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于 2田3

年 9 月 8 日在京通过专家组验收
。

专家组对项目的

总体评价为特优
,

认为项 目组研究人员经过 4 年的

工作
,

达到了总体研究 目标
,

取得了高水平的研究成

果
,

培养了一批研究人才
,

圆满完成了研究任务
。

本项 目共分为 8 个子课题
,

前两个子课题偏重

理论研究
,

后 6个课题分别以高聚物
、

小分子组装单

元
、

生物分子
、

以及表面聚集为对象
,

开展实验研究
,

项 目负责人是中国科学院理化技术研究所的刘新厚

和北京大学的宛新华教授
,

承担单位包括中国科学

院化学研究所
、

中国科学院理化技术研究所
、

北京大

学
、

复旦大学
、

南开大学
、

吉林大学
、

北京师范大学和

北京工业大学等单位
。

从理论研究和实验研究两个

方面对有序高级结构分子聚集体的结构
、

性能以及

其与分子间弱相互作用的协同效应之间的关系
、

构

筑方法与过程以及高级结构与宏观性质的联系进行

了研究
,

取得了一系列开创性的重要的研究成果
。

揭示了一些新的科学现象并提出了新的理论方法用

于解释未知的实验现象
。

同时对具有重要应用背景

的材料与构筑过程也进行了深人的研究
。

分别在理

论和实验研究方面取得了较大的进展
,

得到了一批

具有理论意义和具有潜在应用背景的研究成果
。

代

表性成果有
:

一步揭示了氢键体系存在着超加合效应
,

从理论上

解释氢键网络的协同性和稳定性 ; ( 2) 发展及完善了

分子对接
、

自由能计算
、

介观动力学参数化等计算机

模拟方法
。

在分子对接方法中提出了新的几何匹配

判别函数
,

发展了遗传算法与 TA B U 搜索结合的聚

集体结构优化方法
。

在自由能计算方法中扩展 U E

方法
,

在 M
W BP sA 方法中增加了溶剂效应

,

并计算

了 D N A 链间的结合 自由能
。

1 理论计算模拟

( l) 发现多肤纳米管的自组装过程的主要动力

来自氢键
,

肤键中 N 原子的取代将直接影响多肤纳

米管的自组装过程和形成的高级结构的稳定性
。

进

2 高级有序结构构筑单元

具有特定化学组成
、

化学结构和立体结构的各

种分子构筑单元如
:
( l) 嵌段共聚物

:
设计

、

合成了刚

柔嵌段共聚物
、

含糖两亲性嵌段共聚物
、

线团
一

刚棒
-

树枝嵌段低聚物 ; ( 2 )树枝状高分子
:
表面带正或负

电荷的不同代数的树枝状分子 ; ( 3 )双头基两亲分

子 ; ( 4) 液晶高分子和氢键复合型高分子 ; ( 5) 生物分

子如脂质材料作为细胞膜仿生材料
,

以胰岛素为代

表性药物
,

DN ;A ( 6) 硒杂
、

氮杂等原子桥连环糊精
、

具有不同空穴尺寸的硒
、

氮等杂原子冠状化合物
、

杯

芳烃桥式双环糊精等
。

3 高级有序结构

设计了一系列新型非典型两亲分子
,

探讨了这

些分子通过分子间弱相互作用形成有序高级结构聚

集体的规律
,

揭示了它们在形成有序高级结构时的

基本规律和特征
。

系统研究了两亲分子混合体系中

有序聚集体的形成与转化
,

进行了嵌段共聚物
、

低聚

物的二维
、

三维自组装
。

对不同层次有序高级结构

分子聚集体之间的平衡
、

共存
、

转化的条件和规律以

国家自然科学基金重大项目
.
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及事件发生的顺序
、

信息反馈等取得了一些研究成

果
。

该项 目实施期间
,

在国内外核心学术刊物上发

表有关论文 339 篇
,

3 13 篇被 SC I收录
。

其中影响因

子 > 5
.

0 的 9 篇
,

影响因子 > 3
.

0 的 53 篇
,

影响因子

> 2
.

0 的 102 篇
,

完成专著 5 册
。

多篇论文是发表在

化学领域最重要的学术期刊上
,

不少论文发表后受

到国际同行的瞩目和引用
。

在本项 目执行过程中
,

项 目组中共有 40 余人次参加了多次国际会议
,

并有

8 人次在相关国际学术会议上做了特邀报告
。

在国

际学术界取得了声誉
。

组织 2X() 3 年第 or 届 BL 膜

国际会议
,

子课题负责人刘鸣华研究员担任国际会

议秘书长
。

项 目组于 2 X(] 1年 10 月在北京主办了第

17 2届香山科学会议
,

邀请了国际著名教授参加会

议
,

其主题为
“

功能超分子体系
一

材料科学和生命科

学间的桥梁
” 。

通过国际会议既了解到国际该领域

的最新进展
,

又展示了的基金成果
,

增强了国际交流

与合作
。

培养了博士研究生 41 名
,

硕士生 38 名
,

通

过项 目的执行为我国在本领域的研究工作培养了一

批青年研究骨干
。

本项 目的实施为我国在该领域的研究凝聚了一

批优秀研究小组
,

选定了具有前沿性和挑战性的研

究方向
,

取得了一批具有国际影响的重要结果
,

带动

了国内相关研究研究的深入开展
,

推动了我国化学

科学沿着世界上化学科学的主流方向发展
,

使我国

在此领域研究水平大大提高并保持与国际上发达国

家同步
,

为我国进一步开展本领域研究工作奠定了

坚实的基础
。
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从废气中收获宝石

中国科学技术大学化学与材料学院陈乾旺教

授领导的研究组在 斗《 )℃较温和的条件下成功地实

现了从 C仇 到金刚石的逆转变
。

该项工作有重要的

理论意义并蕴藏着巨大的经济价值
。

长期以来
,

由于天然金刚石非常难得
,

极大地阻

碍 了金刚石的应用
。

自 17% 年以来
,

人类在金刚石

人工合成方面经历了长达两个多世纪的不懈努力
,

尽管有不同的金刚石合成方法被报道
,

但由于存在

着产品尺寸小
,

重复性低等原因
,

没能形成产业
。

地

球里有大量 C仇 和碳酸盐
,

并且地球内部是还原性

的 (远古时还原性更强 )
,

陈乾旺教授领导的研究组

认为天然金刚石很有可能来源于 c场 在地球内部的

还原
。

国家 自然科学基金委员会经过评估后认为该

思想创新性很强
,

值得探索
,

并于 2X() 1年给予资助
。

经过一年多的研究
,

2X() 2 年 10 月实验取得突破

性进展
,

在 斗叙)℃条件下将二氧化碳还原成了大尺

寸金刚石
,

目前能生长 1
.

2 毫米的金刚石
。

最近他

们又用碳酸盐代替 C场 也取得了成功
,

一方面使工

艺更加简化
,

另一方面为探索天然金刚石的起源提

供了更多有价值的信息
。

目前
,

该工作已申请国际

专利
,

有关论文已被美国 J
.

Am
.

乙公爪
.

及℃
.

和德

国 A了褪阳Vt a

诚 。俪爪众 发表
。

《英国独立报》以
“
源于废气中的宝石思想

”

为题

报道了他们的结果
。

人类首次发现天然金刚石的印

度则以
“

金刚石源于稀薄空气
,

不夸张 !
”

为题也报道

了该结果
。

另外
,

M e g as atr
,

nA~
,

N o v ic e ,

香港太

阳报
,

凤凰卫视
、

俄罗斯
、

意大利和法国的媒体也都

作了报道
,

美国硅谷的 ((新思想市场》评价该工作是
“

终身都能给于她的礼物
:
自己身体排出的气体做成

的钻石
。 ”

(化学科学部 陈荣 供稿 )


