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摘  要摘  要：随着新质生产力对复合型创新人才的迫切需求，传统单一学科研究生培养模式已难
以适应数学、物理与材料科学交叉融合的发展趋势。据调研，我国材料学科研究生中存在数理工
具应用能力薄弱问题，导致储氢材料设计等研究效率低下。本文以新能源储氢材料课题为核心载
体，针对学科壁垒明显、理论实践脱节、跨学科思维不足等痛点，提出“三级课程体系 + 项目式
驱动 + 跨学科团队”三位一体改革方案：通过基础层（《数学物理方程应用》等）、进阶层（《计
算材料学》等）、创新层（竞赛 /科研项目）的课程衔接，结合“问题提出-模型构建-实验验证-
成果转化”的项目式学习流程，构建跨学科师资与资源共享机制，为高校交叉学科人才培养提供
可复制的实践范式。
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1 引言1 引言

1.1 研究背景与意义1.1 研究背景与意义

数学、物理与材料科学的交叉融合是现代
科技发展的重要趋势，其创新成果在能源、环境、
生物医学等领域具有深远应用价值。习近平总
书记强调，新质生产力的核心在于人才，而当
前我国交叉学科人才培养体系存在显著空白：
数学教学侧重理论灌输，物理课程与创新实践
脱节，材料学科研究生数理基础薄弱，导致学
生难以应对复杂跨学科问题 [1-3]。氢能作为“双
碳”目标的关键能源载体，其规模化应用的核
心瓶颈在于高效储氢材料的开发。传统储氢材
料研发依赖大量实验试错，成本高、周期长，
亟需具备数理建模与材料工程能力的复合型人
才突破“卡脖子”技术难题。因此，构建数学、
物理与材料科学交叉融合的研究生培养模式，
对推动新质生产力发展、提升人才培养质量具
有重要现实意义。

1.2 国内外研究现状1.2 国内外研究现状

国外麻省理工学院、斯坦福大学等已开设
“计算材料学”“纳米科学与技术”等交叉课程，
采用“理论课 + 实验室实操 + 企业项目”模式，
学生需完成 2 个真实材料设计课题，有效提升
了跨学科实践能力 [4-5]。国内部分高校虽尝试
跨学科课程建设，但多停留在单一学科知识叠
加，缺乏系统性融合机制：例如《固体物理》
中“电子结构计算”章节与《材料科学基础》“性
能表征”内容重复率达 30%，但前者侧重公式
推导，后者缺乏计算工具应用教学，导致学生
无法将理论知识转化为科研能力。

本研究立足新能源储氢材料课题，探索“以
项目为载体、以能力为核心”的交叉培养路径，

弥补现有研究的不足，为高校交叉学科人才培
养提供新的思路与方法。

2 交叉学科研究生培养存在的问题与原因2 交叉学科研究生培养存在的问题与原因
分析分析

2.1 主要教育教学问题2.1 主要教育教学问题

数学、物理与材料科学分属不同学科体系，
课程内容缺乏衔接，学生难以将数理模型与材
料性能分析有机结合 [6-7]。例如，材料专业研
究生在进行储氢材料设计时，因缺乏数学建模
能力，无法建立吸附动力学方程预测材料性能；
物理专业学生虽掌握电子结构计算方法，但对
材料制备工艺与性能的关联理解不足。传统教
学模式侧重单一学科知识传授，抑制学生多视
角解决问题的能力。调研显示部分研究生在面
对跨学科问题时，仅能从本学科角度思考，缺
乏整合多学科知识的意识与能力。缺乏同时精
通数理与材料科学的跨学科教师，导致课程设
计与科研实践脱节。部分高校虽尝试跨学科授
课，但教师多为单一学科背景，难以将不同学
科知识深度融合。材料学科研究生在储氢材料
设计等实际研究中，因数理基础不足需额外补
学，影响研究效率。例如，在进行第一性原理
计算时，学生需花费大量时间学习数学物理方
程与计算软件操作，延误科研进度。

2.2 问题原因分析2.2 问题原因分析

传统教学强调学科独立性，忽视交叉学科
的内在联系，教师缺乏跨学科教学的意识与能
力。数理课程与材料课程缺乏衔接，课程内容
重复且缺乏系统性，导致学生无法形成完整的
跨学科知识体系。学生缺乏将数理模型应用于
材料性能预测的实战机会，如密度泛函理论计
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算、分子动力学模拟等，导致理论知识无法转
化为实践能力。

3 交叉学科研究生培养改革举措3 交叉学科研究生培养改革举措

3.1 构建“三级递进”课程体系3.1 构建“三级递进”课程体系

以储氢材料课题为核心，整合数学、物理、
材料学科知识点，设计基础层、进阶层、创新
层三级课程，实现课程内容的衔接与递进：首
先开设《数学物理方程在材料科学中的应用》《固
体物理与材料性能》等课程，强化数理工具与
材料学基础的衔接。其中，《数学物理方程在
材料科学中的应用》涵盖“偏微分方程在扩散
方程中的求解”“张量分析在材料力学性能中
的应用”等模块，帮助学生掌握材料研究中的
核心数理工具。其次进阶设置《计算材料学》《储
氢材料设计与优化》等课程，教授密度泛函理
论、分子动力学模拟等交叉方法。《储氢材料
设计与优化》增设“机器学习预测储氢性能”“高
通量计算筛选材料”等前沿技术章节，使学生
了解学科最新发展动态。最后通过“研究生大
创”“互联网 +”“全国大学生节能减排竞赛”
等竞赛项目，引导学生将数理模型应用于储氢
材料吸放氢性能优化，提升科研创新能力。例如，
学生可参与“中国研究生能源装备创新设计大
赛”，针对储氢材料性能优化问题提出解决方案，
实现理论知识的实际应用。

3.2 实施项目式驱动学习3.2 实施项目式驱动学习

以二维 MXenes/MBenes 材料储氢性能研究
为载体，推动“做中学”，将项目式学习贯穿
研究生培养全程。提出“如何通过数学建模预
测材料储氢容量？”“物理中的量子效应如何
影响储氢容量？”“材料制备工艺如何调控储
氢性能？”等实际问题，引导学生从跨学科角
度思考解决方案。学生分组完成数学建模（如
热力学方程推导）、物理性能分析（如电子结
构计算）、材料实验验证（如吸放氢测试）。
例如，数学专业学生负责建立储氢材料吸附能
的数学模型，物理专业学生利用密度泛函理论
计算材料的电子结构，材料专业学生制备复合
材料并进行性能测试，通过团队协作完成项目
研究。鼓励学生将研究成果转化为 SCI 论文（考
博导向）或创新创业项目（就业导向）。

我们以“基于 MXenes 催化的镁基储氢材
料性能优化研究”教学案例为例，引出项目式
教学具体实施：

3.2.1 项目背景与目标
镁基储氢材料因高储氢容量（MgH2 理论

储氢容量达 7.6 wt%）、原料廉价等优势成为
氢能储运领域的研究热点，但存在放氢温度高

（需 280℃以上）、吸放氢动力学迟缓等瓶颈。
MXenes 作为一种新型纳米碳基催化剂，具有
独特的孔隙结构和表面活性位点，可有效降低
Mg-H 键能，加速氢原子扩散。本项目旨在通
过 MXenes 催化改性，揭示其在镁基储氢材料
中的催化机制，制备高性能镁基储氢材料，同
时让研究生掌握新型催化剂在能源材料中的应
用方法。我们项目的目标是让研究生掌握“催
化剂设计 - 第一性原理计算 - 材料制备 - 性能
测试”的跨学科研究路径，能够运用 MXenes
催化剂优化镁基储氢材料的吸放氢性能，从原
子层面解释催化机制。

3.2.2 跨学科团队配置
学生团队由 3 名研究生组成，分别来自物

理专业（负责第一性原理计算与催化机制分析）、
材料专业（负责储氢材料的制备与性能测试）、
数学专业（负责计算与实验数据的建模分析）。
导师团队包括物理学科导师（指导 DFT 计算与
电子结构分析）、材料学科导师（指导储氢材
料的制备与表征技术）、企业导师（来自某氢
能企业，提供催化剂原料与测试设备支持）

3.2.3 项目执行流程
3.2.3.1 知识补位与方案设计
先导课程共同学习《新型碳基催化剂原理》

《镁基储氢材料催化改性》《计算材料学数据
分析》三门课程，掌握 MXenes 催化剂的结构
特点、催化改性的基本方法以及数据建模分析
工具。通过文献调研，确定 MXenes 的掺杂比
例（1 wt%、3 wt%、5 wt%）方案设计和制备工
艺（机械球磨法），设计“计算 - 制备 - 测试”
的完整研究方案

3.2.3.2 第一性原理计算与催化机制预测
物理方向构建 MgH2 和 MgH2-MXenes（3 

wt%）的晶体结构模型，通过 VASP 软件计算
几何优化后的电子结构，分析 MXenes 与 MgH2

的界面相互作用、Mg-H 键的键能变化以及电
子转移情况。数学方向对计算得到的键能、电
子态密度等数据进行统计分析，建立 MXenes
掺杂量与 Mg-H 键能的关联模型，预测最优掺
杂比例（计算结果显示 3 wt% MXenes 掺杂时
Mg-H 键能降低幅度最大）

3.2.3.3 材料制备与性能测试
材料方向采用机械球磨法制备纯 MgH2 和

不同比例 MXenes 掺杂的 MgH2 复合储氢材料，
通过 X 射线衍射（XRD）、扫描电子显微镜
（SEM）表征材料的晶体结构和微观形貌。性
能测试：通过程序升温脱附（TPD）测试放氢
温度，通过恒容充放电测试吸放氢动力学性能，
实验结果显示 3 wt% MXenes 掺杂的 MgH2 放氢
温度降低至 195℃，100℃下吸氢容量可达 5.2 
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wt%，较纯 MgH2 提升 40%
3.2.3.4 机制验证与成果总结
结合第一性原理计算与实验结果，揭示

MXenes 的催化机制：MXenes 的纳米孔隙结构
可作为氢原子的扩散通道，表面活性位点与 Mg
原子相互作用，削弱 Mg-H 键强度，降低氢扩
散能垒，从而加速吸放氢反应。跨学科总结：
撰写研究报告，梳理 MXenes 催化改性镁基储
氢材料的完整研究流程，总结新型催化剂在能
源材料中的应用经验。

3.3 建立跨学科教学团队与资源共享机制3.3 建立跨学科教学团队与资源共享机制

组建由数学、物理、材料学科教师组成的
教学团队，定期开展跨学科教研活动，提升教
师跨学科教学能力。团队含 2 名数学建模专家 
、2 名物理计算学者 、2 名材料实验研究员（拥
有氢能材料实验室），形成优势互补的跨学科
师资力量。共享实验室平台（如计算材料学模
拟平台）、校企合作基地（如新能源企业实习
岗位），为学生提供实践支撑。计算材料学模
拟平台配备 VASP、LAMMPS 等软件，校企合
作基地提供扫描电镜（SEM）、程序升温脱附
仪（TPD）等设备，学生可申请企业导师指导
的实习项目，参与实际企业项目研发。

3.4 创新“三维价值观”培养体系3.4 创新“三维价值观”培养体系

通过项目实践引导学生实现“知物 - 知己 -

知世界”的递进式成长：知物：掌握新能源储
氢材料的本质与研究方法，理解数学、物理与
材料科学的交叉融合在能源领域的应用价值。
知己：明确自身科研兴趣与能力边界，规划考博、
就业或创业路径。例如，对理论计算感兴趣的
学生可选择考博深造，对实验实践感兴趣的学
生可选择进入企业从事研发工作，对创新创业
感兴趣的学生可尝试孵化科技企业。知世界：
了解国际科技前沿，树立服务国家能源战略的
志向。通过参与国际学术会议、阅读顶级期刊
论文等方式，让学生了解全球储氢材料研究的
最新进展，增强民族自豪感与使命感。

4 结论4 结论

数学、物理与材料科学交叉学科研究生培
养是适应科技发展的必然要求。通过以新能源
储氢材料课题为载体，构建三级课程体系、实
施项目式学习、建立跨学科团队，能够显著提
升研究生的跨学科思维与实践能力。本研究构
建的交叉学科培养体系，可有效破解传统教学
中“学科壁垒”“科教脱离”等难题，为高校
深化研究生教育改革、服务新质生产力发展提
供实践范式。形成可复制的“课题载体 + 跨学
科融合 + 项目驱动”培养模式，为其他交叉学
科（如生物数学、计算金融）提供参考。
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