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摘  要 

《精细化学品化学》教学中，传统模式易导致学生知识碎片化、思维被动，难以适配行业创新需求，为

此提出引入第一性原理思维重构教学逻辑。该思维以回归化学本质、拆解核心问题为导向，有望破解知

识零散难题，衔接原理与实践，激活学生创新能力。以染料教学为例，通过问题导入、原理拆解、计算

实践、实验验证、认知升级的教学过程实施，构建“结构–性质–功能”的本质关联。尽管应用面临教

师跨学科能力不足、学生基础薄弱、教学工具缺失等挑战，但该思维能实现教学从知识覆盖到能力提升

的转型，为精细化工领域培养具备底层逻辑与创新素养的复合型人才，也为同类课程教学改革提供参考。 
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Abstract 
In the teaching of Fine Chemicals Chemistry, traditional models tend to result in fragmented 
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knowledge and passive thinking among students, making it difficult to meet the innovative needs of 
the industry. To address this, it is proposed to introduce “first-principles thinking” to reconstruct 
the teaching logic. Guided by returning to the essence of chemistry and decomposing core problems, 
this thinking is expected to solve the problem of scattered knowledge, connect principles with prac-
tice, and activate students’ innovative abilities. Taking dye teaching as an example, the essential con-
nection between “structure-property-function” is established through the implementation of a teach-
ing process consisting of problem introduction, principle decomposition, computational practice, 
experimental verification, and cognitive upgrading. Although its application faces challenges such 
as insufficient interdisciplinary capabilities of teachers, weak foundational knowledge of students, 
and a lack of teaching tools, first-principles thinking can realize the transformation of teaching from 
knowledge coverage to ability improvement. It cultivates interdisciplinary talents with underlying 
logic and innovative literacy for the fine chemical industry, and also provides a reference for the 
teaching reform of similar courses. 

 
Keywords 
First-Principles, Fine Chemicals Chemistry, Teaching Reform, Structure-Activity Relationship 

 
 

Copyright © 2026 by author(s) and Hans Publishers Inc. 
This work is licensed under the Creative Commons Attribution International License (CC BY 4.0). 
http://creativecommons.org/licenses/by/4.0/ 

  
 

1. 引言 

《精细化学品化学》是应用化学专业的核心课程之一，内容涵盖表面活性剂、洗涤剂、染料、涂料、

胶粘剂、食品添加剂、化妆品等数十个门类，其知识体系兼具理论深度与应用广度，是连接化学原理与

工业实践的关键桥梁[1]。然而，精细化学品不同品类的结构、功能、应用场景差异显著。传统教学多以

门类划分与知识点罗列为主，使得学生易陷入记性质、背配方的机械记忆模式，难以建立“分子结构–

反应机理–功能特性–应用场景”的内在逻辑关联，导致只见树木、不见森林的认知困境，知识碎片化

问题突出，体系化认知严重薄弱。 
《精细化学品化学》课程的核心本应是化学原理支撑工业应用，但大学生普遍缺乏化工生产实践经

验，对为何选择该合成路线、如何优化工艺参数、功能需求如何转化为分子设计等核心问题理解浅表。

教学中往往容易出现重性质介绍、轻原理拆解的极端现象，最终导致学生面对复杂工业问题时难以实现

知识迁移[2]。精细化工行业的核心竞争力在于产品定制化与性能优化[3]，但传统教学多采用“定义–性

质–应用”的线性讲授模式，缺乏对底层逻辑、问题拆解和方案设计的有效引导，学生习惯被动接收知

识，面对绿色化工要求下的配方改良、特定功能需求的分子设计等新场景时，难以突破既有框架，缺乏

原创性思考能力。此外，跨学科融合的欠缺也限制了学生综合能力的提升。精细化学品的研发需要融合

有机化学、物理化学、分析化学、材料科学等多学科知识，但在教学实施中，这些知识点常常彼此割裂，

学生难以运用不同领域的原理解决实际问题，这与行业对复合型化工人才的需求尚有一定距离。 
以上教学现状，既与新时代高等教育改革的方向有所脱节，也难以充分呼应精细化工行业的创新发

展需求，凸显了课程自身进行教学优化与重构的紧迫性。在此背景下，第一性原理思维的引入正是回应

这一需求的重要路径。现代高等教育强调知识传授、能力培养、价值塑造三位一体，化工类专业的核心

目标是培养具备底层逻辑思维、创新能力与工程素养的人才。第一性原理思维以回归本质、拆解问题、

独立推导为核心，恰好契合从知识型人才向能力型人才的培养转型，是落实新工科建设中创新能力培养
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要求的关键路径[4]。 
从行业发展来看，当前精细化工行业正面临着向原创驱动的转型，绿色化、高性能化、定制化将成

为未来的发展主流[5]，行业急需能够穿透现象看本质的研发人才，比如从降低 VOCs 排放的核心需求出

发，回归分子极性与挥发性的关系本质设计新型溶剂，从提高催化剂活性的目标出发拆解“活性中心结

构–反应路径–传质效率”的关键要素，传统教学模式培养的记忆型人才已难以适配这种创新需求。 
从课程自身优化来看，《精细化学品化学》的本质是以化学原理为核心，以功能需求为导向的系统

性工程思维，而非零散知识点的堆砌，第一性原理思维的引入本质上是重构教学逻辑，从按门类罗列知

识转向按原理整合知识，从被动接收转向主动推导，从而破解课程固有的局限，实现教学从知识覆盖到

能力提升的升级[6]。 

2. 第一性原理思维引入课程教学的必要性 

首先，第一性原理的引入能有效破解知识碎片化问题，帮助学生构建体系化认知框架。第一性原理思

维强调回归最基本的公理与逻辑[7] [8]，不依赖经验或类比，在教学中可引导学生以分子结构、化学键理

论、热力学与动力学原理为底层公理，将不同门类精细化学品的知识进行重构，无论是涂料、胶粘剂还是

染料、化妆品，其核心逻辑都是通过分子间相互作用实现特定功能，通过这一本质逻辑将碎片化的门类知

识串联成“原理–应用–拓展”的体系化网络，帮助学生实现从记忆知识点到掌握思维方法的转变。 
其次，第一性原理思维能衔接原理与实践，提升学生的知识迁移能力。第一性原理思维注重问题拆

解与本质归因，比如在讲解表面活性剂时，不局限于 HLB 值的计算与应用，而是引导学生回归“界面张

力的本质是分子间作用力差异”这一核心，推导如何通过调整分子结构调控 HLB 值、不同体系为何需要

特定 HLB 值的表面活性剂，让学生理解现象背后的原理而非仅记忆现象对应的结论，从而在面对生物相

容性表面活性剂设计等新场景时，能通过本质推导形成解决方案。 
更为重要的是，第一性原理思维能激活学生的创新思维，培养原创性能力。它鼓励打破既有经验，

从本质出发寻找最优解，这与精细化工的创新逻辑高度契合。在讲解绿色精细化学品时，引导学生回归

降低能耗、减少污染、提高原子利用率的核心要求，拆解合成路线优化、溶剂选择、催化剂设计等关键

问题，而非仅介绍现有绿色产品案例，让学生跳出模仿既有产品的思维定式，学会从功能需求出发通过

原理推导设计原创性方案。同时，它还能强化跨学科融合，提升学生的综合素养，其问题拆解过程天然

要求跨学科知识的整合，比如在设计食品防腐剂时，需回归抑制微生物生长的本质是破坏细胞结构或代

谢过程，整合有机化学、生物化学等多学科知识，通过第一性原理引导学生拆解复杂问题、分配学科资

源，有效提升学生的跨学科综合应用能力，适配行业多领域协同研发的工作模式。 
此外，第一性原理思维方法还契合大三学生的发展阶段，他们刚刚经历了四大基础化学和两大基础

化工课程的学习，正处于从基础知识向应用知识的转变期，逻辑思维能力正待开发。利用第一性原理思

维从本质出发、逐步推演的学习模式能简化许多复杂问题，厘清问题的核心所在，有利于形成“底层逻

辑贯通多门专业课程”的学习模式，为整个大学阶段的专业学习奠定坚实基础。 

3. 第一性原理思维引入课程教学的实践 

以“染料”一章为例，将第一性原理思维融入课堂教学的完整实施流程设计如下，旨在实现从经验

认知到原理探究的教学升级。 

3.1. 课程导入 

以“为什么同是偶氮结构的染料，有的呈黄色、有的呈红色？”、“户外塑料老化为什么是发黄，

而不是发红、发蓝？”、“上火的人尿液为什么是黄色而不是其他颜色？”、“炒糖色时，冰糖为什么
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会从无色变成黄色、褐色？”等常见生活问题引发思考。在学生初步讨论后，教师明确指出：传统教学

中“共轭链越长颜色越深”的经验性结论，无法对上述现象给出全面且本质的解释。由此自然引出核心

观点——第一性原理“从微观电子结构解释宏观性质”的思维模式，可突破经验认知的局限，为探究染

料颜色本质提供科学支撑，从而激发学生的探究兴趣。 

3.2. 原理解析 

考虑到量子力学公式的抽象性，本环节弱化复杂理论推导，重点拆解第一性原理在染料显色领域的

核心思维：分子的颜色本质是其电子吸收特定波长的可见光后发生跃迁，而跃迁所需能量由电子所处轨

道的能级差决定。在此基础上引入前线轨道理论(HOMO-LUMO)，明确染料分子显色的核心逻辑：最高

占据分子轨道(HOMO)与最低未占据分子轨道(LUMO)之间的能级差，与分子吸收光的波长呈负相关关系。

即能级差越小，电子跃迁所需能量越低，吸收光的波长越长，分子呈现的颜色越深[9]。通过这一简化处

理，使学生快速把握原理核心，建立微观能级与宏观颜色的认知关联。 

3.3. 计算实践 

本环节以设计橙色硝基偶氮染料为具体目标，将学生划分为 10 个小组，每组承担不同取代基修饰的

偶氮染料分子研究任务，取代基类型涵盖：无取代基、对位甲基、对位乙基、对位乙烯基、对位氨基、对

位硝基、对位二甲氨基、对位甲氧基、对位氯、对位溴。教师通过示范操作引导学生掌握关键技能：运用

Gaussian 软件中的第一性原理算法，计算目标染料分子的 HOMO-LUMO 能级差及对应的吸收光谱[10]；
借助 AI 工具对吸收光谱进行颜色匹配与推测，形成“分子结构→计算数据→颜色预测”的完整实践链。

该设计既保证了研究内容的系统性，又通过分组协作提升了学生的实践参与度。 

3.4. 规律总结 

组织小组汇报，引导学生用第一性原理思维分析数据，并总结染料结构与颜色之间的规律：偶氮键

(-N=N-)的共轭体系是电子跃迁的通道，取代基的电子效应会通过共轭体系改变轨道能级分布而调控颜色，

进而建立“结构修饰→电子分布变化→能级差调整→颜色改变”的思维链。同时，针对供电子基与吸电

子基均能使染料颜色加深的共性现象，引导学生突破诱导效应决定颜色的固有认知，回归前线轨道理论

与分子显色的本源，深化对原理本质的理解。 

3.5. 性能关联 

通过紫外–可见分光光度计测得的染料吸收曲线，并与计算预测值进行对比分析。针对两类数据存

在的偏差，教师引导学生运用第一性原理思维开展溯源分析：计算过程采用的是单分子气态模型，未考

虑实验体系中乙醇溶剂的极性影响；溶剂极性会使分子轨道能级差略有增大，导致实际吸收波长较计算

值发生蓝移，从而清晰解释偏差成因。这一环节使学生认识到，第一性原理的应用需结合实际体系的边

界条件，为后续的偏差分析积累实践经验。 

3.6. 认知升级 

通过“计算预测→实验验证→偏差分析”的完整闭环，教师重点引导学生实现认知突破：第一性原

理思维并非绝对精准的计算工具，而是指导实验方向、解释实验现象的科学逻辑框架。当实验结果与计

算预测不符时，可从多维度排查原因，如：计算模型与实验体系的差异(单分子 vs 聚集态)、取代基反应

不完全、溶剂化效应及环境因素的影响等。通过这种原理指导实践、实践反哺原理认知的训练，培养学

生基于核心原理反向推导问题根源的科学探究能力。 
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3.7. 实践练习 

为实现知识的迁移应用，课后任务聚焦纺织企业的真实需求——开发耐光性优良的橙色偶氮染料。

教师引导学生建立需求与原理的关联：染料的耐光性与其分子稳定性直接相关，而偶氮键的键能是决定

分子稳定性的核心指标，该键能可通过第一性原理计算精准获取。 
学生自主设计实验方案，在偶氮染料的不同位点引入各类取代基，通过计算不同结构分子的偶氮键

键能，分析取代基效应(电子效应、空间效应)对键能及耐光性的影响规律，并撰写专题总结报告。这一任

务设计使第一性原理思维从颜色调控延伸至性能优化，进一步强化学生对原理应用价值的认知。 

4. 第一性原理思维引入课程教学面临的困难与挑战 

首要挑战是授课教师的跨学科综合能力。《精细化学品化学》授课教师多深耕于有机化学、精细化

学品合成、工艺设计与优化等领域，具备扎实的应用化学专业功底，但第一性原理的教学转化需要融合

量子化学核心逻辑、计算工具操作及教育教学设计三类能力——既需剥离科研级公式，提炼“微观电子

结构决定宏观性质”的核心思维，又要能指导学生使用专业计算工具，还需设计贴合课程的教学环节。

这种跨学科要求与教师单一学科背景形成鲜明矛盾，且多数教师缺乏计算化学专家、教育技术人员组成

的跨学科教研团队支持，独自推进时易陷入过度简化原理失其本质的困境。 
其次是学生的基础短板与思维惯性。应用化学专业本科学生虽已掌握有机化学、物理化学的基础概

念，但量子化学知识储备薄弱，虽能辨识分子轨道、共轭等术语，但对 HOMO-LUMO 能级差、电子云分

布与染料颜色、催化剂活性等宏观性质的关联缺乏深层理解。物理化学中虽对量子化学部分作了简化理

论介绍，但并未结合精细化学品的实际案例展开，导致学生在《精细化学品化学》中接触用能级差解释

颜色、用电子效应分析催化活性等内容时，缺乏必要的知识铺垫，难以快速建立微观与宏观的关联认知，

增加了教学难度。更突出的问题是思维路径依赖——传统教学中的经验结论，让学生习惯通过记忆规律

解题，而第一性原理则要求从电子结构、轨道能级等微观本质推导结论，这种从经验到本质的思维转变，

会使部分学生因抽象性强、推导逻辑复杂产生畏难情绪，甚至抵触这种“绕远路”的学习方式。 
轻量化教学工具与教学案例的缺失是现实瓶颈。当前主流的第一性原理计算工具如 VASP、Gaussian

均为科研导向，操作烦琐、计算耗时久(高精度任务需数小时至数天)，还存在商业软件授权费用高昂的问

题[11]，与本科课堂的教学节奏与成本预算适配性差。适配教学场景的工具应具备封装化、易操作、快计

算的特点，能预设精细化学品分子模板、简化算法，但这类工具的开发需要跨学科团队协作，且目前缺

乏成熟的开源资源可供直接使用，教师自主开发又面临技术、时间双重压力，因此教学化案例开发难度

大。《精细化学品化学》覆盖染料、涂料、表面活性剂等数十种品类，每类物质的构效关系逻辑各异，但

现有第一性原理相关案例多来自科研论文，聚焦某一特定体系，如某种 MOF 催化剂的活性位点分析，未

转化为贴合课程知识点的教学案例，缺乏提出问题、计算分析、实验验证的完整教学链。更关键的是，

案例开发需同时满足前沿性与适配性：既要对接精细化学品近年研究热点，又要匹配学生的知识基础，

避免因涉及过深科研内容导致学生无法理解，这种平衡的把握对教师提出极高要求。 

5. 结语 

第一性原理思维为解决《精细化学品化学》传统教学困境提供了核心路径，其回归本质、拆解问题

的核心逻辑，不仅能重构课程“原理–结构–功能–应用”的教学体系，也有望实现从知识传授到能力

培养的教学重心转移。染料教学实践表明，该思维能有效串联多学科知识，引导学生建立微观本质与宏

观性质的关联，激活原创性思考与知识迁移能力。尽管可能面临教师跨学科能力不足、学生思维惯性、

教学资源短缺等挑战，但随着跨学科教研团队的搭建、轻量化教学工具的开发及教学案例的积累，这些
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问题将逐步得到解决。未来，将第一性原理思维深度融入课程教学，既是响应新工科创新人才培养的要

求，也是赋能精细化工行业高质量发展的教育实践，为同类应用化学课程教学改革提供有益借鉴。 
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