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一、项目基本信息

项目名称 计算化学和创新实验室建设

项目类别 新建 □改(扩)建 更新

项目归口

管理部门

教务处 □科技处

□网管中心 □基建处

项目负责人

姓名 陈明军 职务职称 教务处副处长，教授

办公电话 87387181 移动电话 13980410934

Email信箱 cmjchem@126.com

项目总预算 79.53（万元）

项目简介：

本项目拟搭建理论化学计算集群，建设线上线下结合、结构设计与

反应机理结合的计算化学实验平台。

本项目拟依托理论化学计算集群，搭建理论与计算化学实验平台，

锻炼学生通过软件将分子的关键微观信息以三维图像的方式表现，在原

子和分子层面上利用量子化学计算手段模拟和分析分子的立体构象等，

获取分子键能和反应活化能等重要信息，使抽象概念变得直观、易于理

解，使设计的反应路线更加可行。计算化学（computational chemistry）

是理论化学的一个分支，随着理论化学方法和计算机软硬件技术的迅猛

发展，计算化学在化学科学的研究中发挥着越来越重要的作用。目前，

西华大学尚未面向本科生开设计算化学实验课程。为加快化学国家一流

学科建设，满足新时代化学专业人才培养需求。
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二、立项论证

建设项目必要性：

为契合西华大学“十四五”发展纲要，全面实施“11563”发展战略，

同时促进化学、食品科学与工程、生物工程、材料科学与工程等国家一

流专业建设和助力食品学科申博，搭建计算化学实验平台。

1 人才培养质量取得新成效，协同完成国家级一流专业建设目标。

2013-2017 年教育部高等学校化学类专业教学指导委员会在《化学类专

业化学理论教学建议内容》中建议将“计算化学初步”作为化学专业本

科生的学习内容。经过调研，许多高校都在本科阶段对化学等相关专业

的学生开设计算化学课程和实验，例如：

学校名 课程名 理论课时数 实验课时数

北京师范大学 化学测量与计算实验 - 54

江苏大学
化学软件与计算化学(双语) 18 14

化工计算技术 32 -

云南大学 计算化学与虚拟波谱实验 - 54

成都理工大学 计算机在化学中的应用 8 8

西南科技大学 计算机在材料中的应用 32 16

计算机在化学化工中的应用 32 -

西南民族大学 应用化学设计与综合实验 - 52

与此同时，很多高校面向研究生开设计算化学相关的理论与实验课

程，例如：

学校名 课程名 课时数

北京理工大学 计算化学基础 32

北京化工大学 计算化学 32

西南石油大学 分子设计与化学产品工程 32

福州大学
理论与量子化学 54

量子化学计算方法 36

四川师范大学 计算化学 32

西南科技大学 计算机在化学中的应用 36

中国石油大学 分子模拟方法及应用 32
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由此可见，将计算化学实验引入本科及研究生培养体系，是满足实

践育人贯穿教育教学全过程和学生成长成才全过程的要求，是为了推动

育人目的、手段和效果的统一的目标，是满足紧扣时代发展需要的。将

理论化学实验引入本科实验教学，为实施理论实践相融合和培养高素质

应用型人才的办学思路奠定基础。培育学生的科学精神、社会责任感和

社会服务能力，提升美育育人效果。

2 强化课程建设，促进学生全面发展目标。为构建“覆盖全面、

类型丰富、层次递进、相互支撑”的实验课程体系，充分发挥基础专业

实验、综合化学实验、创新型科研实验和本科毕业论文等一系列实践活

动对人才培养的重要作用。目前《综合化学实验》课程已作为校级一流

实践课程，本项目建设完成时，将在《综合化学实验》、《化学信息学》、

《化学创新型科研实验》等课程中引入理论与计算化学实验，填补以往

理论计算实验的空白，对标国内先进、区域标杆，设置先进的实验项目，

充分锻炼学生的综合能力。主动顺应人才培养规律和社会供需要求，促

进应用型人才培养，注重学生实践技能，积极探索新型培养模式。

3 推进双创教育，促进教师成长目标。强化秉承“全面覆盖、强

化实践、分层培养、协同推进”的实践教学理念，全面推进化学类实验

课程化、体系化、信息化，本项目将大力推进化学专业混合式课程改革，

切实用好师生在“全国高等院校工程应用技术大赛——数字化虚拟仿真

主题赛项”等竞赛结果，坚持“以赛促教”“以教促赛”，“以赛促学”

“以赛促创”，全面提升教师教学能力和学生创新能力。借此实现通过

比赛强化知识获得的制度保障；指导教师以竞赛为基础，开展科研与教
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研立项研究，深化教学改革。逐步建立符合本专业的竞赛组织机制，形

成配套完善的应用型人才培养的实践平台。通过竞赛提高学生对学科的

兴趣，丰富学生的学科学习，拓展学生的知识视野，开发学生的思维潜

能，培养学生的个性和特长，保障学生创新能力培养。

4 强化协同育人，健全质量体系目标。贯彻落实“新时代高教 40

条”和“六卓越一拔尖”计划 2.0，对标新工科、新文科、新农科专业

建设要求，进一步修订完善课程计划，充实大学基础化学实验内容，建

立适合理、工学科实验教学平台，重点支持各级一流本科专业内涵建设。

从实践出发，推进通识教育与宽口径专业教育相结合，为学校多个专业

的工程教育专业认证提供有力支持！

5 全面落实立德树人根本任务，筑牢铸魂育人体系。以“立德树

人”为核心，坚持守正创新、固本铸魂，着力加强“十大育人”体系建

设，推动思想建设、知识传授、能力培养。探索建立理论和实践双轨并

行、纵向交互，打通劳动教育的“最后一公里”。通过有趣、有意义、

有价值的实验项目设置，将劳动教育与人才培养横向融合，推进劳动教

育“三进工作”。以学生为中心，将劳动教育纳入人才培养体系，优化

实践课程建设，形成学校统一领导、专家全面指导、师生共同参与的实

验室管理体系，推进虚拟教研室的建设，编制实践课程教材，推动区域

化劳动教育的深层次发展。
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建设项目可行性：（需明确拟购仪器设备郫都校区、彭州校区存放地点）

该项目依托学校网络管理中心进行建设，将整体托管在网络管理中

心。网络管理中心有较完善的管理团队和服务团队，包括团队负责人、

实验室负责人、安全负责人、设备管理员等，为该项目的建设提供了设

备管理保障。

建设项目科学性：

化学是在原子、分子及分子以上层次研究物质及其变化过程的基础

科学，是一门理论与实验并重、富有创造性的中心学科。按照化学类教

学质量国家标准，化学类专业培养的学生应系统、扎实地掌握化学基础

知识、基本理论和基本技能。原子/分子/晶体结构、化学键、物质的构

效关系与性质变化规律是化学理论教学的基本内容，这些理论是结构化

学课程的主要教学内容。随着量子化学理论方法、计算化学软件以及计

算机技术的发展，化学工作者在传统和经验性研究模式的基础上更加注

重通过模拟、设计和控制合成，实现对物质功能的优化和调控。计算化

学逐渐和实验化学、理论化学一起，成为化学科学的三个支柱。因此以

结构化学为基础，分子模拟为工具，通过“实验、计算、理论”协同作

用解决各种核心化学问题，搭建理论与计算化学实验平台，设计相应实

验项目，从而帮助和要求学生掌握一定的计算化学理论知识和计算化学

实验技能，对新一代化学专业的学生而言十分必要。

通过计算化学实验的学习，可以让本科生掌握一些计算化学的理论

知识和计算化学的实验技能，同时让学生学会用化学理论来解释化学事

实，学会用化学实验结果来验证化学理论，增强学生的理论知识水平、
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创新能力和解决实际问题的能力。

建设项目利用率：

1 项目建设后受益学生包括化学专业的学生每年涉及学生 120 人

左右，及其他相关专业，受益学生面大，使用频率高。

2 该项目建成后将为全校理、工科学生开设具有代表性的综合性

化学实验，充实大学基础化学实验内容，增设具有特色的专业实验，建

立先进的实验教学平台，满足为全校理学院、食品与生物工程学院、材

料科学与工程学院、建筑与土木工程学院、大健康管理学院等 7个学院

10 余个专业的本科生开设具有“高阶性、创新性、挑战度”的化学及化

学相关学科的实验课程。

3 该项目建成后，将为全校化学及相关专业学生进行毕业论文和

教师进行有关课程的实验服务，形成开放式、研究型综合实验与科技训

练相结合的实验教学模式，为培养创新人才奠定了坚实的基础；营造新

型的人才培养多元化教学环境，开设必做实验、选做实验、演示实验、

开放实验，以满足校内相关专业多层次的培养需求。

建设项目使用效益：

本项目涉及的理论化学计算，既节省空间、人力、时间和成本，又

满足绿色、低碳、环保的要求，既能提升教学收益，又能提高培养效果，
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具有显著的经济效应和社会效益，是未来实现智能制造的重要平台技术

之一。

项目建成后，将更新实验项目，促进本科实验改革，为教师进行实

验教学教改提供有力支撑。受益学生数达 2000 人以上。切实提高本科生

培养质量，提高用人单位对毕业生满意度的认可，其他院校对学生实验

能力的认可度稳步提升。毕业生继续攻读研究生的比例逐步提升。

进一步加强化学实验中心对外服务的社会功能，面向校内外众多单

位的学生培养提供平台和保障。

项目建设

进度安排

项目建设时间：1年（2022 年 11 月－2023 年 11 月）

进度安排：

1、前期准备工作（2022 年 9 月－2022 年 10 月）

2、主要设备采购（政府采购）（2022 年 11 月－2023 年 1

月）

3、主要设备安装调试（2023 年 2月－2023 年 4月）

4、设备设施实验验证、投入教学实验（2023 年 5 月－2023

年 9 月）

5、准备验收资料、完成验收工作（2023 年 10 月－2023 年

11 月）

设备到位后 5个 月完成验收前的全部工作。
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三、项目采购清单及采购资金预算

主 要 仪 器 设 备

仪器设备名

称
型号 规格

数

量

参考单价

(万元)

金 额

(万

元)

主要技术参数

刀箱 B5000 G4 台 1 5.83 5.83 形态：4U 机架式机

箱；

电源：2000W 冗余电

源模块*4；

网络交换：千兆(万

兆上联)交换模块

(含 2 个 SFP+光模

块)*1；

管理：管理模块*1；

高速网络：含相应

200Gb HDR 模块；

刀片托轨*1
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高性能计算

节点

BX50.G40 台 8 8.1 64.8 CPU ： XEON 6336Y

2.4GHz 24C *2；

内 存 ： 16GB DDR4

3200MHz ECC 内 存

*16；

硬盘：480GB SATA R

SSD 硬盘*2；

硬盘控制器：SAS 控

制器/Raid 控制器

网卡：千兆以太网接

口*2；

通用计算服

务器

X620 G40 台 1 8.9 8.9 形态：2U 机架式服务

器；

CPU ： XEON 6336Y

2.4GHz 24C *2；

内 存 ： 16GB DDR4

3200MHz ECC 内 存

*16；

硬盘：480GB SATA R

SSD 硬盘*2；

阵列卡：8 口 SAS 卡

*1；

网卡：千兆以太网接

口*2；

HCA 卡：单端口 HDR

100Gb InfiniBand

HCA 卡*1；

电源：800W 冗余电源

模块*2

导轨

项目建设总预算：79.53（万元）

注：单台（套）设备需按设备名称填写。
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四、项目技术和管理人员配置计划

姓名 职务职称 所属单位 项目建设中承担的主要任务

陈明军 副处长/教授 教务处 项目负责、规划设计

王周玉 院长/教授 理学院 规划设计

律娅婧 中心主任 理学院 项目实施

王会镇 中心副主任 理学院 项目实施

曾义 教授 理学院 调研、规划设计

李唯一 教授 理学院 项目实施

刘治国 教授 理学院 调研、规划设计

五、支出绩效目标申报表

预算执行率权重(%)： 10%

整体目标：
提高地方高校办学质量和水平，推进本科教学实验室建设，促进本科实践教
学改革，全面提高人才培养质量。支持理学院标准化建设，促进教育教学长
效发展。

一级指标 二级指标 三级指标 指标值 权重（%）

产出指标

数量指标

本科实验教

学大纲改革
2个及以上 6%

申请教学项

目
1项以上 6%

本科生发表

论文
3篇及以上 6%

组织师生培

训

每年 2 场及

以上
6%

实验室设备

使用率
90%以上 6%

质量指标

理学院本科

教学实验项

目更新

不低于 3项 6%

仪器设备完不低于 95% 7%
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好率

项目竣工验

收合格率
不低于 99% 7%

时效指标
指标 1：

…

成本指标
指标 1：

…

效益指标

经济效益指标
本科生就业

率
逐步提升 4%

社会效益指标

受益学生数3000 人以上 4%

工作单位对

学生的创新

实践能力的

认可度

逐步提升 4%

其他院校对

学生创新实

践能力的认

可度

逐步提升 4%

教学质量改

善情况
明显改善 4%

生态效益指标
指标 1：

…

可持续影响指标

高校持续健

康发展
逐步加强 5%

毕业生可持

续发展能力
≥5年 5%

满意度指标 服务对象满意度指标
教师满意度98% 5%

学生满意度98% 5%

填报说明：1.绩效指标由各单位（部门）结合项目具体情况增删，其中产出指标中至少选

填数量指标、质量指标两项指标，效益指标中至少选填一项；批复后的绩效目标为绩效考

评的主要依据；设定指标时可参考学校“十四五”发展规划纲要。

六、承诺
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