解，思政元素还需进一步凝练总结。


