高校教师技能大赛 · 教学讲课稿
小分子在固体表面的吸附
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[bookmark: section-1][bookmark: _Toc_section_1]一、教学环节与时间分配总览
	环节
	对应课件
	时间
	核心任务

	一、诗词导入：闻香识味
	第  2  页
	3  分钟
	从古诗到 " 鼻子的有限性 " ，制造认知冲突

	二、虚拟仿真实验：观察现象
	第  3–4  页
	4  分钟
	模拟  CO 、 CO₂ 、 H₂O  在  Pt(111)  表面的吸附选择性

	三、机理探秘：悬挂键与吸附能（重点）
	第  5–7  页
	6  分钟
	建立 " 吸附机理 — 吸附分类 — 吸附能定义 " 知识链

	四、吸附能的计算方法（难点）
	第  8  页
	4  分钟
	三步建模  +  学生现场演算

	五、工业应用与课程思政
	第  9–11  页
	2  分钟
	电子鼻、国产替代、科技报国

	六、总结提升与作业布置
	第  12–14  页
	1  分钟
	知识梳理、任务驱动收尾


[bookmark: section-2][bookmark: _Toc_section_2]二、板书设计
板书采用"主板书 + 副板书"双区布局：主板书承载本节知识主线，与授课进程同步生成、全程保留，结课时成为完整思维导图；副板书用于数据演算与学生回答的即时记录。
（一）主板书（左 2/3，知识主线，全程保留不擦）
	主板书版面示意

	鼻子 = 天然气敏传感器（有限！） 
　│　CO、CH₄：无色无味 → 鼻子失灵 
　▼ 
固体表面为什么会"抓"分子？ 
　悬挂键（断键留下的"手"） 
　├─ 物理吸附：范德华作用（弱） 
　└─ 化学吸附：电荷转移 → 化学成键（强） 
　▼ 
E(吸附能) = E(共吸附态) − [ E(表面) + E(分子) ] 
　▼ 
吸附能 → 气敏传感器 → 电子鼻 → 国家需求


（二）副板书（右 1/3，随写随擦）
数据演算区（三类总能量数值、E(吸附能) 现场计算）、学生回答记录区、"CO > 200 ppm 持续 2 h 中毒、CH₄ 浓度 5%~16% 爆炸"等关键数字。
[bookmark: section-3][bookmark: _Toc_section_3]三、教学过程详案
以下按六个环节给出逐句讲课稿。带左边框底纹的段落为教师课堂台词，可直接照稿讲授；【方括号】标注的为舞台提示，包括互动组织、板书动作与预设学生反应。
（一）环节一：诗词导入——闻香识味（3 分钟，课件第 2 页）
  上课！同学们好，请坐。上课之前，我先请全班同学和我一起完成一次"穿越"。王安石写过一首大家从小学过的诗，我说上句，大家接下句——"墙角数枝梅，凌寒独自开"——
【互动 1·全班接龙】（预设学生齐答："遥知不是雪，为有暗香来。"）
  很好，一个字都不差。请大家注意这两个字："暗香"。王安石站在墙角，看不见花、摸不着花，隔着雪他就知道那是梅花。请问，他是靠什么"遥知"的？
【互动 2·点名提问】（预设学生回答："闻到的，靠鼻子闻到了香味。"）
  对，靠鼻子。那我们再往深处问一句：香味是物质，是梅花挥发出来的分子，飘进了你的鼻腔。所以"闻香"这件事，本质上是一次气体分子被固体——也就是我们鼻腔内的感受器——吸附并识别的过程。你的鼻子，就是一台与生俱来的"气敏传感器"。
  但是，这台传感器可靠吗？我们做个小调查：闻过煤气的同学请举手？闻过一氧化碳的请举手？
【互动 3·举手调查】（预设：绝大多数同学没有反应，课堂轻微骚动。）
  大家发现没有，举手的人很少——不是因为大家没接触过，而是因为根本闻不到。CO 无色无味，空气中浓度超过 200 ppm 持续 2 小时就会中毒；煤层气里的甲烷 CH₄ 同样无色无味，浓度达到 5% 到 16% 就会爆炸。面对这些"沉默的杀手"，我们的鼻子彻底失灵了。
【板书动作】在主板书顶端写下"鼻子 = 天然气敏传感器（有限！）"，副板书记下"CO：无色无味，>200 ppm·2h 中毒；CH₄：无色无味，5%~16% 爆炸"。
  鼻子不行，谁来行？答案是气敏传感器。可要造出一台好的气敏传感器，我们必须先回答一个更根本的问题：气体分子和固体材料之间，到底发生了什么？这就是我们今天要研究的内容——小分子在固体表面的吸附。
（二）环节二：虚拟仿真实验——观察现象（4 分钟，课件第 3–4 页）
  真实世界里研究吸附，要靠昂贵的表面科学实验。而我们这门课的"独门武器"，是材料计算。现在我们做一次虚拟仿真实验，大家看大屏幕。
【实验流程讲解】（对应课件第 3 页）实验分三步走：第一步，优化 Pt 原胞，然后沿面心立方铂最密排方向切出 Pt(111) 晶面并优化表面模型；第二步，构建 H₂O、CO、CO₂ 三种小分子的模型并分别优化；第三步，把三种分子一起放到 Pt(111) 表面上方，构建共吸附结构，再跑 300 K、10 皮秒的分子动力学模拟，看看在室温热运动下，谁"赖"在表面上不走，谁"转身就走"。
【板书动作】副板书简画流程："Pt 原胞 → 切 (111) 面 → 建分子 → 共吸附 + MD（300 K, 10 ps）"。
  实验跑完了，请大家睁大眼睛观察模拟动画，回答一个问题：三种分子，谁被表面牢牢抓住了？
【互动 4·观察汇报】（播放模拟动画后点名，预设学生回答："CO 被吸住了，一直贴在 Pt 表面上，位置基本不动。"）
  非常准确！CO 稳稳地以碳端朝下"站"在铂表面上。那 H₂O 和 CO₂ 呢？
（预设学生回答："它们只是在表面附近晃来晃去，偶尔碰一下就弹开，没有固定的吸附姿态。"）
  这就是我们实验观察到的核心现象：CO 具有明显的吸附选择性，是强吸附；而 H₂O 和 CO₂ 只是松散地"路过"，属于弱吸附。
【板书动作】副板书记录现象："CO：强吸附（选择性）；H₂O、CO₂：弱吸附"。
  好，现象有了，按照科学研究的三部曲——What、Why、How（对应课件第 4 页）：我们看到了 What，CO 被选择性吸附；接下来必须回答 Why——为什么固体表面会区别对待不同的分子？这背后的物理机制是什么？这个问题想通了，How——怎么用它做传感器——也就水到渠成。
（三）环节三：机理探秘——悬挂键与吸附能定义（6 分钟，课件第 5–7 页，教学重点）
  【问题链 1：表面为什么能抓分子？】我们从一个最朴素的问题开始：一块完整的 Pt 块体，内部每个铂原子都和邻居手拉着手，化学键满配，谁也不缺电子。现在，我们用一把"计算刀"把它切开，露出一个 Pt(001) 表面——
【板书动作】主板书画出 Pt 块体切表面示意图，表面原子外侧画几条断开的短键。
  请大家想一想：被剪开的化学键，去哪儿了？
【互动 5·启发提问】（预设学生回答："断在表面的键还留在表面原子上。"或"表面原子有剩余的、没有配对的电子。"）
  非常好！切开的键不会消失，它们变成了表面原子向外伸出的"悬挂键"——表面原子缺伙伴、有未配对的电子，就像伸出了一双双"想要牵手的手"。这就是吸附的物理根源：任何路过表面的分子，只要能和这些"手"发生相互作用，就会被表面"抓住"。
  【问题链 2：抓得有紧有松，怎么分类？】但"抓住"也分两种抓法。如果分子只是被范德华力这种弱相互作用轻轻"搭了下肩膀"，电子云不重叠、不转移，这种吸附叫物理吸附——像网友见面握个手，握完就走。刚才模拟里的 H₂O 和 CO₂ 就是这种。而另一种，分子和表面之间发生了电荷转移，进而形成真正的化学键，这叫化学吸附——像结拜成了兄弟，绑定了。刚才模拟里的 CO 就是这种：CO 的碳端把电子交给了 Pt 表面，形成了强吸附，这就是它具有吸附选择性的微观原因。
【板书动作】主板书写出分类：物理吸附→范德华作用（弱）；化学吸附→电荷转移→化学成键（强），并标注对应实验现象。
  【问题链 3：吸附强弱，能不能用一个数来度量？】到这里，"强"和"弱"还只是定性描述。物理学家的习惯是：凡是"强弱"，就要给它一个数。这个数，就是吸附能。
【板书动作】主板书中央，工整写出吸附能定义式（本节核心公式，圈出强调）：
E(吸附能) = E(共吸附态) − [ E(表面) + E(分子) ]
  我们来逐项解读：E(共吸附态) 是分子吸附到表面上以后整个体系的总能量；E(表面) 是干净表面单独的能量；E(分子) 是气体分子单独在真空中的能量。三者相减，得到的就是"分子贴上表面"净放出的能量。大家注意一个细节：如果分子和表面互相没有任何作用，把分子放上去，总能量应该不变，吸附能等于零。所以吸附能越负，说明吸附后体系能量降得越多，吸附越强、越稳定。这就是我们判断吸附类型和吸附强度的"金标准"。它是今天的教学重点，也是承上启下的关键——往下，它连接吸附机理的定量描述；往上，它连接传感器的理性设计。
（四）环节四：吸附能的计算方法（4 分钟，课件第 8 页，教学难点）
  公式有了，每一项怎么算？我们以 CO 在 Pt(111) 表面的吸附为例，走一遍完整的计算流程（对应课件第 8 页）。
【三步建模法】第一步，Pt 原胞优化；第二步，构建 Pt(111) 表面模型；第三步，构建 CO–Pt(111) 共吸附模型。模型搭建和结构优化的具体参数设置，上一节课我们已经完整讲过，这里直接沿用。
  【关键计算细节——难点突破】计算吸附能，最要紧的是三个模型除 K 点密度外其余参数必须完全一致——为什么？因为吸附能是三个大数相减，参数不一致，误差就会把有效信号淹没。三个要点请大家记在笔记本上：
吸附态和表面模型：K 点取 5×5×1（含真空层的表面体系在 z 方向不加密）；
气体分子：放在大盒子中单独计算，K 点取 1×1×1；
INCAR 中 ISIF 设为 2：只优化原子受力、不改变晶胞——吸附过程中晶格本来就不变。
  其余参数保持一致，相减才有意义。
【互动 6·学生现场演算】计算结果给出三个总能量（边报数边在副板书写）：
吸附态（CO–Pt(111)）：−108.934 eV
干净 Pt(111) 表面：−92.415 eV
CO 分子：−14.834 eV
  我请一位同学到黑板前，替全班算出吸附能。
【互动 6·预设学生板演】（预设学生写出：E(吸附能) = −108.934 − [(−92.415) + (−14.834)] = −108.934 − (−107.249) = −1.685 eV。）
  我们一起检查：先算括号，表面加分子是 −107.249 eV；再用吸附态的能量减它，得到 −1.685 eV。算得完全正确！这个量级意味着什么？物理吸附通常只有百分之零点几电子伏，而 −1.685 eV 是一个"化学吸附量级"的强负值——定量结果和我们在模拟动画里看到的"CO 赖着不走"完全自洽。现象与机理，在数据上闭环了。
（五）环节五：工业应用与课程思政（2 分钟，课件第 9–11 页）
  学到这里，What 和 Why 都解决了，最后回答 How——吸附能有什么用？（对应课件第 10–11 页）有了吸附能这个"金标准"，我们就可以在计算机里高通量筛选气敏材料：哪种材料对目标气体吸附最强、对干扰气体吸附最弱——就像我们的模拟里 Pt(111) 对 CO 的选择性那样——再按图索骥去做实验。这样设计出来的，就是能 24 小时值守、不惧中毒的"电子鼻"：燃气监测、甲醛监测、瓦斯监测、实验室气体监测，都用得上。
  但我要特别强调一句：高端气体传感器领域，长期被国外品牌垄断。国家工信部等七部门专门发布了《智能检测装备产业发展行动计划（2023–2025 年）》，把高精度传感器列为核心部件攻关方向；我们山东省也把气体传感器列入智能传感器产业重点方向。卡脖子的地方，就是我们需要的地方。
【板书动作】主板书底部写下主线终点："吸附能 → 气敏传感器 → 电子鼻 → 国家需求"。
  所以最后我想把这句话送给大家，也请大家一起回答：同学们，将来走上工作岗位，当国家需要更好的传感器件时，你们手里的知识——吸附、吸附能、材料计算——就是你们设计未来、改善我国生产生活的底气。请根据自己所学，面向国家需求，设计出属于你们这一代人的"中国电子鼻"！
（六）环节六：总结提升与作业布置（1 分钟，课件第 12–14 页）
【板书动作】指着主板书，带学生快速回顾知识主线。
  用一分钟梳理今天的收获：我们从"闻香识梅"出发，认识了吸附的物理根源——悬挂键；区分了物理吸附与化学吸附；掌握了吸附能的定义与计算方法；最后看到了它在气敏传感器上的应用前景。这套方法论，不仅能用于地面，还能用于空间站气体监测、深海潜艇气体监测——请同学们保持好奇心，继续我们接下来的课程。
【课后作业】（对应课件第 14 页）烟煤燃烧产生的污染物 Hg⁰ 单质汞，需要被灵敏监测。屏幕上是 Ti₂C 薄膜吸附 Hg⁰ 的示意图，共标出了 4 个吸附位点。请大家课后计算 4 个位点的吸附能，判定最稳定的吸附位点，并判断吸附类型。下节课我们请同学汇报。
  我的课就上到这里。谢谢大家！
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	序号
	位置
	互动形式
	设计意图

	1
	环节一
	全班诗句接龙
	30  秒内全员进入情境，降低认知门槛

	2
	环节一
	点名提问 " 靠什么遥知 "
	从文学表象引出 " 分子 — 吸附 " 本质

	3
	环节一
	举手调查 " 闻过  CO  吗 "
	制造认知冲突，突出鼻子有限性

	4
	环节二
	观察模拟动画后汇报现象
	训练观察与表达能力，引出吸附选择性

	5
	环节三
	启发提问 " 断键去哪儿了 "
	引导学生自主 " 发现 " 悬挂键概念

	6
	环节四
	学生上台演算吸附能
	突破难点，落实重点公式，及时反馈

	7
	环节五
	课程思政号召（齐答式）
	情感升华，呼应 " 面向国家需求 "
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	区域
	内容
	呈现时机
	保留时长

	主板书左上
	" 鼻子  =  天然气敏传感器（有限！） "
	环节一
	全程保留（导入锚点）

	主板书中部
	Pt  切表面示意图  +  悬挂键
	环节三
	全程保留（机理核心）

	主板书中下
	吸附分类（物理 / 化学两分支）
	环节三
	全程保留

	主板书核心位
	吸附能定义式（圈红强调）
	环节三
	全程保留（本节重点公式）

	主板书底部
	" 吸附能  →  气敏传感器  →  电子鼻  →  国家需求 "
	环节五
	全程保留（课程思政落点）

	副板书右侧
	关键数据、演算过程、学生回答记录
	随讲随写
	可擦写复用
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