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一、课程简介 

《材料基因综合设计实验》是材料与化工工程类硕士材料基因工程方向专业

必修课程。课程主要涉及多尺度计算模拟技术在材料基因工程中的设计、分析、

筛选等实践应用内容。主要讲授针对不同材料进行适宜计算模拟方法的选择，及

其在光电转换材料、制氢储氢材料、油气功能材料、生物纳米材料、催化材料、

半导体材料、吸附分离材料、焊接与控制材料及器件中关键材料的设计思路、过

程再现、结果分析及性能改进等内容，训练专业硕士研究生用多尺度计算模拟方

法解决复杂材料基因工程问题的能力，为从事材料领域研究奠定坚实基础。 

 

 

 



二、课程大纲 

（一）课程目标 
课程目标 培养目标、基本要求指标点 

目标 1：掌握材料基因工程设计的基础理论

知识、计算机模拟的基本原理，并熟悉不同尺度

模拟方法的选用原则。 

1(基础知识要求)：能够掌握

材料基因工程的基本知识及

基本原理。  

目标 2：熟练掌握材料设计的模型构建、方

法选择、计算过程、以及结果分析；根据所得结

果分析对目标问题进行可靠行评估；优化计算

模型及分析方法。 

 2(知识结构要求)：掌握材料

设计的模型构建、方法选择、

计算过程、以及结果分析整

体流程；将其拓展应用于相

关领域。 

目标 3：掌握材料基因设计思想，培养利用

分子多尺度计算模拟方法解决相关工程和技术

问题的能力，提升科技创新素养。 

3(能力要求)：具备基于科学

原理和分子模型正确表达并

解决复杂工程问题的能力。 

 
（二）课程内容 



     

序

号 
实验项目 
名称 主要内容 

每

组

人

数 

实验

学时 
实验 
类型 

1 
光电转换

材料的设

计与分析 

分子材料设计原理、前线轨道理

论、能级、供体-受体、几何优化、频

率分析、分子轨道形貌、轨道能级、

电荷密度分布、电偶极矩和高阶电多

极矩、、受光激发强度、激发电子组份

及有效性、激发态寿命、连续及分立

紫外/可见吸收光谱图、光谱响应区间

及光捕获效率、分子内受光激发电子

转移路径、转移电量、转移距离、轨

道重叠及电子复合、重组能、供-受体

间耦合强度等计算转移速率、时间

等。 

1 6 
综合

设计

型 

2 

二维气体

分离膜材

料的设计

与分析 

二维材料设计原理、分离膜材料

选择、孔径设计、单层/多层设计、结

构优化、稳定构型、内聚能计算、声

子谱、吸附构型、吸附能、吸附高度

及吸附类型、最优吸附构型、渗透过

渡态、透过能垒、气体分子扩散最小

能量路径、电子密度与电子云重合、

渗透率、气体选择性、能斯特方程、

分离性能、自扩散系数、扩散通量、

扩散活化能、吸附密度、径向分布函

数、MSD 曲线、温度效应、压强效应

等。 

1 6 
综合

设计

型 

3 
催化材料

的设计与

分析 

催化材料设计原理、催化剂晶体

表面构建、不同晶面活性位点构建、

缺陷与修饰、周期性与团簇结构、晶

粒形貌、催化剂暴露面、吸附分子稳

定构型、反应中间及产物的吸附构

型、顶位/桥位等不同吸附位点的判

断、静电势分析、亲核与亲电特性、

前线轨道分析、路易斯酸碱位识别、

能带与态密度、原子杂化峰、键活

化、吉布斯自由能计算、焓值计算、

1 6 
综合

设计

型 



振动/转动/平动分析、反应势能面、反

应路径选择性、最优反应路径、速率

控制步骤、速率常数、反应活性、反

应动力学及热力学等。 

4 
储能材料

的设计与

分析 

储能材料基片结构设计简介、基

片结构优化、基片结构参数及电荷布

居分析、吸附剂单体材料设计合理

性、3D 多孔吸附材料构建、3D 结构

稳定构型优化；孔隙度、有效孔隙体

积、比表面积、孔隙尺寸分布、孔隙

最大直径及孔隙限制直径分析；气体

分子基片表面选择吸附位、作用方

式、吸附构型及吸附能；静电相互作

用/氢键作用贡献；不同温度、不同压

强条件下气体分子绝对吸附量、超额

吸附量、吸附热、等温吸附线拟合、

气体分子动态填充过程等。 

1 6 
综合

设计

型 

5 

油田化学

剂分子设

计及作用

机理 

油田化学剂分子设计原理，通过

改变官能团的类型，构建具有相似拓

扑结构的系列咪唑啉类缓蚀剂分子，

考察官能团类型不同对缓蚀剂分子在

金属（Fe(100)为例）表面上的吸附行

为影响，通过分析缓蚀剂吸附膜的密

度、空间分布和聚集行为解释其结构

特征；进一步分析缓蚀剂分子的吸附

能、腐蚀离子在膜内的扩散速度等微

观参数，建立缓蚀剂缓蚀性能的理论

评价方法。 

1 6 
综合

设计

型 

6 

表界面作

用及剥离

行为过程

分析 

介绍表界面吸附剂剥离行为，构

建超临界二氧化碳、砂岩表面、烷烃

分子（模拟原油）的模拟模型；首先

通过平衡态分子动力学模拟获得原油

在砂岩表面吸附的稳定构型，并对其

吸附结构、吸附稳定性进行分析；然

后考察超临界二氧化碳对吸附原油的

剥离行为，从动态剥离过程、原油分

子和二氧化碳分子的扩散速度、混相

过程、吸附油的剥离数量、相互间相

1 6 
综合

设计

型 



互作用能等参数评价超临界二氧化碳

剥离吸附原油的能力。通过以上研究

揭示超临界二氧化碳剥离原油的微观

机制。 

7 
碳材料分

离机制及

应用 

介绍多功能碳材料的分离应用，

构建具有一定氧化度的氧化石墨烯

片、二氧化碳和氮气分子模型，确定

其力场类型和相互作用力参数，构建

由多层氧化石墨烯构成的层状分离膜

模型，考察待分离气体在氧化石墨烯

层间的传输分离行为；通过统计跨膜

输运的二氧化碳和氮气的分子数，计

算两种分离气体的渗透率和二氧化碳/

氮气的选择性；分析气体的密度分

布、层间扩散速度、气体与分离膜间

的相互作用能等参数，揭示多层氧化

石墨烯选择性分离二氧化碳的微观机

制。 

1 6 
综合

设计

型 

8 
宏观材料

静力学分

析 

有限元简介；常用有限元软件及应

用、构成、主要功能；点、线、面的

建立；2D 模型建立及网格划分；3D

模型建立及网格划分；材料属性的建

立；约束类型及应用；边界条件设

置；载荷施加；云图显示及输出；动

画观察；剖面观察等。 

1 6 
综 合

设 计

型 

 

三、教学安排及要求  

内容 
课内 

学时 
教学方式 

课

外 

学

时 

课外环节 
课程目

标 

实验 1 6 理论讲授、实验演示 4 撰写实验报告 
目标 1-

3 

实验 2 6 理论讲授、实验演示 4 撰写实验报告 
目标 1-

3 

实验 3 6 理论讲授、实验演示 4 撰写实验报告 
目标 1-

3 

实验 4 6 理论讲授、实验演示 4 撰写实验报告 
目标 1-

3 

实验 5 6 理论讲授、实验演示 4 撰写实验报告 目标 1-



3 

实验 6 6 理论讲授、实验演示 4 撰写实验报告 
目标 1-

3 

实验 7 6 理论讲授、实验演示 4 撰写实验报告 
目标 1-

3 

实验 8 6 理论讲授、实验演示 4 撰写实验报告 
目标 1-

3 

四、考核内容、方式及评分标准 

（一）考核环节 

考核环节 
总成绩 

占比 

支撑 

课程目标 

实验预习 

1．预习不同材料尺度计算模拟方法，掌

握基本原理； 

2．了解对应不同材料尺度计算模型、计

算方法的选择原理； 

3．了解设计原理及对应的设计软件。 

20% 目标 1、2 

课堂表现 
1．要求认真聆听理论讲解、积极主动交

流、动手设计、深入分析结果。 
10% 目标 1 

实验操作 

1．掌握不用尺度材料模型构建方法及原

理，完成模型构建并分析构建合理性； 

2．掌握适宜方法遴选原则，进行计算模

拟实施； 

3．掌握计算结果分析方法，判断所得结

果可信度、精确度。多次计算对比分

析，总结计算模拟。 

30% 目标 2、3 

实验报告 

1．完成完整的实验报告，包括模型构

建、方法选择、计算实施、结果分析、

可靠度评估、改进方案，经验总结等； 

2．主要考核学生综合运用所学知识分析

问题、解决问题的能力。 

40% 目标 1-3 

 
（二）评分标准 

考核环节 <60 60-75 75-90 90-100 

实验预习 没有预习 

了解部分原

理、方法及软

件 

掌握基本原

理、基本方法

及相关软件 

熟练掌握基

本原理、基本

方法及相关

软件 



课堂表现 

全程纪律松

散、无主动交

流及动手实

验 

课堂纪律较

好，有一定的

自主动手操

作 

较认真听讲、

可自主动手

操作 

认真听讲、积

极主动交流、

动手设计、深

入分析结果 

实验操作 
无法独立完

成 

经老师指导，

可完成实验

操作过程，进

行实验结果

分析 

能够独立完

成实验操作

过程，进行实

验结果分析 

能熟练掌握

模型构建、方

法选择，独立

分析且获得

正确结果 

实验报告 

实验报告格

式不规范、内

容不完整 

基本完成实

验报告要求

内容，结果基

本准确 

实验报告内

容较完整，结

果分析较准

确、书写较规

范 

实验报告内

容完整，结果

分析准确、书

写认真规范 

 

（三）考核环节 

考核环节 目标 1 目标 2 目标 3 

实验预习 50% 50%  

课堂表现 100%   

实验操作  60% 40% 

实验报告 30% 40% 30% 

五、教材与参考资料 

1．李莉等.《计算材料学》.哈尔滨工业大学出版社，2017； 

2. 苑世领等.《分子模拟－理论与实验》.化学工业出版社，2016； 

3. 江建军等.《计算材料学》. 高等教育出版社出版，2010； 

4．张跃等，《计算材料学基础》，北京航空航天大学出版社，2007。  

六、其它说明 

无。 

 



 大纲执笔人：                     审核人（学位点负责人）： 

                      

                             分管院长签字： 




