
一、案例概述 

 针对《智能计算材料学》课程“AI 理论晦涩难懂、创新实践

难以落地”的核心痛点，以人工智能与材料科学深度融合为切入

点，依托生成式人工智能和机器学习技术，将真实科研范式引入

课堂教学，构建起 “数据驱动 — 模型预测 — 实验验证 — 教

学反哺” 的智能化教学新模式。 

案例以深度学习辅助钙钛矿材料带隙预测等前沿课题为实

践载体，打造“低成本、高通量、全流程”的轻量化创新实践场

景，通过 AI 赋能课前资源生成、课中项目式驱动、课后智能评

估的全链条教学环节，有效打破传统课堂理论与实践割裂的局限。

改革不仅显著提升了学生的学习主动性、创新意识和综合科研能

力，更成功培养出具备 AI思维的新工科材料人才，为新工科背 

景下材料类课程教学改革提供了可推广、可复制的实践范例。 

二、教学过程与方法 

聚焦《智能计算材料学》“AI理论空泛、创新实践不足”“实



践机会少、个性化指导缺失”的核心痛点，锚定“教学提效、创

新降本、能力提升”三大目标，通过“课前-课中-课后”三段式

全流程设计，打造科研级教学闭环。 

课前，依托 AI 技术实现智能备课与资源生成，自动抓取前

沿文献与材料数据集、生成可视化图示与教学框架，为师生搭建

低门槛的教学起步平台。 

课中，以项目式教学驱动创新实践，引导学生完整参与“数

据采集→特征工程→模型训练→候选材料筛选”全链条科研流程，

借助数千组钙钛矿虚拟配方快速锁定理想带隙材料，将抽象的 

AI理论转化为可落地的实践操作。 

课后，通过智能检测系统生成知识图谱、能力雷达图，针对

学生薄弱项精准推送个性化学习资源；同时融入 “DFT 验证→

新数据回流→模型迭代优化”的闭环反哺机制，让学生深度体验

科研式迭代流程，实现教学与创新的双向赋能。 

 



 

三、案例特色亮点 

突出亮点在于将生成式人工智能从“辅助工具”升级为教学

核心驱动力，以四大特色构建新工科材料类课程教学新范式： 

1.科研范式教学化，全流程沉浸式体验 



将“数据驱动材料发现”的前沿科研逻辑进行本科适配性降

维，把晶体材料属性预测、结构生成等真实科研任务直接融入课

堂。学生可完整参与“数据筛选清洗→特征工程构建→模型训练

评估→高通量材料筛选”全链条流程，在轻量化实践中跑通科研

闭环，显著增强教学的前沿性与挑战性。 

2.创新实践低本高频，突破传统实验局限 

依托图深度学习、Transformer及扩散模型的多模型协同机

制，实现材料属性预测与结构生成的双向映射。利用 AI 模拟替

代部分昂贵实体实验，大幅降低设备与时间成本，通过高通量虚

拟筛选快速锁定理想带隙（1.3-1.8 eV）钙钛矿候选材料，有效

提升学生创新实践的频次与效率。 

3.精准评价个性化，实现“千人千策”指导 

摒弃传统“一刀切”评价模式，基于学生作业、项目报告等

数据，自动生成知识图谱、创新能力雷达图，精准定位知识短板。

同时智能推送定制化案例库与工具教程，提供“千人千策”的个

性化学习支持，实现从“批量教学”到“精准育人”的转变。 

4.伦理规范双保障，培养负责任科研素养 

在 AI 赋能全流程中融入科研伦理与科学规范教育。系统自

动标注数据引用来源，明确要求注明 AI 参与环节。引导学生结

合材料化学原理解释模型预测结果，厘清模型适用边界与结果可

解释性，杜绝“盲目依赖 AI”的科研误区，培养学生严谨自律的

科研素养。 



 

 

四、成效与经验 

1.提质增效：构建高效创新育人体系 

搭建“理论—实操—创新”三阶培养体系，建成“AI+材料课

程群”创新资源库，推动科研式学习从“少数参与”变为“普遍

可及”。实践数据显示，创新实践周期由传统 1–2个月缩短至约

2 周，试错成本降低 80%；同时融入学术规范教育，确立“引用

可追溯、AI参与可声明、结果可解释”原则，筑牢 AI应用底线，

培养学生严谨科学态度。 

 

2.可复制迁移：提供理工科转型通用路径 

提炼“AI 辅助教学准备→理论服务创新实践→成果反哺教

学”标准化流程，形成理工科“教学-创新”一体化可迁移范式。

该模式适用于《材料信息学》《计算化学》等多门课程，配套工



具轻量易上手，附专属教学手册，教师经少量培训即可快速应用，

为理工科实验课程数字化转型提供参考样本。 

3.经验升华：明晰 AI赋能教学核心逻辑 

明确“创新融教学、教学促创新”核心逻辑，证明 AI 不仅

是教学提效工具，更是重塑教学流程的关键催化剂。核心经验包

括：坚持问题导向，确保 AI 服务学科本质；强化模型结果与材

料机理结合，规避技术依赖；依托成果反哺，持续完善课程体系，

实现从“知识传授”向“能力赋能”的深层转变。 

 

五、教学成效 

1.学生能力全面跃升，构建系统创新认知 

学生完成从数据筛选、特征工程到模型训练、预测分析及候

选材料筛选的完整科研流程训练，形成“理论—实践—创新”贯

通能力。借助 AI 生成的知识图谱，学生成功串联零散知识点与

实践要点，构建起系统的“理论-实践”一体化认知；基于“创新

能力雷达图”的个性化反馈机制，有效解决了方案落地难、思路

单一等问题，真正实现全体学生的个性化创新能力培养，让学习

从被动接受转向主动探索。 

2.教学效率显著提升，课堂质量全面优化 

依托 AI 工具辅助备课、课件生成与出题，大幅减少教师基

础性工作量，显著提升备课效率与教学资源质量。同时，学习过

程实现全流程追踪与精准反馈，教师可实时掌握学生学习动态，



课堂互动质量明显提升，课程整体呈现“高参与度、高挑战度、

高创新度”的良好特征，实现教学模式从“批量传授”向“精准

赋能”的转变。 

3.创新实践普遍可及，落地成本大幅降低 

成功打破传统创新实践的高门槛限制，让本科阶段“低成本、

高频次、高质量”的创新尝试成为可能。通过 AI 模拟替代部分

实体实验，创新实践周期由传统 1-2个月缩短至约 2周，试错成

本降低 80%，使学生能在有限课堂学时内完成完整科研训练，推

动创新实践从“少数参与”转变为“普遍可及”，为新工科课程

创新建设提供了有力实践支撑。 

 



 



 


