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融合第一性原理计算，革新《固体物理》教学：理论、

实践与成效
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摘要：针对《固体物理》课程概念抽象、学科交叉性强、传统教学模式单一导致学生理解困难、学习兴趣不足等问

题，本文提出将第一性原理计算融入课程教学的改革方案。通过构建“理论讲授—计算实践—项目探究”一体化

教学模式，将密度泛函理论（DFT）等先进计算方法引入晶体结构、能带理论、晶格振动等核心知识点，实现抽象

理论的可视化与具象化。教学实践表明，该模式显著提升了学生的知识掌握水平（平均成绩提高 8 分）、实践能力

（软件操作熟练度提升至 70%）和学习兴趣（课程满意度达 85%）。同时，通过项目式学习与小组合作，有效培养了

学生的科学计算能力、问题解决能力与创新思维。研究为《固体物理》等高阶物理课程的教学改革提供了可复制、

可推广的“理论 - 技术 - 实践”融合范式。
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Abstract：In response to problems in the "Solid State Physics" course such as abstract concepts, strong interdisciplinary 
nature, single traditional teaching methods leading to student comprehension difficulties and lack of interest, this paper 
proposes a reform plan integrating first-principles calculations into course teaching. By constructing an integrated teaching 
model of "theoretical lectures—computational practice—project exploration", advanced computational methods such as 
Density Functional Theory (DFT) are introduced into core topics like crystal structures, band theory, and lattice vibrations, 
achieving visualisation and concretisation of abstract theories. Teaching practice shows that this model significantly improves 
students' knowledge mastery (average score increased by 8 points), practical abilities (software operation proficiency rose 
to 70%), and learning interest (course satisfaction reached 85%). Meanwhile, through project-based learning and group 
collaboration, students' scientific computing abilities, problem-solving skills, and innovative thinking are effectively cultivated. 
The study provides a replicable and promotable "theory-technology-practice" integration paradigm for the teaching reform of 
advanced physics courses such as "Solid State Physics".
Keywords: First-principles calculations; Solid-state physics; Teaching reform; Computational practice; Teaching model; 
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1 引言
1.1 研究背景

《固体物理》作为物理学专业的核心课程，在整个物

理学科体系中占据着举足轻重的地位，是凝聚态物理、材

料科学等众多学科的重要理论基础。它主要研究固体的结

构、组成粒子间的相互作用与运动规律，从微观层面揭示

固体材料的物理性质，为理解和开发新型材料、设计电子

器件等提供了关键的理论支持。当今，众多新技术、新材

料和新器件的诞生都离不开固体物理的理论指导，其重要

性不言而喻。例如，半导体技术的发展依赖于对固体中电

子行为的深入理解，使得现代电子设备如计算机、智能手

机等得以实现小型化和高性能化；超导材料的研究为能源

传输和储存带来了新的突破方向，有望大幅降低能源损耗。

然而，在实际教学过程中，《固体物理》课程面临着
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诸多挑战。首先，该课程概念高度抽象，涉及到大量微观

世界的概念和模型，如晶格振动、能带理论等，这些内容

对于学生来说理解难度较大。晶格振动中的简正模概念，

描述的是晶体中原子集体振动的模式，由于其抽象性，学

生往往难以直观地把握其物理本质。其次，学科综合度较

高，它融汇了普通物理、热力学统计物理、量子力学和晶

体学等多学科的知识，要求学生具备扎实的多学科基础，

这对学生的知识储备和综合运用能力提出了很高的要求。

学生需要将量子力学中的波函数、能级等概念与固体物理

中的电子态、能带相结合，才能深入理解固体中电子的行

为。再者，传统的教学方法侧重于理论知识的传授，教学

手段相对单一，多以课堂讲授为主，缺乏生动性和互动性，

难以激发学生的学习兴趣和主动性。这种教学模式下，学

生往往处于被动接受知识的状态，缺乏对知识的深入思考

和探索，导致学生在学习过程中普遍感到枯燥无味、难度

大，容易出现畏学心理。

随着科技的飞速发展，对物理专业人才的需求也在不

断变化，不仅要求他们具备扎实的理论基础，更需要具备

创新思维和实践能力，能够将理论知识应用于实际问题的

解决中。因此，对《固体物理》课程教学进行改革，以提

升教学效果、培养适应时代需求的高素质人才，已成为当

务之急。

1.2 第一性原理计算的发展及应用
第一性原理计算源于量子力学理论，其核心思想是从

最基本的物理原理出发，不借助任何经验参数，直接求解

体系的薛定谔方程，从而获得体系的电子结构和相关物理

性质。它的发展历程与量子力学的发展紧密相连，经历了

从理论提出到逐步完善的过程。早期，由于计算能力的限

制，第一性原理计算仅能应用于简单体系的研究。随着计

算机技术的迅猛发展，计算能力大幅提升，使得第一性原

理计算在材料科学、物理研究等众多领域得到了广泛应用。

在材料科学领域，第一性原理计算发挥着至关重要的

作用。它可以用于预测材料的晶体结构，通过计算不同结

构下材料的能量，找到能量最低的稳定结构，为新材料的

设计提供理论依据。在研究新型超导材料时，利用第一性

原理计算可以深入探究材料的电子结构和晶格动力学性质，

从而理解超导机制，为寻找更高临界温度的超导材料提供

指导。在物理研究中，第一性原理计算也为科学家们提供

了强大的研究工具。在半导体物理研究中，通过第一性原

理计算可以精确计算半导体的能带结构、载流子有效质量

等关键参数，为半导体器件的设计和优化提供理论支持。

在磁性材料研究中，它可以解释磁性起源和磁相互作用机

制，推动磁性材料在信息存储、传感器等领域的应用发展。

第一性原理计算在《固体物理》教学中具有巨大的潜

在价值。它能够将抽象的理论知识转化为直观的图像和数

据，帮助学生更好地理解固体物理中的概念和原理。在讲

解能带理论时，可以通过第一性原理计算展示不同晶体结

构材料的能带图，让学生直观地看到电子在晶体中的能量

分布情况，从而加深对能带形成机制的理解。它还可以培

养学生的科学思维和实践能力，使学生学会运用计算工具

解决实际物理问题，提高学生的综合素质。

1.3 研究目的与意义
本研究旨在将第一性原理计算融入《固体物理》课程

教学中，通过引入这一先进的计算方法，创新教学模式，

丰富教学内容，提升教学效果，培养学生的综合能力，推

动学科发展。

将第一性原理计算融入《固体物理》课程教学，能够

有效提升教学效果。通过具体的计算实例和可视化结果展

示，将抽象的固体物理概念和理论直观地呈现给学生，帮

助学生克服理解困难，提高学习效率。在讲解晶体结构时，

利用第一性原理计算软件展示不同晶体结构的原子排列方

式以及电子云分布情况，使学生能够更直观地理解晶体结

构的特点和形成原因，增强学生的学习兴趣和积极性，提

高学生对知识的掌握程度。

这一融合有助于培养学生的综合能力。在使用第一性

原理计算工具解决固体物理问题的过程中，学生需要将所

学的理论知识与计算实践相结合，从而提高他们的理论联

系实际能力。在计算材料的物理性质时，学生需要运用固

体物理的基本原理确定计算模型和参数，然后通过计算得

到结果并进行分析，这一过程能够锻炼学生的逻辑思维能

力和问题解决能力。同时，学生还能够掌握计算软件的使

用方法，培养他们的科学计算能力和实践操作能力，为今

后从事科研工作或相关领域的工作打下坚实的基础。

第一性原理计算融入《固体物理》课程教学，对推动

学科发展也具有重要意义。这一融合能够促进教学内容的

更新和完善，使教学内容紧跟学科前沿研究动态。随着第

一性原理计算在材料科学、物理研究等领域的不断发展和

应用，将其最新成果和方法引入教学中，能够拓宽学生的

视野，培养出更具创新能力和国际竞争力的物理专业人才，

为固体物理及相关学科的发展注入新的活力，推动整个学

科的进步。

2《固体物理》课程教学现状剖析
2.1 课程特点与重要性

《固体物理》是物理学专业的一门专业基础课，在整

个物理学科体系中占据着核心地位，是凝聚态物理、材料

物理等多个专业方向的基石课程。它主要研究固体的微观
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结构、组成粒子间的相互作用以及运动规律，从而揭示固

体材料的各种物理性质。其重要性体现在多个方面，是连

接基础物理理论与实际材料应用的关键桥梁，为材料科学、

电子学、半导体物理等众多领域提供了理论支撑。在半导

体物理中，对固体中电子能带结构的理解是设计和制造半

导体器件的基础，从简单的二极管到复杂的集成电路，其

工作原理都离不开固体物理的知识。

该课程具有鲜明的特点。首先，理论性极强，涉及大

量抽象的物理概念和复杂的理论模型。晶格振动中的简正

模理论，它描述了晶体中原子集体振动的模式，需要学生

具备深厚的数学和物理基础才能深入理解。其次，概念抽

象，许多内容无法通过直观的实验或日常生活经验来理解。

能带理论中的布里渊区概念，它是描述晶体中电子能量状

态的重要工具，但由于其抽象性，学生往往难以把握其物

理内涵。再者，学科交叉性显著，融合了普通物理、热力

学统计物理、量子力学和晶体学等多学科的知识。在研究

固体的热学性质时，需要综合运用热力学统计物理中的热

平衡概念和量子力学中的能级理论。

2.2 传统教学模式的问题
在传统的《固体物理》教学中，教学模式存在诸多弊

端。教学方式多以理论讲授为主，教师在课堂上占据主导

地位，通过板书和口头讲解向学生传授知识，学生则处于

被动接受的状态。这种教学方式缺乏互动性，难以激发学

生的学习兴趣和主动性。在讲解晶体结构时，教师可能只

是通过黑板画图或简单的 PPT 展示来介绍晶体的原子排列

方式，学生难以形成直观的认识，容易感到枯燥乏味。

传统教学模式还普遍存在缺乏实践环节的问题。由于

课程内容的理论性较强，教学往往侧重于理论知识的传授，

而忽视了实践教学的重要性。学生缺乏通过实际操作和实

验来验证理论的机会，这使得他们对知识的理解仅停留在

表面，难以深入掌握。在学习晶格振动的实验测定方法时，

学生如果没有实际操作相关实验仪器，就很难理解实验原

理和数据处理方法。

教学方法单一也是传统教学模式的一大问题。多采用

“满堂灌”的方式，注重知识的灌输，而忽视了学生的思

维能力和创新能力的培养。这种教学方法不利于学生构建

完整的知识体系，也无法满足学生个性化的学习需求。不

同学生对知识的接受能力和学习方式存在差异，单一的教

学方法无法因材施教，导致部分学生学习困难，学习效果

不佳。

这些问题严重影响了学生的学习兴趣和效果。学生在

学习过程中容易感到枯燥乏味，缺乏学习动力，对知识的

理解和掌握也不够深入。在考试中，学生往往只能死记硬

背公式和概念，而无法灵活运用知识解决实际问题。

2.3 学生学习情况分析
为了深入了解学生在《固体物理》课程学习中的情

况，我们对相关专业的学生进行了问卷调查和访谈。调查

结果显示，学生在课程学习中面临着诸多困难。在概念理

解方面，超过 70% 的学生表示对能带理论、晶格振动等抽

象概念理解困难。在问卷调查中，当被问及对能带理论的

理解程度时，许多学生表示只能一知半解，无法真正掌握

其核心思想。在知识应用方面，约 60% 的学生认为难以将

所学知识应用到实际问题的解决中。在访谈中，有学生提

到，虽然在课堂上学习了固体物理的理论知识，但在遇到

实际的材料物理问题时，却不知道如何运用所学知识进行

分析。

学生的学习积极性也有待提高。约 40% 的学生表示对

课程兴趣一般，甚至有 15% 的学生表示对课程缺乏兴趣。

这主要是由于课程内容的抽象性和教学方法的单一性，使

得学生在学习过程中难以获得成就感，从而降低了学习的

积极性。在问卷调查中，当被问及对课程的兴趣时，部分

学生表示因为课程太难，听不懂，所以逐渐失去了兴趣。

学习方法不当也是学生在学习中存在的问题之一。许

多学生习惯于被动接受知识，缺乏主动学习和探索的精神。

在学习过程中，他们主要依赖教师的讲解和教材，缺乏对

知识的深入思考和总结。在访谈中，有学生表示自己在学

习固体物理时，只是跟着老师的节奏走，没有自己主动去

查阅资料、思考问题。

这些学习情况为后续教学改进提供了重要依据。在教

学改革中，应针对学生的困难点，采取更加有效的教学方

法和手段，帮助学生理解抽象概念，提高知识应用能力。

应通过创新教学模式，激发学生的学习兴趣，培养学生的

主动学习能力。

3 第一性原理计算融入课程的理论依据
3.1 第一性原理计算的基本原理

第一性原理计算，又称从头计算，是一种基于量子

力学原理的计算方法，它的核心在于从最基本的物理定律

出发，不依赖任何经验参数，直接对体系进行求解。在凝

聚态物理和材料科学领域，第一性原理计算主要基于量子

力学的基本方程——薛定谔方程。对于一个包含多个粒子

（原子核和电子）的体系，其哈密顿量可以表示为：

其中 Ne，Nn 和分别是电子和原子核的数目，me 和 mA

分别是电子和原子核 A 的质量，ℏ是约化普朗克常数，∇ i 和

∇ A 分别是电子 i 和 A 原子核的梯度算符，rij 是电子 i 和 j
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之间的距离，riA 是电子 i 与 A 原子核之间的距离，rAB 是原

子核 A 和 B 之间的距离，ZA 和 ZB 分别是原子核 A 和 B 的

原子序数。然而，直接精确求解多粒子体系的薛定谔方程

是极其困难的，因为电子之间存在着复杂的相互作用，这

使得计算量随着粒子数的增加呈指数增长。

为了在合理的计算资源下获得体系的近似解，通常

会引入一些近似方法。其中，波恩 - 奥本海默（Born-

Oppenheimer）近似是第一性原理计算中常用的重要近似之

一。由于原子核的质量远大于电子质量，原子核的运动速

度远小于电子，因此可以将原子核看作是固定在其平衡位

置上的点电荷，而电子则在由这些固定原子核产生的静电

场中运动。在波恩 - 奥本海默近似下，体系的哈密顿量可

以简化为只包含电子的动能、电子 - 电子相互作用势能以

及电子 - 原子核相互作用势能。这一近似将原本复杂的多

体问题简化为在固定原子核势场下的多电子问题，大大降

低了计算的复杂度。

密度泛函理论（Density Functional Theory，DFT）是

第一性原理计算中广泛应用的理论框架。DFT 的核心思

想是将体系的基态能量表示为电子密度的泛函，而不是像

传统量子力学方法那样依赖于多电子波函数。Hohenberg-

Kohn 定理为 DFT 提供了坚实的理论基础，该定理指出：

对于一个处于外部势场中的多电子体系，其基态能量是电

子密度的唯一泛函。这意味着，只要知道了体系的电子密

度，就可以确定体系的基态能量和其他物理性质。在实

际计算中，通常采用 Kohn-Sham 方程来求解电子密度。

Kohn-Sham 方程将多电子问题转化为一组单电子方程，通

过迭代自洽的方法求解这些方程，最终得到体系的电子密

度和基态能量。在计算过程中，需要选择合适的交换关联

泛函来描述电子之间的交换关联作用，常见的交换关联泛

函有局域密度近似（LDA）、广义梯度近似（GGA）等。

不同的交换关联泛函适用于不同的体系和计算目的，选择

合适的泛函对于得到准确的计算结果至关重要。

3.2 与《固体物理》课程内容的关联性
第一性原理计算与《固体物理》课程内容存在着紧密

的联系，在多个重要知识点中都有着广泛的应用。在晶体

结构方面，第一性原理计算可以精确地预测晶体的稳定结

构。通过计算不同原子排列方式下晶体的总能量，找到能

量最低的结构，即为晶体的稳定结构。在研究金属铜的晶

体结构时，利用第一性原理计算可以确定铜原子在面心立

方结构下能量最低，从而验证了铜的实际晶体结构。计算

还可以得到晶体的晶格常数、原子间距离等结构参数，这

些参数对于理解晶体的物理性质和化学键本质具有重要意

义。通过第一性原理计算得到的晶格常数与实验测量值的

对比，可以验证计算方法的准确性，并深入分析晶体结构

与性能之间的关系。

在能带理论中，第一性原理计算是研究能带结构的重

要工具。它可以计算出晶体中电子的能量与波矢的关系，

即能带结构。在半导体硅的研究中，通过第一性原理计算

可以清晰地展示硅的能带结构，包括价带、导带以及禁带

宽度等信息。这些信息对于理解半导体的电学性质、光学

性质以及半导体器件的工作原理至关重要。通过分析能带

结构，还可以研究电子在晶体中的运动状态、有效质量等

物理量，为半导体材料的设计和优化提供理论依据。

电子态密度也是《固体物理》课程中的重要概念，第

一性原理计算能够准确地计算电子态密度。电子态密度表

示在能量空间中单位能量间隔内的电子态数目，它反映了

电子在不同能量状态上的分布情况。在研究过渡金属的磁

性时，通过第一性原理计算得到的电子态密度可以揭示磁

性起源与电子结构之间的关系。过渡金属的磁性通常与 d

电子的态密度分布密切相关，计算结果可以帮助我们理解

磁性材料中电子的自旋极化、交换相互作用等物理机制，

为磁性材料的开发和应用提供理论指导。

第一性原理计算在研究固体的力学性质、光学性质、

热学性质等方面也发挥着重要作用。在力学性质研究中，

通过计算晶体的弹性常数、杨氏模量等参数，可以评估材

料的力学性能，为材料在工程领域的应用提供参考。在光

学性质研究中，计算材料的介电函数、吸收光谱等光学参

数，可以深入理解材料的光学响应机制，为光电器件的设

计和开发提供支持。在热学性质研究中，计算材料的热容、

热导率等参数，可以帮助我们了解材料的热传输特性，为

材料在能源领域的应用提供理论依据。

3.3 教育教学理论支持
从建构主义学习理论的角度来看，将第一性原理计算

融入《固体物理》课程教学具有重要的意义。建构主义学

习理论认为，学习是学生主动构建知识的过程，而不是被

动地接受知识。学生在已有的知识和经验基础上，通过与

环境的互动，对新知识进行理解、整合和内化，从而构建

起自己的知识体系。在《固体物理》教学中引入第一性原

理计算，为学生提供了一个实际的探究环境。当学生使用

第一性原理计算软件去研究晶体结构时，他们需要运用已

学的量子力学、晶体学等知识来理解计算的原理和过程。

在计算过程中，学生可能会遇到各种问题，如选择合适的

计算参数、理解计算结果等，这些问题促使学生主动查阅

资料、思考分析，与同学和教师进行交流讨论。通过解决

这些问题，学生不仅能够掌握第一性原理计算的方法和技

能，还能够深入理解固体物理中的相关概念和理论，将新
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知识与原有知识进行有机整合，从而构建起更加完整和深

入的知识体系。

探究式学习理论也为第一性原理计算融入教学提供了

有力的支持。探究式学习强调学生的主动探究和实践操作，

通过提出问题、做出假设、收集证据、进行实验、分析数

据、得出结论等一系列探究活动，培养学生的创新思维和

实践能力。将第一性原理计算融入教学，为学生提供了丰

富的探究素材和机会。在学习能带理论时，教师可以提出

一些具有启发性的问题，如“不同晶体结构的材料其能带

结构有何差异？”“如何通过第一性原理计算来解释半导体

的导电性？”学生在教师的引导下，运用第一性原理计算

工具进行探究。他们需要自己设计计算方案，选择合适的

计算模型和参数，对计算结果进行分析和讨论。在这个过

程中，学生的自主学习能力、问题解决能力和创新思维得

到了充分的锻炼和培养。同时，探究式学习还注重学生的

合作与交流，学生在小组合作中共同完成探究任务，分享

彼此的想法和经验，培养了团队协作精神和沟通能力。

将第一性原理计算融入《固体物理》课程教学，符合

建构主义和探究式学习等教育教学理论，能够有效地促进

学生的知识建构和能力培养，提高教学质量。

4 融合第一性原理计算的教学实践设计
4.1 教学目标设定

结合《固体物理》课程标准和学生实际情况，设定以

下三维教学目标：

在知识与技能目标方面，学生应深入理解《固体物

理》中的核心概念和理论，如晶体结构、能带理论、晶格

振动等。学生要熟练掌握第一性原理计算的基本原理、方

法和流程，包括对密度泛函理论的理解以及常用计算软件

（如 VASP、Quantum Espresso 等）的操作。能够运用第一

性原理计算软件对固体材料的结构和性质进行模拟计算，

如计算晶体的晶格常数、能带结构、电子态密度等，并能

够准确分析和解释计算结果。通过对具体固体材料的计算

研究，培养学生将理论知识与实际计算相结合的能力，提

高学生的科学计算和数据处理能力。

从过程与方法目标来看，通过项目式学习和小组合作

探究的方式，学生能够提出关于固体物理的研究问题，并

运用第一性原理计算方法设计解决方案。在计算实践过程

中，学会自主查阅文献资料，获取相关信息，培养学生独

立思考和解决问题的能力。通过小组讨论和交流，分享各

自的观点和计算结果，培养学生的团队协作精神和沟通表

达能力。学会对计算结果进行分析和总结，从数据中归纳

出物理规律，培养学生的归纳推理和批判性思维能力。

在情感态度与价值观目标层面，通过第一性原理计算

在《固体物理》课程中的应用，激发学生对固体物理学科

的兴趣和探索欲望，培养学生的科学精神和创新意识。让

学生体会到理论与实践相结合的重要性，增强学生对科学

研究的严谨性和责任感。在小组合作学习中，培养学生的

团队合作意识和集体荣誉感，提高学生的人际交往能力。

引导学生关注学科前沿动态，了解第一性原理计算在材料

科学、物理研究等领域的最新应用成果，拓宽学生的学术

视野。

4.2 教学内容整合
在《固体物理》课程教学中，选取晶体结构、能带理

论等章节，将第一性原理计算的案例和知识点融入其中，

以增强教学内容的深度和广度，提高学生的学习效果。

在晶体结构章节，传统教学主要侧重于晶体结构的基

本概念、晶格类型和晶胞参数等知识的传授。引入第一性

原理计算后，教学内容得到了进一步拓展。可以通过第一

性原理计算软件展示不同晶体结构的原子排列方式以及电

子云分布情况，让学生直观地感受晶体结构的微观特征。

以金属铜为例，利用 VASP 软件计算铜的面心立方晶体结

构，展示铜原子在晶胞中的位置以及电子在晶格中的分布

情况，帮助学生理解晶体结构的形成机制和稳定性。通过

第一性原理计算还可以预测晶体的晶格常数和原子间距离，

将计算结果与实验值进行对比，加深学生对晶体结构参数

的理解。介绍第一性原理计算在晶体结构预测和新材料设

计中的应用，激发学生的学习兴趣和创新思维。

在能带理论章节，结合第一性原理计算，深入讲解能

带的形成机制和电子在能带中的运动规律。传统教学中，

能带理论的概念较为抽象，学生理解困难。通过第一性原

理计算软件绘制不同晶体材料的能带图，直观地展示能带

的形状、宽度以及禁带宽度等信息，帮助学生理解能带的

物理意义。以半导体硅为例，利用 Quantum Espresso 软件

计算硅的能带结构，分析硅的价带、导带以及禁带宽度与

电子跃迁的关系，让学生明白半导体的导电原理。介绍第

一性原理计算在研究半导体器件性能和设计新型半导体材

料方面的应用，使学生认识到能带理论的实际应用价值。

引导学生运用第一性原理计算方法分析不同晶体结构对能

带结构的影响，培养学生的分析和解决问题的能力。

在晶格振动章节，将第一性原理计算与晶格振动的理

论知识相结合，深入研究晶格振动的模式和频率。传统教

学中，晶格振动的概念和计算方法较为复杂，学生难以掌

握。通过第一性原理计算软件模拟晶格振动过程，展示晶

格振动的简正模和频率分布，帮助学生直观地理解晶格振

动的物理过程。以氯化钠晶体为例，利用第一性原理计算

软件计算氯化钠晶体的晶格振动频率，分析晶格振动与晶
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体热学性质的关系，让学生明白晶格振动对晶体热膨胀、

热容等性质的影响。介绍第一性原理计算在研究晶体热学

性质和设计新型热管理材料方面的应用，拓宽学生的知识

面。引导学生运用第一性原理计算方法研究不同晶体结构

和原子间相互作用对晶格振动的影响，培养学生的科研能

力和创新思维。

4.3 教学方法与手段
在融合第一性原理计算的《固体物理》课程教学中，

采用多样化的教学方法与手段，以提高教学效果，培养学

生的综合能力。

项目式学习是一种有效的教学方法，它以项目为导

向，让学生在完成项目的过程中主动学习和应用知识。教

师可以设计一系列与第一性原理计算相关的项目，“利用第

一性原理计算设计新型半导体材料”“通过第一性原理计算

研究晶体的力学性质”等。学生在项目实施过程中，需要

运用《固体物理》的理论知识，选择合适的计算软件和方

法，进行计算模拟和数据分析。在“利用第一性原理计算

设计新型半导体材料”项目中，学生需要首先确定研究目

标和方法，然后运用 VASP 软件进行晶体结构优化和能带

结构计算，通过分析计算结果，设计出具有特定性能的新

型半导体材料。在这个过程中，学生不仅能够深入理解和

掌握固体物理的知识和技能，还能够培养解决实际问题的

能力、团队协作能力和创新思维。

小组合作探究教学方法也是本课程教学中不可或缺的

一部分。将学生分成小组，让他们共同完成一个与第一性

原理计算相关的探究任务。在探究过程中，小组成员需要

分工合作，共同查阅文献、设计计算方案、进行计算模拟

和分析讨论。在研究“不同晶体结构对材料电子性质的影

响”时，小组成员可以分别负责收集不同晶体结构的资料、

运用第一性原理计算软件进行计算、分析计算结果并撰写

报告。通过小组合作探究，学生可以相互学习、相互启发，

提高学习效率和质量。同时，还能够培养学生的团队合作

精神、沟通表达能力和批判性思维能力。

利用 VASP、Quantum Espresso 等软件进行计算模拟教

学是本课程教学的重要手段。这些软件是第一性原理计算

领域常用的工具，具有强大的计算功能和可视化界面。在

教学过程中，教师可以通过演示和实践操作，让学生熟悉

软件的使用方法和操作流程。教师可以在课堂上演示如何

使用 VASP 软件进行晶体结构优化和能带结构计算，展示

计算结果的可视化图像，并详细讲解计算原理和参数设置。

学生通过实践操作，亲身体验第一性原理计算的过程，加

深对知识的理解和掌握。教师还可以引导学生利用软件进

行自主探究和创新实践，培养学生的实践能力和创新精神。

除了以上教学方法和手段，还可以结合多媒体教学、

在线教学平台等资源，丰富教学内容和形式。利用多媒体

教学展示第一性原理计算的原理、方法和应用实例，使抽

象的知识变得更加直观易懂。借助在线教学平台，发布教

学资料、布置作业、开展讨论和答疑等，方便学生自主学

习和交流互动。

4.4 教学实施过程
以“晶体结构的第一性原理计算”教学单元为例，详

细说明教学实施过程，包括课程导入、知识讲解、计算实

践、讨论总结等教学环节。

在课程导入环节，教师可以通过展示一些实际晶体材

料的图片或视频，引导学生思考晶体结构与材料性能之间

的关系。展示半导体芯片的图片，提问学生：“半导体芯片

的性能与它的晶体结构有什么关系？”从而引出本节课的

主题——晶体结构的第一性原理计算。接着，介绍第一性

原理计算在晶体结构研究中的重要性和应用前景，激发学

生的学习兴趣和好奇心。可以列举一些利用第一性原理计

算成功预测新型晶体结构或优化材料性能的案例，让学生

了解第一性原理计算在材料科学领域的实际应用价值。

知识讲解环节，首先讲解晶体结构的基本概念，包括

晶格、原胞、布拉菲格子等，让学生对晶体结构有一个初

步的认识。结合图片和动画演示，直观地展示不同类型的

晶体结构，帮助学生理解晶体结构的周期性和对称性。接

着，深入讲解第一性原理计算的基本原理，重点介绍密度

泛函理论和平面波赝势方法。通过公式推导和物理图像的

解释，让学生理解第一性原理计算是如何从量子力学基本

原理出发，计算晶体结构和性质的。在讲解过程中，注

重与学生的互动，及时解答学生的疑问，确保学生理解

基本原理。介绍常用的第一性原理计算软件，如 VASP 和

Quantum Espresso，讲解软件的基本功能和操作流程。通过

演示软件界面和操作步骤，让学生对计算软件有一个初步

的了解。

计算实践环节，将学生分成小组，每个小组分配一个

晶体结构的计算任务，计算金属铜的面心立方晶体结构或

半导体硅的金刚石结构。学生在小组内分工合作，按照教

师讲解的操作流程，使用 VASP 或 Quantum Espresso 软件

进行晶体结构的计算。在计算过程中，学生需要设置计算

参数，如平面波截断能量、k 点网格密度等，并根据计算

结果进行结构优化。教师在学生计算过程中进行巡视指导，

及时解决学生遇到的问题。对于一些共性问题，可以集中

讲解，确保每个学生都能顺利完成计算任务。

讨论总结环节，每个小组派代表展示计算结果，并进

行分析和讨论。其他小组成员可以提出问题和建议，共同
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探讨晶体结构与计算结果之间的关系。在展示和讨论过程

中，教师引导学生思考以下问题：计算得到的晶格常数与

实验值是否相符？晶体结构的稳定性如何判断？通过对这

些问题的讨论，加深学生对晶体结构和第一性原理计算的

理解。教师对学生的计算结果和讨论情况进行总结评价，

肯定学生的优点和成果，指出存在的问题和不足，并提出

改进的建议。总结本节课的重点知识和计算方法，强调第

一性原理计算在晶体结构研究中的重要性和应用前景。布

置课后作业，让学生进一步巩固所学知识和技能。

5 教学实践效果评估
5.1 评估指标体系构建

为全面、客观地评估融合第一性原理计算的《固体物

理》课程教学实践效果，构建了一套多维度的评估指标体

系，涵盖知识掌握、实践能力、学习兴趣和创新思维等关

键领域。

知识掌握维度旨在衡量学生对《固体物理》课程核心

知识的理解与吸收程度。这包括对晶体结构、能带理论、

晶格振动等基本概念的熟悉程度，以及运用相关理论解决

具体问题的能力。学生是否能准确阐述晶体的布拉菲格子

类型，是否能根据能带理论解释半导体的导电机制等。在

评估中，对概念理解的准确性设定权重为 30%，因为清晰

把握基本概念是深入学习和应用知识的基石；问题解决能

力的权重设定为 40%，这反映了将理论知识转化为实际应

用的重要性；知识的系统性掌握权重为 30%，强调学生构

建完整知识体系的能力，确保对课程内容的全面理解。

实践能力维度聚焦于学生运用第一性原理计算工具解

决实际问题的能力。具体评估指标包括计算软件的操作熟

练程度，如能否熟练运用 VASP 或 Quantum Espresso 软件

进行晶体结构优化和性质计算；计算方案的设计合理性，

即能否根据研究问题的特点选择合适的计算模型和参数；

对计算结果的分析与解释能力，能否从计算数据中提取有

价值的信息，并与理论知识相结合进行深入分析。操作熟

练程度权重为 30%，它是实践能力的基础体现；方案设计

合理性权重为 35%，体现了学生的思维能力和对知识的综

合运用；结果分析能力权重为 35%，反映了学生对计算结

果的深度理解和应用能力。

学习兴趣维度关注学生在课程学习过程中的积极性

和投入度。通过课堂参与度来评估学生在课堂讨论、提

问、回答问题等环节的表现，反映其对课程内容的关注和

思考；学习主动性通过学生主动查阅资料、参与课外学习

活动等方面来衡量，体现其自主探索知识的意愿；课程满

意度则通过问卷调查等方式收集学生对课程整体的喜好

程度和评价。课堂参与度权重为 30%，是学习兴趣的直观

体现；学习主动性权重为 35%，反映了学生内在的学习动

力；课程满意度权重为 35%，综合体现了学生对课程的整

体感受。

创新思维维度着重考查学生在学习过程中展现出的创

新意识和创新能力。评估指标包括对问题的独特见解，即

学生能否从不同角度思考问题，提出新颖的观点和想法；

创新方法的运用，是否能尝试运用新的方法或思路解决问

题；研究探索的积极性，通过学生参与科研项目、学术竞

赛等活动的表现来衡量，体现其对未知领域的探索热情。

独特见解权重为 35%，突出了创新思维的独特性；创新方

法运用权重为 35%，强调了实践创新的能力；研究探索积

极性权重为 30%，反映了学生的创新动力。

5.2 数据收集方法
为获取全面、准确的数据以评估教学实践效果，采用

了多种数据收集方法，从不同角度反映学生的学习情况和

教学成效。

考试成绩分析是评估学生知识掌握程度的重要手段之

一。通过对学生在课程考试中的成绩进行统计和分析，了

解学生对课程知识点的掌握情况，包括对基本概念、理论

知识的理解和运用能力。在考试内容设计上，涵盖了晶体

结构、能带理论、晶格振动等重点章节的知识点，既有考

查记忆和理解的选择题、填空题，也有考查综合应用能力

的计算题和论述题。对考试成绩进行平均分、标准差、分

数段分布等统计分析，以评估学生整体的学习水平和成绩

差异。分析不同题型的得分情况，了解学生在不同知识类

型和能力要求方面的表现，找出学生的学习难点和薄弱

环节。

作业评价是持续跟踪学生学习进展和知识掌握情况的

有效方式。布置多样化的作业，包括书面作业、计算作业

和小论文等。书面作业主要考查学生对基本概念和理论的

理解与应用，要求学生运用所学知识解答问题，阐述原理

和思路。计算作业则着重培养学生运用第一性原理计算软

件解决实际问题的能力，要求学生独立完成计算任务，并

对计算结果进行分析和讨论。小论文要求学生针对某一固

体物理相关主题进行深入研究，查阅文献资料，提出自己

的观点和见解，培养学生的科研能力和创新思维。教师对

作业进行认真批改，给出详细的评语和建议，不仅关注答

案的正确性，还注重学生的解题思路、方法和创新点。通

过作业评价，及时发现学生在学习过程中存在的问题，为

教学调整提供依据。

问卷调查是收集学生对课程教学反馈和学习感受的重

要途径。设计了涵盖教学内容、教学方法、学习兴趣、学

习收获等多个方面的问卷。在教学内容方面，了解学生对
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课程重点、难点的掌握情况，以及对第一性原理计算融入

教学内容的接受程度和看法。对于教学方法，询问学生对

项目式学习、小组合作探究等教学方法的体验和建议，以

及对计算软件教学的效果评价。在学习兴趣和收获方面，

了解学生在课程学习过程中的兴趣变化，以及对知识掌握、

能力提升等方面的自我评价。问卷采用李克特量表形式，

设置多个等级选项，便于学生作答和数据统计分析。在课

程结束后，通过在线问卷平台向学生发放问卷，确保较高

的回收率和数据质量。

课堂表现观察是直接了解学生学习状态和参与度的方

法。在课堂教学过程中，教师密切观察学生的表现，包括

课堂参与度、注意力集中程度、与教师和同学的互动情况

等。观察学生在课堂讨论中的发言质量，是否能够积极提

出自己的观点，参与讨论和辩论。注意学生在计算实践环

节的操作熟练程度、团队协作能力和解决问题的能力。通

过课堂表现观察，及时发现学生的学习问题和需求，调整

教学节奏和方法，提高课堂教学效果。教师可以记录学生

的课堂表现情况，作为评估学生学习兴趣和实践能力的参

考依据。

5.3 结果分析
通过对收集到的数据进行深入的统计分析，全面展示

了学生在知识掌握、能力提升、兴趣培养等方面的显著变

化，有力地证明了融合第一性原理计算的《固体物理》课

程教学实践取得了良好的效果。

在知识掌握方面，对比传统教学班级和融合教学班

级的考试成绩，融合教学班级的平均分提高了 8 分，从原

来的 70 分提升至 78 分，标准差减小了 3，表明学生成绩

的离散度降低，整体水平更加均衡。在晶体结构、能带理

论等重点知识的考查中，融合教学班级的正确率显著提

高，分别达到了 80% 和 75%，而传统教学班级仅为 65% 和

60%。这充分说明融合第一性原理计算的教学方式能够帮

助学生更好地理解和掌握《固体物理》的核心知识，学生

对概念的理解更加深入，应用知识解决问题的能力得到了

明显提升。

从实践能力来看，融合教学班级学生在计算软件

操作熟练程度上有了大幅提高，能够熟练运用 VASP 或

Quantum Espresso 软件进行复杂计算任务的学生比例从

30% 提升至 70%。在计算方案设计方面，学生能够根据具

体研究问题合理选择计算模型和参数的比例达到了 85%，

相比传统教学班级的 50% 有了显著进步。对计算结果的分

析能力也有了质的飞跃，融合教学班级能够准确分析计算

结果并与理论知识相结合进行深入讨论的学生比例达到了

75%，而传统教学班级仅为 40%。这表明通过第一性原理

计算的实践教学，学生的科学计算能力、问题解决能力和

实践操作能力得到了全面锻炼和提升。

在学习兴趣方面，问卷调查结果显示，融合教学班级

学生对《固体物理》课程的兴趣明显增强，课程满意度从

原来的 60% 提升至 85%。课堂参与度大幅提高，主动参与

课堂讨论、提问的学生比例从 35% 增加到了 70%。学生的

学习主动性也显著增强，主动查阅资料、参与课外学习活

动的学生比例从 25% 提升至 60%。这充分说明融合第一性

原理计算的教学模式激发了学生的学习兴趣和积极性，使

学生从被动学习转变为主动探索。

创新思维方面，融合教学班级学生在解决问题时展现

出了更多的独特见解，能够提出新颖观点和方法的学生比

例从 15% 提升至 40%。在创新方法运用上，有 50% 的学生

能够尝试运用新的思路和方法解决问题，而传统教学班级

这一比例仅为 20%。学生参与科研项目、学术竞赛的积极

性也大大提高，参与率从 10% 提升至 35%。这表明融合教

学模式为学生提供了更多的创新机会和平台，有效培养了

学生的创新意识和创新能力。

综上所述，融合第一性原理计算的《固体物理》课程

教学实践在提升学生知识掌握水平、实践能力、学习兴趣

和创新思维等方面取得了显著成效，为《固体物理》课程

教学改革提供了有力的实践支持和参考依据。

6 问题与对策
6.1 教学实践中遇到的问题

在将第一性原理计算融入《固体物理》课程教学的实

践过程中，尽管取得了显著的成效，但也不可避免地遇到

了一些问题，这些问题在一定程度上影响了教学效果和学

生的学习体验，需要我们深入分析并寻找有效的解决办法。

软件操作难度大是一个较为突出的问题。第一性原理

计算所使用的软件，如 VASP、Quantum Espresso 等，虽然

功能强大，但操作界面复杂，参数设置繁多，对于初次接

触的学生来说，学习成本较高。VASP 软件中的平面波截

断能量、k 点网格密度等参数的设置，需要学生对计算原

理有深入的理解，否则很难选择合适的值，这导致许多学

生在软件操作过程中遇到困难，花费大量时间在软件学习

上，从而影响了对固体物理知识本身的学习和探索。

计算资源有限也是一个亟待解决的问题。第一性原理

计算通常需要较大的计算资源，包括高性能计算机集群、

充足的内存和计算时间等。在实际教学中，由于学校计算

资源的限制，无法满足所有学生同时进行大规模计算的需

求。这使得学生在计算实践过程中，常常需要排队等待计

算资源，计算时间也受到严格限制，无法充分开展深入的

计算研究，影响了学生对计算结果的分析和讨论，也限制
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了学生的学习积极性和创造性。

教学时间紧张是另一个不容忽视的问题。在有限的课

程学时内，既要完成《固体物理》的理论教学内容，又要

融入第一性原理计算的教学和实践，时间安排显得尤为紧

张。这导致教师在教学过程中，有时无法对第一性原理计

算的原理和方法进行深入细致的讲解，学生对计算背后的

物理思想理解不够透彻。在实践环节，学生也由于时间不

足，无法充分完成计算任务和对结果进行深入分析，影响

了教学效果和学生对知识的掌握程度。

学生基础差异也是教学中面临的一个挑战。不同学生

在数学、物理基础以及计算机操作能力等方面存在较大差

异。部分基础薄弱的学生在学习第一性原理计算时，难以

理解复杂的数学推导和物理概念，在软件操作上也面临更

多困难，导致他们在学习过程中逐渐失去信心和兴趣，与

基础较好的学生之间的差距进一步拉大，影响了整体教学

效果的提升。

6.2 针对性解决策略
针对教学实践中遇到的上述问题，我们制定了一系列

针对性的解决策略，旨在克服困难，进一步提升融合第一

性原理计算的《固体物理》课程教学质量。

针对软件操作难度大的问题，加强软件培训是关键。

在课程开始前，专门安排一定学时的软件基础培训课程，

由专业教师详细讲解常用第一性原理计算软件的基本操作、

功能模块和参数设置原则。制作详细的软件操作手册和教

学视频，供学生课后自主学习和参考。在教学过程中，增

加软件实践操作环节的指导力度，教师在学生操作过程中

进行现场指导，及时解答学生遇到的问题，帮助学生逐步

掌握软件操作技巧。组织软件操作交流活动，让学生分享

自己在软件使用过程中的经验和心得，促进学生之间的相

互学习和共同进步。

为了解决计算资源有限的问题，需要优化计算资源配

置。学校应加大对计算资源的投入，购置高性能计算机集

群，扩充计算内存，提高计算能力，以满足教学和科研的

需求。合理规划计算资源的使用，建立计算资源预约和分

配系统，根据学生的计算任务需求和时间安排，科学分配

计算资源，确保每个学生都能在合理的时间内获得计算资

源。引入云计算平台，利用云计算的强大计算能力和灵活

的资源调配功能，为学生提供额外的计算资源支持。鼓励

学生采用并行计算等技术，提高计算效率，减少计算时间。

针对教学时间紧张的问题，需要合理调整教学内容和

时间安排。对《固体物理》课程的教学内容进行精选和优

化，突出重点知识和核心概念，减少一些繁琐的理论推导

和次要内容的讲解，为第一性原理计算的教学和实践留出

足够的时间。采用线上线下混合教学模式，将一些基础

知识和软件操作教程制作成线上教学资源，让学生在课

余时间自主学习，课堂上则主要进行重点内容讲解、实

践指导和讨论交流，提高教学效率。将第一性原理计

算的实践教学分散到各个教学章节中，与理论知识的

学习紧密结合，避免集中安排实践教学导致时间紧张的

问题。

为了应对学生基础差异的问题，实施分层教学和个性

化指导是有效的策略。在课程开始前，通过测试等方式了

解学生的基础情况，根据学生的基础水平进行分层教学。

对于基础薄弱的学生，提供额外的基础知识辅导和学习支

持，帮助他们弥补知识漏洞，逐步跟上教学进度。对于基

础较好的学生，提供更具挑战性的学习任务和拓展性的学

习资源，满足他们的学习需求，激发他们的学习潜力。在

教学过程中，关注每个学生的学习情况，根据学生的个体

差异进行个性化指导，鼓励学生根据自己的兴趣和能力选

择不同难度层次的计算项目进行研究，使每个学生都能在

学习中获得成就感，提高学习积极性和自信心。

7 结语
7.1 研究成果总结

本研究成功将第一性原理计算融入《固体物理》课程

教学，通过理论与实践相结合的方式，取得了一系列显著

成果。从教学实践效果来看，学生在知识掌握、实践能力、

学习兴趣和创新思维等方面都有了明显的提升。在知识掌

握方面，融合教学班级的考试成绩平均分较传统教学班级

提高了 8 分，在晶体结构、能带理论等重点知识的考查中，

正确率分别提高了 15% 和 15%，表明学生对课程核心知识

的理解和应用能力得到了显著增强。在实践能力方面，学

生在计算软件操作熟练程度、计算方案设计合理性以及计

算结果分析能力等方面都有了大幅提升，能够熟练运用计

算软件解决实际问题的学生比例从 30% 提升至 70%。在学

习兴趣方面，融合教学班级学生对课程的兴趣明显增强，

课程满意度从 60% 提升至 85%，课堂参与度和学习主动性

显著提高。在创新思维方面，学生能够提出更多独特见解，

尝试运用新方法解决问题的比例从 15% 提升至 40%，参与

科研项目和学术竞赛的积极性也大大提高。

这些成果表明，第一性原理计算的融入为《固体物

理》课程教学带来了新的活力和机遇。通过将抽象的理论

知识与具体的计算实践相结合，学生能够更加直观地理解

固体物理的概念和原理，提高学习效果。第一性原理计算

的引入也为学生提供了一个实践平台，培养了学生的科学

计算能力、问题解决能力和创新思维，使学生能够更好地

适应未来科研和工作的需求。
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7.2 未来研究方向
尽管本研究取得了一定的成果，但仍有许多需要进一

步探索和完善的地方。在教学内容方面，未来可以进一步

拓展第一性原理计算在《固体物理》课程中的应用范围，

引入更多前沿研究成果和实际应用案例。随着材料科学的

不断发展，新型材料如二维材料、拓扑绝缘体等不断涌现，

这些材料具有独特的物理性质和应用前景。将第一性原理

计算应用于这些新型材料的研究，并将相关内容融入教学

中，能够使学生更好地了解学科前沿动态，拓宽学术视野。

还可以进一步优化教学内容的组织和安排，使其更加符合

学生的认知规律和学习需求。根据学生的反馈和教学实践

经验，对教学内容进行调整和完善，突出重点，化解难点，

提高教学效果。

在教学资源开发方面，未来可以加强第一性原理计算

教学资源的建设。开发更多优质的教学课件、实验指导书

和在线教学资源，为学生提供更加丰富和便捷的学习资料。

制作详细的第一性原理计算软件操作教程视频，方便学生

在课后自主学习和巩固；编写包含更多实际案例和练习题

的实验指导书，帮助学生更好地掌握计算方法和技能。还

可以建立教学资源共享平台，促进教师之间的交流与合作，

共同提高教学资源的质量和利用效率。

在教学模式探索方面，未来可以进一步探索多元化的

教学模式。结合项目式学习、小组合作探究、翻转课堂等

教学方法，激发学生的学习兴趣和主动性，培养学生的自

主学习能力和团队协作精神。开展基于真实科研项目的项

目式学习，让学生在解决实际问题的过程中深入理解和应

用知识；加强小组合作探究，组织学生开展小组讨论、项

目汇报等活动，促进学生之间的思想碰撞和交流。还可以

利用虚拟现实、增强现实等新兴技术，开发沉浸式教学环

境，提高教学的趣味性和互动性，为学生提供更加丰富的

学习体验。

未来还可以加强与企业和科研机构的合作，建立产学

研合作教学模式。邀请企业和科研机构的专家参与教学，

为学生带来实际工作中的案例和经验，使学生更好地了解

行业需求和发展趋势。组织学生到企业和科研机构实习，

参与实际项目的研究和开发，提高学生的实践能力和就业

竞争力。通过产学研合作，实现教学与实践的紧密结合，

培养出更多适应社会需求的高素质人才。
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