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X 射线单晶衍射虚拟仿真实验的教学研究与实践

肖海连，姜迎静，隋凝，白强，王兆波

（青岛科技大学 材料科学与工程学院，山东 青岛）

摘   要：随着社会的发展和教育信息化水平的不断提高，虚拟现实技术获得了高度重视与发展，高校虚拟仿真

实验的建设工作得到了全面开展，大型仪器的虚拟仿真实验教学已成为高校实验教学发展的新趋势。将虚拟仿真实

验技术引入 X 射线单晶衍射的实验教学，不仅可以弥补传统大型仪器实验教学存在的不足，而且提高了大学生的动

手能力，激发了学生的创新思维，取得了良好效果。

关键词：X 射线单晶衍射；实验教学；虚拟仿真；创新型人才
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实验室安全教育、无机材料化学。

一   引言

X 射线衍射在材料学、化学、矿物学及晶体学的
研究中起着极其重要的作用，它是研究一切结晶物质结
构和物相的重要手段。单晶结构的分析应用范围十分广
泛，凡是可获得单晶体的样品均可用于分析；该测试方
法的特点是样品用量少，只需 0.5mm 左右的晶体，即
可获得该被测样品的相关三维信息，这包括了原子间的
键长、键角，分子在晶体中的堆积方式，分子在晶体中
的相互作用以及氢键关系，以及 π 及 π 相互作用等重
要信息。单晶结构分析在配合物研究、有机合成、新药
合成、不对称化学反应、天然提取物分子结构、矿物结
构以及各种新材料结构与性能关系研究中，是不可缺少
的最直接、最有效、最权威的方法之一 [1,2]。

大型仪器价格昂贵，受到设备台数等限制，目前
高校在 X 射线单晶衍射实验教学中，通常仅开设了演
示性实验，学生缺少动手实践的机会，难以达到预期的
教学目的。X 射线单晶衍射涉及的理论知识较为抽象，
设备操作的过程较复杂，如果仅靠教师在课堂上的演示
操作，大学生很难深入理解实验的基础理论知识，更不
可能熟练掌握设备的具体操作。

虚拟仿真实验教学是高等教育信息化建设的重要
内容，也是近年来我国在高等院校实验教学中主要推进
的教学改革项目。在 2013 年教育部下发的《关于开展
国家级虚拟仿真实验教学中心建设工作的通知》中提出：
将利用 10 年的时间连续资助开展 1000 个国家级虚拟
仿真实验教学中心建设，并遴选和开发 1500 套虚拟仿
真实训实验系统 [3]；在 2018 年教育部下发的《关于狠
抓新时代全国高等学校本科教育工作会议精神落实的通
知》中则明确提出：各高校要全面梳理各门课程的教学

内容，淘汰“水课”、打造“金课”，合理提升学业挑战度、
增加课程难度、拓展课程深度，切实提高课程教学质量。
虚拟仿真就是其中的一种“金课”，它是“互联网 + 教育”
之后的“智能 + 教育”。信息技术、智能技术与实验教
学的深度融合，有效破解了高校在实验、实习、实训中
存在的难题，解决了“做不好”、“做不到”、“做不上”
及“做不了”的问题，并突破了实习实训必须到工厂真
刀实枪做的局限。

2016 年，青岛科技大学材料科学与工程学院引入
了大型仪器虚拟仿真实验教学平台，并结合学院自身教
学及科研需求开设了三十余个虚拟仿真实验项目。将
虚拟仿真实验教学引入到 X 射线单晶衍射实验教学中，
可为学生提供一个三维高仿真度、高交互操作、全程参
与式、可提供实时信息反馈与操作指导的虚拟操作平
台，使大学生能够自主地获取知识和技能，体验和了解
科学研究的方法和过程，培养创新意识，提高创新能力，
这必将对新时期实验教学的改革与发展，起到积极的促
进作用。

二   X 射线单晶衍射实验教学现状

在传统的 X 射线单晶衍射的实验教学中，要求学
生了解 X 射线单晶衍射仪的基本结构及工作原理，掌
握仪器操作流程及注意事项，并能挑选合适的单晶进行
上机、进行测试。传统的 X 射线单晶衍射演示性实验
教学的学时为 4 学时 / 班（30 人左右），学生一般分为
四组进行实验。在授课过程中，首先，实验教师讲解实
验原理及设备基本构造，然后启动设备，通过连接设备
的计算机终端来进行单晶样品的上机、测试以及结果分
析等工作。授课期间，指导教师一边讲解，一边演示如
何将挑选的单晶样品上机，如何设置测试参数。近年来

DOI：10.16541/j.cnki.2095-8420.2020.10.038
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的实验教学表明，在传统的 X 射线单晶衍射的演示性
实验教学过程中，主要存在以下突出的弊病。

（一）   大学生对于设备原理及构造理解不够透彻

X 射线单晶衍射仪主要包括 X 射线发生装置、测
量与计数装置、数据处理装置、测角仪以及附属装置等
五部分。在教师的演示讲解过程中，学生只能观测到仪
器的外部构成，无法深入细致地了解仪器的内部构成，
因此大学生对于抽象难懂的实验原理及仪器构造部分的
理解相对比较困难，有时候导致部分大学生的学习兴趣
不高，学习效果不理想。

（二）   在实验教学过程学生参与互动程度不够

单晶衍射仪实验教学中，主要包括样品的挑选，
上机，参数设置以及测试等工作。由于条件的限制，样
品的挑选，只能由个别同学动手完成。在测试过程中关
键的步骤，样品上机对中心等部分操作，则只能由任课
教师进行演示性操作。大学生对理论阶段的理解不透，
学习积极性不够高，实验操作阶段的演示，导致整个实
验教学过程，大学生总体参与度较低，甚至存在滥竽充
数的现象，教学效果不佳，难以很好地达到实验教学巩
固课堂教学的理论内容、增加感性认识及培养创新人才
的目标。

三   X 射线单晶衍射仪虚拟仿真实验的教学
设计

X 射线单晶衍射的虚拟仿真实验教学，采用的是北
京欧贝尔软件技术开发有限公司开发的 DPSP 仿真平台进
行模拟仿真操作。该平台依据实验室实际布局搭建模型，
每个虚拟仿真实验操作均配有评分系统，可提示正确操
作步骤及实验过程中的注意事项，操作画面具有环境真
实感、操作灵活性和独立自主性。通过虚拟仿真，大学
生可观测到实验仪器的各个组成部分，解决了实际实验
过程中的一些盲点，为学生提供了一个自主发挥的舞台，
有利于调动学生动脑思考，并培养学生的动手能力 [4]。

X 射线单晶衍射仪虚拟仿真实验教学中，采用了

传统教学与 DPSP 虚拟仿真平台相结合的授课方式，并
在授课过程中加大了师生互动的力度。首先，教师采用
传统的课件讲解方式，对 X 射线单晶衍射实验的基本
原理、仪器构成以及培养单晶、挑选单晶等理论知识进
行讲解，让大学生对该实验有个基本的认识；之后，通
过 DPSP 虚拟仿真平台的三维模型及动态视频，可以让
大学生进一步深入理解实验原理、仪器构造等理论知识

（图 1）；然后，指导教师边演示边讲解样品上机、对中
心、参数设置等测试过程（图 2）；此后，大学生才可
以利用 DPSP 平台模拟练习从仪器开机、预热到挑选样
品、对中心、上机测试等实验过程，并根据虚拟平台配
置的实验操作提示系统及评分系统查找问题及时调整操
作方法；最后，每位参与实验的大学生都可以通过平台
提供的在线考试系统，对整个实验过程进行测试，使学
生更好的巩固、理解、消化该实验项目的所有知识。在
整个虚拟仿真实验过程中，大学生一人一台仿真教学计
算机，可以随时针对实验中出现的问题和任课教师进行
交流和沟通，形成了良好的师生互动式教学氛围，大学
生的学习积极性和主动性空前高涨，实验教学效果获得
显著提升。

四   X 射线单晶衍射仪虚拟仿真实验教学的
效果

X 射线单晶衍射仪虚拟仿真实验，将先进的多媒
体虚拟仿真技术引入到传统演示性实验教学，不仅很好
地解决了传统实验教学过程中存在的设备数量少、高成
本、高危害等问题，而且大学生可以通过反复的在线模
拟操作，对大型仪器的基本结构、工作原理和实验操作
过程，产生深入的了解，并且可以实现在线模式下的娴
熟操作，最终形成良好的实验教学效果。

（一）   实验过程虚实结合、自由度高

DPSP 虚拟仿真平台能够为学生提供生动逼真、交
互性强的线上虚拟实验，完整地再现了 X 射线单晶衍
射仪的操作过程。与传统演示性实验教学不同的是，大

图 1  X 射线单晶衍射的实验原理介绍
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学生在任何时间、地点都能进入实验，实验操作的自由
度非常高；大学生在虚拟环境中模拟了现实中不容易实
现、难操作的实验环境。采用传统教学与 DPSP 虚拟仿
真平台相结合的教学方式，“实”能将理论知识再度强
化，“虚”则能通过虚拟仿真平台完成在现实中不易完
成的实验，使大学生轻松的掌握了实验操作过程，锻炼
了大学生的综合运用能力，为大学生带来了良好的科研
体验。

（二）   优化了实验教学资源

传统的大型仪器实验教学，因设备数量少、实验
学时有限等难以克服的难题，导致大学生只能分组轮流
进行演示性实验，实验教学进程缓慢，且教学效果不
佳。X 射线单晶衍射虚拟仿真实验则很好地解决了上述
问题。在虚拟仿真实验教学的过程中，每位大学生都可
以在 DPSP 虚拟仿真平台独自模拟操作 X 射线单晶衍射
仪测试过程，并能通过考试系统检测大学生对于该实验
项目的掌握情况，不仅可以充分利用教学资源，提高教
学效率，而且有效降低了实验设备及实际的损耗，减少
了实验操作过程中带来的安全隐患，取得了良好的教学
效果。

（三）   大学生和实验教学督导员的反馈良好

通过对参与 X 射线单晶衍射仪虚拟仿真实验的大
学生和实验教学督导员的调查显示，该虚拟仿真实验教
学的效果良好。大学生们认为，通过 X 射线单晶衍射虚
拟仿真实验，不仅可以更好地理解实验原理、仪器构造
等理论知识，掌握单晶上机的正确方法，而且能根据虚
拟平台配置的实验操作提示系统及评分系统，及时查找
问题并调整操作方法。在整个实验过程可以全程模拟操
作，有参与感和满足感，大学生们普通对这种新型的教
学方式充满好奇心，参与的积极性和主动性也获得提高。

实验教学的督导员反馈，通过虚拟仿真实验教学，
改善了传统大型仪器实验教学的诸多弊端，优化了实验
教学资源，而且提高了教学效率；虚拟仿真的互动式教
学方式，促进大学生成为实验教学课堂上真正的主体，
不仅充分调动了大学生实验学习的积极性，而且对于激
发学生的创新思维，培养创新型人才，具有重要的意义
和深远的影响。

五   结语

随着教育信息化的快速发展，传统的实验教学模
式已难以满足创新型人才培养的迫切要求。虚拟仿真实
验平台的构建，可以作为学生实验技能培养的辅助手

图 2  X 射线单晶衍射的实验测试过程图

（下转第123页）
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论讲道理，而是要兼顾学理性和受众的接受程度，兼容
并蓄，选择一些当前的国内外时事新闻、生活百科、媒
体趣闻、就业竞争等有用消息，结合社会主义核心价值
观的具体内涵，进行有效的宣传。这样才能吸引大学生
的兴趣，提高大学生的参与度，学生将在无形中塑造出
与社会主义核心价值观相关的内容。 

2. 加强全校网络监控管理。建立强大的网络防火
墙，对反映网页、非法网页和色情网页等进行及时监控
和及时清理，为大学生社会主义核心价值观建设目标提
供技术支持。 

3. 建立文明志愿者队伍。通过网络文明志愿者培
训，提高其网络文明志愿者服务能力和水平。网络文明
志愿者深刻认同社会主义核心价值观，自觉在网络上发
出“青春的好声音”，是传播社会主义核心价值观的能
量所在。此外，网络上针对一些社会主义核心价值观和
违反我国宪法的行为，违反四项基本原则，不利于国家
稳定，不利于民族团结等反动言论坚决抵制、主动驳斥
和积极报道。以社会主义核心价值观为指导，占领网络
思想文化建设的新阵地，客观上为校园文化建设净化网
络环境。

四   结论

社会主义核心价值观是中国共产党在建设新时代
中国特色社会主义的具体实践中凝练而成的，是我国文
化自信的重要支撑，也是高校文化建设的指南针。高校

作为讲授知识、传播文化、塑造人才的重要场所，必须
以社会主义核心价值观为具体指导，让社会主义核心价
值观体现在校园文化建设的方方面面。为了将社会主义
核心价值观教育与校园文化建设有效的结合，需要将社
会主义核心价值观与大学的物质文化建设、精神文化建
设、行为文化建设有效的结合在一起，不断加强对大学
生社会主义核心价值观的教育和引导，为实现中华民族
伟大复兴的中国梦培养合格的建设者和可靠的接班人。
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段，与实际操作相结合、相补充，虚实结合，有效地增
强大学生在实验教学过程中的参与感和交互性，极大地
调动了大学生实验学习的积极性，有助于高校培养更多
更好的应用型技术人才 [5]。虚拟仿真实验教学具有旺盛
的生命力，虚拟仿真教学的持续发展，未来可能在一定
程度上颠覆传统的教学理念和教学模式，并成为新时代
教学改革的一个重要方向。
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