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自然科学基金推进我国计算地球化学

研究立足国际学术舞台

郭进义

(国家自然科学基金委员会地球科学部
,

北京 1 0 0 0 85)
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经 G印认 i m l’ca et 〔 b s m o hc im ica A c at ( G C A
,

地

球化学与宇宙化学学报 )主编帕多瑟克 ( F ar n k P o -

dos ek )博士提名
、

美国地球化学学会审查批准
,

中国

科学院地质与地球物理研究所段振豪研究员最近被

聘请担任该刊副主编 (A
s so ic at 。 E id t or )

。

` cA 是由

地球化学学会 ( T h e G eo e h e m i e a l oS
e i e t y )和陨石学

学会 ( T h e M e t eo r it ie a l oS
e i e t y )两大国际性学会 主

办
、

爱思唯尔出版公司 ( E lse v ie : S e i e n e e L t d )出版的

半月刊
,

属于国际地球化学领域最权威的期刊
,

在地

球科学领域非评述性国际期刊中其 sC (I 科学引文

索引 )影响因子 ( 3
.

8 97) 名列第一
,

其副主编均为国

际地球化学和宇宙化学领域的顶尖科学家
。

段振豪

是担任该刊副主编的首位中国科学家
。

段振豪博士于 2 002 年从美国加州大学圣迭戈

分校回国后被中国科学院地质与地球物理研究所聘

为
“

引进国外杰出人才
”

研究员
,

在国家杰出青年科

学基金和中科院
“

百人计划
”

的支持下
,

迅速建立 了

一个计算地球化学实验室
。

四年来他在国际权威期

刊上发表了 20 多篇论文
,

仅在 G C A 上就发表了 10

多篇第一作者论文
。

他的第一作者论文被 SCI 文章

引用了近 50 0 次
,

被引次数以每年约 70 一80 次的速

度上升
,

这在地学领域是非常突出的
。

2 0 0 5 年段振

豪博士在中科院资源环境领域 2 3 个研 究所中被评

为三个优秀
“

百人计划
”

之一
。

在开拓 国内计算地球

化学领域研究的同时
,

他还培养了一支优秀的研究

队伍
,

该所有史以来唯一的院长特别奖获得者即来

自其研究组
。

2 005 年段振豪博士继续得到了国家

自然科学基金重点项目的资助
。

段振豪博士主要从事地质流体物理化学和分子

动力学计算机模拟研究
。

在该领域多个研究方向取

得了突出成果
: ( 1) 建立了多个具有预测性的状态

方程
,

可用于计算由水
一

气
一

盐组成的地质流体的相

平衡
、

化学位
、

焙
、

压力
一

温度
一

体积 ( P v T )性质等方

面的物理化学性质
。

这些方程在实验的基础上具有

很强 的外延性 和预测性
,

其 中一 个方程仅根据

5 0 0℃
、

2 000 大气压以下的甲烷的 P v T 数据
,

结合

一些分子动力学模拟的结果
,

就成功地从一个很小

的温压范围外推到很宽的温压范围
、

从一个组分

( C氏 )外推到其他组分 (如 姚 O )
、

从纯体系外推到

混合体系
、

从 P v T 数据外推到相平衡和 自由能
,

预

测的温 压和组分范围超 过世界上 30 多个实验室

10 0 多套实验数据的总和
。

该项成果为研究水岩反

应
、

包裹体形成条件
、

油气形成和运移
、

油气和地热

开发
、

多组分多相时空模拟
、

热液矿床成因
、

Cq 储

藏和甲烷水合物形成条件提供了非常有用的理论工

具
,

被世界上 30 多个 国家的科学家引用
,

并被多个

国际石油和地热公司所使用
。

( 2) 利用分子动力学

的原理成功地模拟了地质流体的搬运
、

结构和热力

学性质
,

首次用蒙特卡 罗方法模拟了天然流体的相

平衡和金属离子水合物的水溶特性
,

该项成果为计

算机模拟地球化学研究开辟了新的途径
。

( 3) 结合

物理化学模型和分子动力学原理
,

预测了超临界流

体的多种物理化学性质
,

把实验研究的温压范围 (小

于 1 0 0 0℃
、

1
.

O 13 G P a )扩展到 2 0 0 0℃和 1 0
.

1 3 G P a ,

为高温高压地球化学定量研究创立了一个重要的理

论工具
,

被国际同行誉为计算地球化学领域的一大

成就
。

( 4) 利用物理化学模型成功地研究了许多地

球化学问题
,

如柴达木盆地钾盐成因
、

墨西哥湾天然
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气赋存状态
、

拉斯维加斯地热流体物化状态等
。

近几十年以来
,

上百个国际实验室测试了数以

万计的有关地质流体的物理化学数据
,

但这些数据

仅局限于上地壳温压范围内
,

并且多局限于一元和

二元体系
。

段振豪博士利用分子动力学
、

统计力学

和热力学相结合的办法
,

把已有的实验数据应用范

围扩大了近一倍
,

其科学意义和应用价值不言而喻
。

上述理论成果被许多后续实验所证实
,

并被世界上

多个国家的研究者应用于地球早期大气演化
、

包裹

体
、

地热
、

甲烷水合物
、

天然气
、

水岩反应
、

有机成因

分析
、

二氧化碳储藏等广泛领域的研究
。

此外
,

段振

豪研究组建立的地球化学计算网站 w w w
.

g eo hc e m
-

m ed el
.

o gr 被全世界 50 多个国际的科学家所利用
,

平均每月有 4 0 0一 500 科学家访问
。

段振豪博士还

多次担任国际学术会议主席
。

段振豪博士在国家 自然科学基金大力资助下
,

不仅建立了国内第一个国际领先水平的计算地球化

学实验室
,

而且其领导的研究小组 已成为立 足计算

地球化学领域国际舞台的一支生力军
。
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化学研究所在有机场效应晶体管研究取得新进展

在国家自然科学基金委员会
、

科技部
、

中国科学

院的大力支持下
,

化学研究所有机 固体院重点实验

室刘云沂研究员
、

张德清研究员
、

朱道本院士和他们

的研究生
,

近期在利用有机氮氧 自由基为半导体材

料制备的场效应晶体管的研究方面取得新进展
,

有

关研究成果申请了中国发明专利并发表在近期的

J
.

A m
.

hC
e m

.

s oc
.

( 2 0 0 6
,

V o l
.

1 28
,

N o
.

4 0
,

p p
.

1 3 058一 1 30 5 9 )上
。

有机 自由基通常是顺磁性分子
,

有一个或多个

未成对电子
,

每个未成对电子向分子提供 S = 12/ 自

旋
,

已被广泛应用于有机导体
,

有机超导体
,

有机半

导体和有机磁性材料方面
。

有机 自由基具有优良的

成膜性 ;对 多种物质敏感
,

可作为传感器 的活性材

料 ;在固态下显示出良好的磁性
,

可用于制备多功能

器件
。

因此
,

在有机薄膜器件方面应用前景广 阔
。

该研究首先合成 了 2
一

瓦氧
一

4
,

4
,

5
,

5
一

四 甲基咪哇

琳小氧自由基
,

研究了该有机半导体的磁性能表征

和薄膜性能
,

并以它为半导体材料
,

以 iS q ( 4 50
n m )

为绝缘层制备了场效应晶体管
。

结果表明
,

采用该

化合物制备的器件显示 出良好的 p
一

型场效应性能
,

场效应迁移率高达 0
.

1 。m Z / v s ,

开关比为 5
’

10 ;4 同

时该器件具有较低的闭值电压 (约 一 0
.

6 v )和亚阑

值斜率 ( 540 m V de ca de
一

l)
,

保证了器件可以在较低

的操作电压下工作
。

这一研究进展
,

预示着 2
一

花氧
-

4
,

4
,

5
,

5
一

四甲基咪哇琳
一

1
一

氧自由基将有可能成为新

一类的有机半导体材料
。

(中国科学院化学研究所 供稿 )


