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摘      要  ： � 分析化学定量分析是化学、化工、环境、药学等专业的基础课程，兼具理论性、实践性与数理逻辑性。当前教学仍以

经典线性模型和固定数据处理流程为主，难以适应分析化学智能化发展对学生能力的要求。针对这一问题，本文提出

一种梯度式教学改革方案，将机器学习的数据拟合、误差优化和多变量分析等内容融入定量分析教学。方案按照“基

础认知—技能融合—创新应用”三个层级展开，通过课堂理论渗透、实验操作训练和科研拓展实现逐层递进。试点教

学显示，该方案能够改善学生处理复杂定量数据的能力，提高实验数据精度与分析效率，并为分析化学课程智能化改

造提供可操作的路径。
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Abstract  :  � Quantitative analysis in analytical chemistry is a foundational course for majors such as chemistry, 

chemical engineering, environmental science, and pharmacy, combining theoretical, practical, and 

mathematical-logical dimensions. Current instruction still relies predominantly on classical linear 

models and fixed data-processing procedures, making it difficult to meet the demands of intelligent 

development in analytical chemistry. In response, this paper proposes a tiered teaching reform that 

integrates machine learning techniques, including data fitting, error optimization, and multivariate 

analysis, into quantitative analysis instruction. The approach is organized into three progressive 

stages: "basic cognition—skil l integration—innovative application," with gradual advancement 

achieved through theoretical classroom instruction, hands-on experimental training, and research-

oriented extension. Pilot teaching results indicate that this approach improves students' ability to 

handle complex quantitative data, enhances experimental data accuracy and analytical efficiency, and 

provides a feasible pathway for the intelligent transformation of analytical chemistry courses.
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引言

伴随大数据与人工智能技术持续渗透化学检测行业，分析化学的研究范式正在发生转变：过去以常量样品检测、简单线性回归、基

础误差计算为主的传统模式，逐步转向多维度智能解析、高精度定量预测。机器学习算法凭借非线性拟合、光谱基线降噪、多组分干扰

分离、系统误差修正等优势，现已广泛应用于光谱、色谱、电化学定量检测等主流实验场景。

定量分析课程的核心目标，除传授滴定、重量、仪器定量等基础原理外，更关键是搭建学生 “样品采集 — 数据解析 — 误差甄别 

— 结果优化” 完整逻辑思维链。但当前多数高校授课体系仍局限于经典理论与最小二乘线性拟合，教学内容和行业前沿检测技术存在明

显脱节。学生在处理多组分、含噪声复杂样品时，普遍缺少非线性建模、多元校正、智能降噪的实操能力。

近年国内部分院校尝试将人工智能内容引入化学课堂，但普遍存在知识点碎片化、教学梯度缺失、和低年级学生知识储备不匹配等

问题 [1-3]。部分教改仅针对单一实验做简单智能化改造，还有课程直接引入深度神经网络等高难度模型，学生无法理解底层原理，仅能

机械套用代码模板。基于大一、大二本科生数理基础与认知规律，本文构建三层递进教学框架，循序渐进植入机器学习相关内容，兼顾

基础理论学习与前沿技术拓展，为同类分析化学课程优化提供参考。
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一、传统定量分析课堂现存教学痛点

（一） 授课内容更新缓慢，前沿技术覆盖不足

现有教学重点集中在四大滴定、重量分析法与常规仪器定

量，数理计算仅覆盖标准曲线、偏差计算、置信区间等基础内

容。而实际企业检测、实验室科研中频繁出现的非线性响应、多

组分相互干扰、仪器噪声叠加等问题，传统线性模型无法妥善处

理 [4]。现有文献已证实机器学习可高效解决定量分析中的多元校

正、复杂信号处理、非线性拟合难题，但现行课程尚未系统引入

多元统计、智能算法等现代数据处理手段，学生所学内容与行业

真实应用场景存在断层。

（二）数据处理训练模式单一，限制多元思维养成

课内实验数据处理流程固定为手工计算、绘图、线性拟合三

步，学生很少主动探究数据内在规律、误差产生根源与模型适用

边界。面对大型仪器输出的海量原始带噪数据，学生缺少高效处

理工具与分析思路。长期单一化训练会固化学生数据处理思维，

难以建立多变量协同分析、智能优化的科研意识。

（三）智能算法植入缺乏分层设计，适配性较差

现有将机器学习融入化学课堂的改革存在两类极端问题：一

是直接讲授深度学习、神经网络等复杂算法，远超低年级本科生

数理基础，学生只能照搬代码；二是仅简单科普概念，完全不配

套实验实操训练。缺少由浅入深的分层教学设计，导致智能分析

技术无法转化为学生独立开展定量检测的实操能力。

（四） 考核侧重纸面结果，综合实践能力考察薄弱

传统考核体系由理论笔试、实验报告、现场操作三部分构

成，考核重心偏向概念背诵、公式套用与标准化操作，对数据挖

掘、问题探究、创新优化能力设置的考察占比极低。该评价导向

使学生一味追求标准答案，忽视实验过程思考与创新探索。

二、机器学习分层融入定量分析的三阶教学框架

结合大一、大二学生课程学习进度与知识储备，遵循由易到

难、理论联动实操、基础衔接创新的设计思路，搭建基础认知、

实操融合、科创拓展三层教学体系，分阶段植入机器学习相关教

学内容。

( 一 ) 基础认知层：衔接传统知识点，降低入门门槛

本层级面向初次接触定量分析的低年级学生，核心目标并非

掌握算法编程，而是建立智能数据分析基础认知，授课以概念科

普、案例对比为主，不设置复杂代码实操任务。

理论课堂结合原有知识点同步拓展：讲解标准曲线时，对比

最小二乘线性拟合与基础回归算法在计算逻辑、拟合精度、误差

控制层面的差异；开展误差与数据取舍教学时，介绍机器学习异

常值剔除、信号降噪基础思路，对比人工筛选与智能算法处理的

优劣；讲解多组分干扰时，简要介绍多元回归多变量同步解析逻

辑，为后续高阶学习铺垫基础。

实验环节依托酸碱滴定、配位滴定、单组分紫外分光光度法

等基础实验，学生分别采用传统手工计算、Excel 数据分析工具、

在线拟合平台处理同一组检测数据，直观对比相关系数、拟合优

度、测定误差，亲身感受智能算法在数据处理中的优势，消除对

人工智能技术的陌生感。

（二）实操融合层：强化动手训练，提升数据处理实操能力

本层级面向已掌握定量分析基础理论的大二学生，教学重点

是将轻量化机器学习算法转化为学生可自主操作的数据处理工

具，选取适配定量检测场景、编程门槛较低的算法，规避复杂深

度学习模型。

针对单组分非线性检测体系，引入决策树回归、支持向量机

等拟合方法；针对色谱、光谱检测基线漂移、杂峰噪声问题，讲

授通用降噪算法；针对多组分混合样品相互干扰现象，采用偏最

小二乘回归实现多物质同步定量。课堂遵循 “案例讲解 — 模板复

刻 — 自主调参” 三步走教学逻辑：教师借助简化 Python 脚本、

SPSS、Origin 智能拟合模块演示算法完整流程；学生先依托标准

化模板完成分光光度多组分测定、色谱降噪、电化学非线性拟合

等实训任务；随后自主调整模型参数，对比不同参数下拟合精度

变化，梳理误差来源与优化方案，让数据处理从机械套用转变为

定向优化。

（三） 科创拓展层：真实问题驱动，培育综合科研素养

本层级面向学有余力、具备科研创新意愿的学生，依托课外

拓展、创新创业项目、科研实训开展教学，不再限定固定实验模

板，以真实检测难题为导向，引导学生独立完成方案设计、样品

测试、算法筛选、模型调优、结果验证全流程。

设置多类贴合行业的研究课题：机器学习辅助水质重金属多

组分同步测定、光谱智能算法快速筛查食品添加剂、滴定终点自

动化识别等。学生结合样品体系特征自主选择适配模型，横向对

比传统定量方法与智能算法在测定精度、检测效率、抗干扰能力

上的区别，探讨模型适用范围与优化方向。同时依托大创项目、

化学实验竞赛等平台，鼓励学生将课堂所学转化为小型科研课

题，借助问题导向式训练，同步提升学生问题挖掘、数据分析、

科研书面表达综合能力。

三、分层融合教学的落地路径与配套保障机制

（一） 分层重构课程教学内容

围绕三层教学框架重新梳理课程知识点：基础认知层保留定

量分析经典原理、标准操作、基础误差分析，同步补充机器学习

基础概念与直观对比案例；实操融合层删减重复性手工计算内

容，新增数据预处理、非线性拟合、多元变量解析实操训练；

科创拓展层补充前沿科研案例、自主课题探究、算法优化拓展

任务。在夯实专业基础的前提下，同步融入行业前沿智能检测

技术。

（二） 分层优化课堂教学手段

针对不同层级匹配差异化教学模式：基础认知层以课堂讲

授、案例对比、小组讨论为主；实操融合层采用线上微课预习 + 

线下分组实操、教师示范同步推进；科创拓展层实施项目式、探

究式教学，配备专属指导教师。线上学习平台统一上传简化算法
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模板、实操教学视频、拓展案例、科创选题素材，方便学生按需

自主学习，该分层实操教学思路可参考现有分层实验教改相关成

果 [5]。

（三） 搭建分层多元综合评价体系

构建 “过程表现 + 实操能力 + 创新成果” 三维分层考核标

准：基础认知层依靠课堂问答、课后习题、基础实验报告，考察

学生经典理论与智能算法基础概念掌握程度；实操融合层以实验

操作、数据优化结果、算法工具使用熟练度作为核心评价依据；

科创拓展层重点考核课题方案设计、实验成果完整性、科研报告

撰写质量。分层考核能够引导学生在不同学习阶段聚焦对应能力

培养目标。

四、教学试点成效与优化反思

（一） 教学实践成效

本分层教学方案在 2023、2024 级应用化学、环境工程专业

定量分析课程开展完整试点。相较于传统授课班级，试点班复杂

混合样品定量检测平均相对误差由 8.7% 下降至 1.0% 以内，整体

数据处理效率提升 60% 以上；课程总成绩优秀占比提升 28%，数

据分析、综合探究类题型得分率显著上涨。学生课外科研参与积

极性明显提高，试点班累计 10 支团队成功申报校级、省级大学生

创新创业项目，多名学生在化学实验技能竞赛、科创大赛中斩获

奖项。课后问卷调查显示，92% 以上学生认为分层教学节奏适配

自身学习能力，有效拓宽专业视野，提升自主数据分析与科研创

新意愿。

（二） 现存问题与后续改进方向

两年试点过程中也暴露出部分短板：部分学生数理基础薄

弱，仅能套用算法模板，无法吃透底层数学原理；课程固定课时

有限，科创拓展层内容无法充分开展；适配本科定量实验的轻量

化机器学习教学案例储备不足，现有素材偏向前沿科研，课堂适

配度较低。后续将从三方面优化：增设数理基础配套微课，帮助

学生理解算法背后数学逻辑；依托第二课堂、课后实训、科创平

台延伸教学时长；开发适配本科定量实验的专属算法模板、教学

案例与课件。同时依据学生基础划分差异化学习任务，进一步提

升教学针对性。

五、结语

将机器学习技术融入定量分析课堂，是分析化学课程适配行

业智能化转型、满足新工科人才培养需求的必然趋势。本文搭建 

“基础认知 — 实操融合 — 科创拓展” 三层递进教学框架，在保

留经典专业内容的前提下循序渐进植入智能算法，避免知识点堆

砌加重学生课业负担。试点数据证明，分层教学模式可全面提升

学生数据处理水平、实验测定精度与课外科研参与热情。后续将

持续完善配套教学资源，细化分层教学标准，推动定量分析课程

向数字化、智能化方向升级，为化学类复合型工科人才培养提供

支撑。
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