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21 世纪的化学是研究泛分子的科学
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〔摘 要 1 本文提 出 21 世纪化学的定义
,

内涵
,

六大发展趋势
,

四大难题和 11 个突破 口
,

以及 20

世纪化学的一些被忽视的重要盲点
。

[关键词 〕 21 世纪的化学
,

定义
,

发展趋势
,

难题
,

突破 口
,

盲点

我的专业是化学
,

我从学化学
,

教化学
,

到研究

化学已有几十年 了
,

可是现在我却有点搞不清楚化

学的定义了
。

我深深感到科学的发展太快了
,

需要

对本门科学重新认识
,

重新定位
。

这是我进人 21 世

纪首先要关注的问题
。

一门科学的定义至少有三个属性
:

1
.

1 整体和局部性

科学是一个复杂的知识体系
,

好 比一块蛋糕
。

为了便于研究
,

要把它切成大
、

中
、

小块
。

首先切成

自然科学
、

技术科学和社会科学三大块
。

在 自然科

学 中
,

又有许多切法
。

一种传统的切法是分成数理

化天地生等一级学科
。

近来 又有切成物质科学
、

生

命科学
、

地球科学
、

信息科学
、

材料科学
、

能源科学
、

生态环境科学
、

纳米科学
、

认知科学
,

系统科学等的

分类法
。

化学是从科 学整体中分割开来 的一个局

部
,

它和整体必然有千丝万缕 的联系
,

所以 学科之

间的交叉和相互渗透是必然的趋势
。

这是它的第一

属性
。

1
.

2 发展性

化学的内涵随时代前进而改变
。

在 19 世纪
,

恩

格斯认为化学是原子 的科学 (参见 《自然辩证法》 )
,

因为化学是研究化学变化
,

即改变原子的组合和排

布
,

而原子本身不变的科学
。

到了 20 世纪
,

人们认

为化学是研究分子 的科学
,

因为在这 100 年 中
,

在

《美国化学文摘》上登录的天然和人工合成的分子和

化合物的数 目已从 19 00 年 的 55 万种
,

增加到 19 99

年年底的 2 34 0 万种
。

没有别的科学能象化学那样

制造出如此众多的新分子
、

新物质
。

现在世纪之交
,

我们大家深深地感受到化学的研究对象和研究内容

大大扩充了
,

研究方法 大大深化和延伸了
,

所以 21

世纪的化学是研究泛分子的科学
。

1
.

3 定义的多维性

一门科学 的定义
,

按照从简单 到详细的程度可

以分为
: ( l) 一维定 义或 X

一

定义
,

X 是 指研究 的对

象
。

( 2) 二维定义或 x y
一

定义
。

Y 是指研究的内容
。

( 3) 三维定义或 x y z
一

定义
。

Z 是指研究方法
。

( 4) 四

维定义或 WX Y Z 定义
,

W 是指研究的 目的
。

( 5) 多

维定义或全息定义
。

一门科学的全息定义还要说明

它的发展趋势
、

与其他科学群的交叉
、

世纪难题和突

破口 等等
。

这样才能对这门科学有全面的了解
。

下

面以化学为例加以说明
。

2 21 世纪化学的定义和 内涵

2
.

1 化学的一维定义

21 世纪 的化学是研究泛分子 的科学
。

泛分子

的名 词 是仿 照泛 太 平 洋会 议 ( P an aP ic if c C On fe
r -

e n e e )
,

泛美航空公司 ( P a n A m e ` e an A i: L i n e )等提 出

的
。

泛分子是泛指 21 世纪化学 的研究对象
。

它可

以分为以下 10 个层次
:

( l) 原子层次— 例如近来受到重视 的碱金属

原子的 B o s e 一

E i n s t e i n 凝聚态
。

(2 )分子片层次— 分子片是 指组成分子的碎

中国科学院院士
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片
,

例如 [ ’
,

2 〕 :

一价分子 片
: e H 3 ,

O H
,

M n

( C O )
。 ,

C o

( e o ) 4 ,

二价分子片
: C H : ,

N H
,

F e

( C O )4
,

R u

( p R : )
4 ,

三

价分子片
: e H

,

e 。 ( e o ) :
,

N ICp 等
。

( 3) 结构单元层次
— 例如芳香化合物的母核

,

高聚物 的单体
,

蛋白质的氨基酸
,

D N A 的 A
,

C
,

G
,

T
。

高级结构单元
,

如蛋白质的
。 一

h e l i、
,

俘
一 s h e e t 等

。

( 4 )分子层次— 研究分子层 次的问题有如分

子周期律
,

单分子光谱
,

单分子监测 和控制
,

分子的

激发态
,

吸附态等
。

( 5 )超分子层次— 超分子是二个分子通过非

共价键的分子间作用力结合起来的物质微粒
。

例如

环糊精 [ y
一

C D〕是一个分子
,

形似花盆
,

它 的尺度略

大于 c 。 的直径
,

可 以把 c 60 包进去
,

生成 1 : l 和 2 : 1

的超分子
。

艾滋病毒 IH V 是一个生物大分子
,

其活

性部位
,

形似环糊精
,

大小与 C 6。 十分接近
,

它们可以

形成超分子
。

因此
,

c 。 可 以抑制艾滋病毒 lH v
。

环

糊精分子还可作为主体
,

把其它小分子包在里面
,

又

可作为客体
,

插人 zr ( H P o ; ) : ( H Z o )晶体的结构层之

间
,

组装成复杂的超分子体系
。

( 6) 高分子层次
。

( 7 )生物分子 ( b io m o le e u le s )层次
。

( 8) 纳米分子和纳米聚集体层次— 例如碳纳

米管
、

纳米金属
、

微乳
、

胶束
、

反胶束
、

气溶胶
、

纳米微

孔结构
、

纳米厚度的膜
、

固体表面的有序膜
、

单分子

分散膜等
。

( 9 )原子和分子的宏观聚集体层次— 固体
、

液

体
、

气体
、

等离子体
、

溶液
、

熔融体
、

胶体
、

表面
、

界面

等
。

( 10 )复杂分子体系及其组装体 的层次
: ( ! )复

合和杂化分子材料
。

( ii ) 分子器件
,

例如在金丝尖

端装上经过琉基化修饰 的单层碳纳米管 ( Sw C N )rr
,

可以作为 S T M 的针尖
。

又 如分子导线
、

分子开关
、

分子探针
、

分 子芯片
、

分子晶体管等
。

( “ i )分子机

器
,

如分子马达在 U V 光下
,

能通过 4 种 同分异构体

进行旋转
,

又如分子计算机等
。

( vl ) 宏观组装器件

如燃料电池
,

太阳能电池等
。

2
.

2 化学的二维定义

化学是研究 X 对象的 Y 内容 的科学
。

具体地

说
,

就是 : 化学是研究原子
、

分子片
、

结构单元
、

分子
、

高分子
、

原子分子团簇
、

原子分子的激发态
、

过度态
、

吸附态
、

超分子
、

生物大分子
、

分子和原子 的各种不

同维数
、

不同尺度和不同复杂程度 的聚集态和组装

态
,

直到分子材料
、

分子器件和分子机器的合成和反

应
,

制备
、

剪裁和组装
,

分离和分析
,

结构和构象
,

粒

度和形貌
,

物理和化学性能
,

生理和生物活性及其输

运和调控的作用机制
,

以及上述各方面的规律
,

相互

关系和应用的 自然科学
。

2
.

3 化学的三维定义

化学是用 Z 方法研究 X 对象的 Y 内容的科学
。

化学的研究方法和它 的研究对象及研究 内容一样
,

也是随时代的前进而发展的
。

在 19 世纪
,

化学主要

是实验的科学
,

它的研究方法主要是实验方法
。

到

了 2 0 世纪下半叶
,

随着量子化学在化学中的应用
,

化学不再是纯粹的实验科学了
,

它的研究方法有实

验和理论
。

现在 21 世纪又将增加第三种方法
,

即计

算机模拟的方法
。

2
.

4 化学的四维定义

化学是用 z 方法研究 x 对象的 Y 内容 以达到

w 目的的科学
。

化学 的目的和其它科 学技术 一样

是认识世界和改造世界
,

但现在应该增加一个
“

保护

世界
”

化学和化学工业在保护世界而不是破坏地

球这一伟大任务中要发挥特别重要的作用
。

造成污

染的传统化学向绿色化学的转变是必然的趋势
。

21

世纪的化工企业的信条是五个
“

为了
”

和五个
“

关心
”

( F I
V e “ e a r e ” a n d if v e “ fo r ”

)
:

川 为了社会而关心环保

( E n v i or n
m

e n t a l e a er fo r th e s o e i e t y ) ; ( 2 )为了职工而关

心安 全
、

健 康 和福 利 ( Sa fe ty
一 e a er fo : th e e m p l o y e e ) :

( 3) 为了顾 客而关心质量
、

声誉 和商标 ( Qua ilt y
一 C a er

fo r th e c u s t o m e sr ) ; ( 4 )为了发展而关心创新 ( I n n o v a -

t io n 一 e a er fu r th e d e v e l o
p m

e n t ) : ( 5 )为 了股东而关心

效益 ( P or if t 一 C a er fo : th e S t o e k
一

h o l d e sr )

3 21 世纪化学研究的六大趋势

3
.

1 更加重视国家 目标
,

更加重视不同学科之间的

交叉和融合

在世纪之交
,

中国和世界各国政府都更加重视

国家 目标
,

在加强基础研究的同时
,

要求化学更多地

来改造世界
,

更多地渗透到与下述 10 个门类的科学

的交叉和融合
:

( l) 数理科学 ( 2) 生命科学 ( 3) 材料科

学 ( 4 )能源科学 ( 5) 地球和生态环境科学 ( 6) 信息科

学 ( 7) 纳米科学技术 ( 8) 工程技术科学 ( 9) 系统科学

( 10 )哲学和社会科学
。

这是化学发展成为研究泛分

子的大化学 的根本原 因
。

所 以培养 21 世纪 的化学

家要有宽广的知识面
,

多学科 的基础
。

3
.

2 理论和实验更加密切结合

199 8 年诺 贝尔 化 学奖 授予 W
.

Kho n 和 J
.

A
.

oP p l e 。

颁奖公告说
: “

量子化学 已经发展成为广大

化学家所使用的工具
,

将化学带人一个新时代
,

在这
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个新时代里实验和理论能够共同协力探讨分子体系

的性质
。

化学不再是纯粹的实验科学了
” 。

所 以在

21 世纪
,

理论 和计算方法的应用将大大加强
,

理论

和实验更加密切结合
。

3
.

3 在研究方法和手段上
,

更加重视尺度效应

20 世纪的化学已重视宏观和微观的结合
,

21 世

纪将 更加重视 介乎两 者之 间的纳米 尺度 ( 1一 100
n
m )

,

并注意到从小的原子
、

分子组装成大的纳米分

子
,

以至微型分子机器
。

3
.

4 合成化学的新方法层出不穷

合成化学始终是化学的根本任务
,

21 世纪的合

成化学将从化合物的经典合成方法扩展到包含组装

等在内的广义合成
,

目的在于得到能实际应用 的分

子器件和组装体
。

合成方法的十化 : 芯片化
,

组合化
,

模板化
,

定向

化
,

设计化
,

基因工程化
,

自组装化
,

手性化
,

原子经

济化
,

绿色化
。

化学实验室 的微 型化 和超微型化
:

节能
、

节材

料
、

节时间
、

减少污染
。

从单个化合物的合成
、

分离
、

分析及性能测试的

手工操作方法
,

发展到成千上万个化合物 的同时合

成
,

在未分离的条件下
,

进行性能测试
,

从而筛选出

我们需要的化合物 (例如药物 )的组合化学方法
。

3
.

5 造成污染的传统化学向绿色化学的转变是必

然的趋势〔3
,

4 〕

21 世纪的化工企业 的信条是五个
“

为 了
”

和五

个
“

关心
” 。

3
.

6 分析化学已发展成为分析科学5[,
“ 〕

分析化学已吸收了大量物理方法
、

生物学方法
、

电子学和信息科学的方法
,

发展成为分析科学
,

应用

范围也大大拓宽 了
。

分析方法的十化 : 微型化芯片化
、

仿生化
、

在线

化
、

实时化 ( er al t i m e

)
、

原位化 ( i n s i t u )
,

在体化 ( i
n v i

-

v 。 )
、

智能化信息化
,

高灵敏化
,

高选择性化
,

单原子

化和单分子化
。

单分子光谱
、

单分子检测
,

搬运和调控的技术受

到重视
。

分离和分析方法的连用
,

合成和分离方法的连

用
,

合成
、

分离和分析方法的三连用
。

4 21 世纪化学的四大难题 (中长期 )

科学研究始 于提出问题
。

科学问题的提出
、

确

认和解决是科学发展 的动力
。

20 世纪最伟大的数

学家 iH lbe rt 在 19 00 年提出 23 个数学难题
。

每一个

难题的解决
,

就诞生一位世界著名的数学家
。

现在

2X() 0 年世界数学家协会提 出七大数学难题
,

筹集 了

7 00 万美元
,

悬赏 100 万美元给每一个难题 的解决

者
。

21 世纪物理学的难题
:

( l) 四个作用力场的统

一问题
,

相对论和量子力学的统一问题
。

( 2 ) 对称

性破缺问题
。

( 3) 占宇宙总质量 90 % 的暗物质是什

么的问题
。

( 4 ) 黑洞和类星体问题
。

( 5) 夸克禁闭

问题等
。

21 世纪生物学的重大难题是后基因组学
、

蛋 白

质组学
、

脑科学
、

生命起源等
。

2 0 (X〕年 中国科学 院化学部 和国家 自然科学基

金委 员会化 学部 组织 编写 了 《展望 21 世 纪 的化

学》 [ 7〕 ,

对 20 世纪化学的成就作了很好的总结
,

对 21

世纪近期 ( 10 一 20 年 )化学的发展提出很好的展望
。

最近 M IT 化学系主任 S
.

iL p aP dr 教授在广泛征求美

国化学同行的基础上提出基础化学的 22 个新前沿

领域 [“ “
。

由此可见
,

中外化学家都在展望 21 世纪化学的

发展
,

但似乎还没有提出化学应在 21 世纪解决的重

大难题
。

这样 与物理学和生物学相 比
,

就会显得化

学没有什么伟大的目标了
。

这是近年来在世界范围

内出现的淡化化学的思潮的主观原 因之一
。

那么化

学果真提不出重大难题吗 ? 下面不揣 冒昧
,

试对这

一问题
,

作一初步探讨
,

希望大家指正
。

如能抛砖引

玉
,

引起大家的讨论
,

然后 由中国化学会组织化学界

来共同讨论 21 世纪化学 的难题
,

这对 21 世纪化学

的发展十分有利
。

4
.

1 化学的第一根本规律

—
化学反应理论和定

律

化学是研究化学变化的科学
,

所以化学反应理

论和定律是化学的第一根本规律
。

化学和化学变化

的本质是若干原子核和电子之间的电磁相互作用
,

与强
、

弱
、

引力相互作用的关系 比较小
,

暂时可 以不

考虑
。

这种相互作用的根本规律是量子力学
。

薛定

鄂第一方程可以解决定态分子结构
、

化学键理论和

分子间的相互作用问题
。

薛定鄂第二方程是包含时

间的方程
,

可以解决原子或分子从某一定态到另一

定态的跃迁几率问题
,

从而建立光谱跃迁理论
。

但量子力学没有给出严格的化学反应速率的基

本方程
。

H
.

E y ir gn 的绝对反应速度理论是建筑在过

渡态
、

活化能和统计力学基础上 的半经验理论
。

过

渡态
、

活化能和势能面等都是根据不含时间的薛定

鄂第一方程来计算的
。

所谓反应途径是按照势能面
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的最低点来描绘的
。

这一理论和提出的新概念是非

常有用 的
,

但却是不彻底的半经验理论
。

19 世纪 C
.

M
,

古尔德贝格和 P
.

瓦格提出的质量

作用定律
,

是最重要 的化学定律之一
,

但它是 经验

的
、

宏观的定律
。

20 世纪在宏观化学动力学与微观

分子反应动态学方 面
,

有很大发展
。

例如 eS m e n o v

发展了链式反应理论
,

M
.

iE g en 提 出了驰豫法研究

快速的化学反应
,

李 远哲和 H e sr ch b ac h 用交叉 分子

束研究态态反应等
。

但离开彻底 了解化学反应的规

律
,

还有很大的距 离
。

所 以严格 的彻底 的微观的化

学反应理论
,

包括决定某两个或几个分子之间能否

发生化学反应 ? 能否生成预期的分子 ? 需要什么催

化剂才能在温和条件下进行反应 ? 如何在理论指导

下控制化学反应 ? 如何计算化学反应的速率 ? 如何

确定化学反应 的途径等
,

是 21 世纪化学应该解决 的

第一个难题
。

在化学反应理论 中特别重要
,

应予首先研究的

课题有
:

( l) 充分了解若干个重要的典型的化学反应

的机理
,

以便设计最好的催化剂
,

实现在最温和的条

件进行反应
,

控制反应的方向和手性
,

发现新的反应

类型
,

新的反应试剂
。

( 2) 在搞清楚光合作用和生物

固氮机理的基础上
,

设计催化剂和反应途径
,

以便打

断 c o : ,

N :
等稳定分子 中的惰性化学键

。

( 3) 研究

其它各种酶催化反应的机理
。

酶对化学反应的加速

可达 10 0 亿倍
,

专一性达 100 %
。

如何模拟天然酶
,

制造人工催化剂
,

是化学家面临的重大难题
。

( 4) 充

分了解分子的电子
、

振动
、

转动能级
,

用特定频率 的

光脉冲来打断选定的化学键— 选键化学的理论和

实验技术
。

4
.

2 化学的第二根本规律

—
结构和性 能的定量

关系

这里
“

结构
”

和
“

性能
”

是广义的
,

前者包含构型
、

构象
、

手性
、

粒度
、

形状和形貌等
,

后者包含物理
、

化

学和功能性质 以 及生物 和生 理 活性 等
。

虽然 W
.

K ho
n

从理论上证明一个分子的电子云 密度可以决

定它的所有性质
,

但实际计算困难很多
,

现在对结构

和性能的定量关系的了解
,

还远远不够
。

所以这是

21 世纪化学的第二个重大难题
。

要优先研究的课题有
:

( l) 分子和分子间的非共

价键的相互作用 的本质和规律
。

( 2) 超分子结构的

类型
,

生成和调控的规律
。

( 3) 给体— 受体作用原

理
。

( 4) 进一步完善原子价和化学键理论
,

特别是无

机化学中的共价问题
。

( 5) 生物大分子的一级结构

如何决定高级结构? 高级结构又如何决定生物和生

理活性 ? ( 6) 分 子 自由基的稳定性 和结构的关系
。

( 7) 掺杂晶体的结构和性 能的关系
。

( 8) 各 种维数

的空腔结 构和复杂分 子体 系的构筑 原理 和规律
。

( 9 )如何设计合成具有人们期望的某种性能的材料?

( 10 )如何使宏观材料达到微观化学键的强度 ? 例如
“

金属胡须
”

的抗拉强度 比通常 的金属丝大一个量

级
,

但 比金属
一 金属键 的强度小得多

。

又如 目前高

分子纤维达到的强度要 比高分子中的共价键的强度

小两个数量级
。

这就向人们提出如何挑战极限的大

难题
。

( 11) 斓系理论— 4f 电子的能级 比 s p 区和 d

区元素的能级多一个量级
,

所以 稀土元素有 十分丰

富的光
、

电
、

磁
、

声等功能性质
。

稀土化合物的配位

数可在 3一 12 的宽广范围内变化
,

所 以稀土元素有

机化合物是很好的催化剂
。

稀土是 21 世纪 的战略

元素
。

研究斓系元素的结构和性能关系具有十分重

要的意义
。

以上各方面是化学的第二根本问题
,

其

迫切性可能比第一 问题更 大
,

因为它是解决分子设

计问题的关键
。

4
.

3 纳米尺度的基本规律

现在中美 日等国都把纳米科学技术定为优先发

展的国家 目标
。

在复杂性科 学和物质多样性研究

中
,

尺度效应至关重要
。

尺度的不同
,

常常引起主要

相互作用力的不 同
,

导致物质性能及其运动规律和

原理的质的区 别
。

纳米尺度体系的热力学性质
,

包

括相变和
“

集体现象 ( e o 一l e e t iv e p h e n o m e n a )
”

如铁磁

性
,

铁电性
,

超导性和熔点等与粒子尺度有重要的关

系
。

当尺度在十分之几到 10 纳米的量级
,

正处于量

子尺度和经典尺度的模糊边界 ( fu zz y b ou dn
a yr )中

,

此时热运动的涨落和布朗运动将起重要的作用
。

例

如金的熔点 为 10 63 ℃
,

纳 米金 的融化温度 却降 至

3 30 ℃
。

银 的熔 点 为 9 60
.

3℃
,

而纳 米银 为 100 ℃
。

当代 信 息 技 术 的 发 展
,

推 动 了 纳 米 尺 度 磁 性

( N a n o s e a l e m a驴 e t i s m )的研究
。

由几十个到 -j’L 百个原

子组成 的分 子磁体 表示 出许 多特 性
,

如 t im ne l ing
,

q u a n t u n e o h e ar n e e ,
t h e

mr
o 一

i n d u e e d s p i n e or s s o v e r tar n s i
-

iot n s 。

纳米粒子 的比表面很大
,

由此 引起性质的不

同
。

例如纳米铂黑催化剂可使乙烯催化反应的温度

从 6 00 ℃降至室温
。

又如电子或声子 的特征散射长

度
,

即平均 自由途径 在纳米量级
。

当纳米微粒 的尺

度小于此平均 自由途径时
,

电流或热 的传递方式就

发生质的改变
。

所以纳米分子和材料的结构与性能

关系的基本规律是 21 世纪 的化学和物理需要解决

的重大难题之一
。
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4
.

4活分子运动的基本规律

充分认识 和彻底了解人类和生物体内活分子

( li vin gm o le C ule S

)的运动规律
,

无疑是 2 1世纪化学巫

待解决的重大难题之一
。

例如 : ( 1 )配体小分子和受

体生物大分子的相互作用
,

这是药物设计的基础 ( 2)

在地球元素的生态循环中
,

植物界做 了两件伟大的

事
:

其一
,

利用太阳能把很稳定 的 C o : 和 氏 O 分子

的化学键打开
,

合成碳水化合物汇c H 2 0 ]
, , ,

并放出氧

气 0 : ,

供人类和其它动物使用
。

在这个伟大的过程

中
,

活分子催化剂叶绿素是怎样作用的 ? 其二
,

豆科

植物的根瘤菌能打开非常稳定的氮分子中的化学

键
,

生成含氮小分子
,

再进一步合成蛋白质和核酸
。

我们必须把这两个过程的全部反应机理搞清楚
,

然

后研究能否在化学工厂中
,

在温和的条件下
,

实现这

两个伟大的催化反应
。

( 3) 搞清楚牛
、

羊等食草动物

胃内酶分子如何把植物纤维分解为小分子的反应机

理
,

为充分利用 自然界丰富的植物纤维资源打下基

础
。

( 4 ) 人类的大脑是用
“

泛分子
”

组装成的最精巧

的计算机
。

如何彻底 了解大脑 的结构和功能将是

21 世纪的脑科学
、

生物学
、

化学
、

物理学
、

信息和认

知科学等交叉学科共同来解决的难题
。

( 5) 了解活

体内信息分子的运动规律和生理调控的化学机理
。

( 6) 了解从化学进化到手性和生命的起源
。

( 7 )如何

实现从生物分子到分子生物 ( m ol ec ul 盯 h fe )的飞跃 ?

如何跨越从化学进化到生物进化的鸿沟 ? ( 8) 研究

复杂
、

开放
、

非平衡 的生命系统的热力学
,

耗散和混

沌状态
,

分形现象等非线形科学问题
。

由此可见
,

21 世纪的化学是有伟大的目标 和难

题
,

需要我们去解决的
。

与物理学相比
,

物理的难题

偏重于认识世界
。

研究物理学的难题
,

需要超高能

加速器和航天 灼机上的磁谱仪等大型科学工程为基

础
,

是我国国力难以承受的
。

而 21 世纪化学 的重大

难题和突破 口则偏重于改造世界和保护世界
,

有更

现实的 目标
,

不需要大型科学工程的支持
,

对化学的

R& D 投人
,

通常有较高的回报率
。

21 世纪是生物学

大发展的世纪
,

但现代生物学是建筑在分子水平上

的生物学
,

所以对化学难题的研究和解决和解决生

物学难题是互相促进的
。

如果淡化化学 的重要性
,

减少化学的科学研究投人
,

在大学中吸引不到优秀

的中学生来考化学专业
,

那 么对国 民经济和生命科

学的发展都是十分不利的
。

5 2 1 世纪化学的 11 个突破 口 ( 10一2 0 年 )

5
.

1 新的合成方法学

例如 ( l) 组合化学
。

( 2) 手性合成
。

( 3) 分子反

应器控制的合成
。

( 4) 自复制 和 自组装合成
。

( 5)

定向合成
。

( 6) 掌握零维笼状和杯状
、

一维通道
、

二

维层间
、

三维网络空腔结构 的合成方法
,

并通过化

学
、

电场或磁场的作用
,

使囚禁在里面的客体分子被

释放或取代出来
。

5
.

2 纳米化学
、

纳米材料和分子器件
,

纳米表面化

学
、

高效 纳米催化剂设计合成及应用
。

5
.

3 稀土化学特别是有我国知识产权的新型稀土

功能材料 9[]
。

5
.

4 能源科学中的化学问题

例如
:

( l) 各种高效换能器 ( T ar sn d uc e r

)
,

特别是

太阳能电池
。

( 2) 燃料电池 ( 3) 氢能利用 问题 ( 4) 各

种再生能源
。

5
.

5 生命和 医药科学中的化学问题

例如
:

( l) 把中国名医的处方和人体的生理病理

状态作为两个复杂体系来研究它们之间的 相互作

用和 药效
。

( 2) 用 组合化学 的方法 来筛选特效 中

药
,

并使 中药现代化
。

( 3) 药物设计
、

合成和开发应

用
。

( 4) 生物材料 ( iB o m at ier al s )和人工器官的合成
。

( 5 )配合物小分子作为 K ey 和 D N A 大分子作为 助 ck

的相互作用
。

( 6) 了解神经细胞和生理调控的化学

机理 ( 7 )糖化学
。

5
.

6 生态环境科学中的化学问题

例如
:

( l) 环境元素的循环
。

( 2) 有害化学物质

的控制和治理
。

( 3) 以
“

原子经济
”

和
“

零排放
”

为 目

标的绿色化学和化工
。

( 4) 生态环境化学
。

5
.

7 信息科学中的化学问题

例如
:

( l) 高效的光纤通信材料
,

特别是可使激

光得到增益 的稀 土饵屏杂 is 基 1
。

54 微 米材料
。

( 2 )高效的光贮存材料
。

( 3) 分子芯片
。

( 4) 分子计

算机
。

5
.

8 分析化学的+ 化

5
.

9 化工化学复杂体 系中的多层次
、

多尺度效应及

其规律和方法学研究
。

5
.

10 理论化学和计算化学的基础及应用研究

5
·

11 化学信息学

20 世纪的化学积 累了巨量的实验材料和信息
,

21 世纪的化学信息学将建立各种化学信息库
,

然后

分析信息的内涵
,

总结出规律
,

最大限度地挖掘
、

开

发和应用信息宝库
,

使它们作为实验归纳法和理论

演绎法的桥梁
,

推动化学和化工学科的发展
,

为国民

经济服务
。
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:

21 世纪 的化学是研究泛分子 的科学

6 2 0世纪化 学的盲点

2 0世纪 的化学得到前所未有 的迅猛 发展
。

但

迅猛发展的化学正和急速 向前推进 的胜 利部 队一

样
,

常常会在后方留下一些照顾 不到的空 白点
,

例

女口
:

6
.

1 无机化学中共价概念被忽视

原子价是化学 中最重要的概念之一
,

也是总结

大量分子必须考虑的性质之一
。

但令人惊奇 的是
,

迄今还没有一个大家公认的定义
。

原子价可分为共

价
、

电价
、

氧化态 ( o x
i d a t io n S t a t e )

、

配位数
、

超价 (
S u -

eP vr al en ce )等
。

关于共价现在大家采用的是鲍林提

出的定义
:

一个原子的共价是指它在分子中和其它

原子形成的共价键数
。

鲍林的定义在有机化学中非

常成功
,

但在无机化学中遇到困难
,

例如如何决定

C O
、

N o
、

N Z o
、

N o : 、

H N o 3 、

O : 、

B e C I:
、

A 12 C16
、

N i ( C O ) ; 、

C仇 z ` l:
、

C r

( C 6 H6 ) : 等分子中的 C
、

N
、

O
、

B e 、

A I
、

N i
、

Z r 、

C r

的共价
。

在后面 5 个分 子中
,

通常我们说 eB

是 2 价
,

lA 是 3 价
,

iN 是 O价
,

Z :

是 4 价
,

C r

是 0 价
。

但这是指它们的氧化态
。

它们 的共价等于多少 ? 这

个问题常常被忽略不提
。

为此我们提出共价键的新

定义
:

一个原子的共价是指它在形成分子时
,

从其它

原子接受的共享电子数
。

按照这个物理概念
,

给出

量子化学定义进行量子化学计算
,

得 到在上述分子

中原子的共 价为
: C 二 4

,

N 二 3
,

O = 2
,

eB = 6
、

iN
二 8

,

z r = 12
,

C
r = 12 [ 10

,

1 I J
。

关于配 位数也 没有 明确 的定 义
。

例 如 F
.

A
.

e o t t o n 〔” J : ,

认为 T i 在 e比
『

r i e一2中的配位数 = 4 [ ” 〕 ,

即

C p 提供的配位数是 l
。

这样在 C r

( C 6氏 ) :
,

C r

( C 6 eH )

( C o ) 3 ,

C r

( C O ) 6 三个分子中 e :

的配位数分别等于

2
,

4
,

6
。

我们建议把配位数定义为
:

中心原子周围的

成键电子对数
。

这样在上述三个分子中 C :

的配位

数都等于 6
。

在 e仇 T i e l: 中 T i 的配位数等于 s [ ” 〕。

6
.

2 化学文献和数据的积累非常迅速
,

但利用这一

文献宝库来总结规律的工作相对滞后

从科学发展史看
,

科学数据的大量积累
,

往往导

致重大科学规律的发现
。

如 17 世纪 的天文学积 累

了几百颗天体运动 的数据
,

对它们的分析导致开普

勃煲也大体运动的二大定律
,

为午顿建立他的经典
二 、 l士发 茜中 茸触

_

q1 珊妒的年代的化学积累了

羲牛补完素
和上万种化合物的数据

_

,

l二捷烈查缎资
蓬完景接原

子量 的大小次序排 列
,

发现 “ 们竺些宫
霸雨祝猛清局助

性变化
,

因而在 ` 8 6 9

生堡主圣在昆
潺漏后赢

新元素和玻耳建立原子模型指明

了方向
。

20 世纪 30 年代
,

积累了 100 多万种化合物

的数据
,

结合量子化学的发展
,

导致鲍林提出共价
、

电价和氧化值的定义
,

以及 (键
、

(键
、

杂化轨道
、

电负

性
、

共振结构等新概念
,

总结出化学键理论
,

发表《论

化学键本质》这本经典著作
,

对 20 世纪化学的发展

起了非常 重要 的作用
。

现在截止 19 99 年 12 月 31

日
,

美国化学文摘登记的分子
、

化合物和物相的数 目

已超过 2 3 40 万种
,

比鲍林总结化学键理论时扩大 了

10 余倍
,

但全世界的化学家似乎还没有充分利用这

一化学文选宝库来总结规律
。

这是世纪之交的难得

机遇
,

不可交臂失之
。

6
.

3 分子周期律

为了与数 以千万计的分子打交道
,

我们建议在

原子和分子之间引人分子片和结构单元两个层次
。

分子片这一名 词是 由霍夫 曼 ( R
.

H o ffl
l l a mr )在他 的

“

等瓣性原理
”

中首先提到的
。

分子 片 MJ 是由一个

中心原子 A “ 与若干个配体 mL 组成
,

其 中 k 和 m 分

别为中心原子 A 的价电子数和配体的总价电子数
。

分子片 M 的价 电子数 j = k + m
。

分子片价数等于它

的价轨道中的空位数
。

分子结构类型的数字化表征
。

我们建议用 N
,

B
, a , 二 四个数字来表征

,

N 是它所含 的分子片数
,

B

是分子片之间的共价键数
,

其 中含有
a 个 6 键和 二

个 二 键 [在少数分子中还包含 a 键和三中心二 电子

键等〕
。

例如苯分子 C6 eH 的 N
,

B
, 。 , 兀 二 6

,

9
,

6
,

3o

D e w a r

苯的 N
,

B
, a , 二 = 6

,

9
,

7
,

2
。

B e n z
va al e n e 的 N

,

B
, a , 二 = 6

,

9
,

8
,

l
。

P ir s m a n e 的 N
,

B
, a , 二 = 6

,

9
,

9
,

0
。

如以 N
,

B 为坐标可以绘出分子的结构类型表
。

以上举出化学在跨向 21 世纪时落在后面的一

些盲点
,

而展现在它前面的亮点
,

如 四大难题
,

n 个

突破 口
,

则因研究对象
、

内容和方法的丰富多采
,

更

是琳琅满 目
。

希望有更多的青年学子来耕耘这片肥

沃的土地
。

化学不是夕 阳科学
,

决不会在物理学和

生物学的夹缝中消亡
。

人类需要化学来创造更多
、

更好新物质
、

新材料
。

这是任何别 的科学不能代替

的
。
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