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〔摘 要 1 指 出未来化学研究中的层次
,

尺度和跨度突破的趋势
。

提 出了分子以上层次化学
、

宽时

间域化学过程和多尺度大时间跨度实际过程的基本化学问题
。

〔关键词 1 层次
,

尺度
,

化学

任何学科在发展的不同阶段都有它的研究对象

和研究范围
。

它们 由所要 了解和解决 的问题决 定
,

同是也为研究层次 (尺度 )
、

时间范围 (时间域 )和复

杂程度界定
。

应该说
,

问题
、

对象
、

范 围并不是从一

开始就十分明确的
,

也不是一成不变 的
。

随着学科

的发展
,

它们不断改变
,

这 种发展和改变有一个 特

点
。

在一般发展阶段是 以知识 的积累
、

扩充
、

深化
、

细化为特征的渐变过程
。

随着知识的积累
、

扩大
、

深

人
,

便会出现现实与现有认识的矛盾
,

促使该学科寻

求新途径
、

新视野
、

新方法
,

修改
、

发展原有认识和理

论
,

修正研究范围
,

打开新的领域
,

于是引发了学科

突破性的进展
,

人们的认识也将上升到一个新 的阶

段
。

回顾 自然科学各个学科 的大发展和大突破
,

它

们多与层次 (尺度 )
,

时间范围 (时间域 )和复杂程度

的突破有关
。

这些突破不是简单 的研究对象和研究

范围的突破
,

更重要 的是从适合原有研究范 围的研

究规范 ( aP ar id gm )中突破 出来
。

以前 的科学分工使

得人们在本学科管辖范围内耕耘
,

例如化学 曾有一

段时期发现新元素成为主流
,

也有一段 时期用量子

化学解释物质世界甚至生物世界的问题吸引了很多

人
。

但是
,

现实事物都是复杂系统
,

都是多层次 (多

尺度 )的
,

都是宽时间范围的
。

因此一门物质科学涵

盖的尺度范围和时间跨度越宽
,

越能够探索 比较复

杂的系统
,

就越接近事物的本质
。

化学学科的发展亦应如此
。

本文拟从化学研究

的范畴
、

层次和尺度来展望化学科学有待发展 和加

强的几个领域
,

望能引起化学界的关注和思考
。

1 分子 以上层次的化学研究
,

一个不 能忽略

的研究层次

化学家多少年来都做着耕耘周期表的工作
。

在

对象和层次上
,

他们 主要是在分子尺度上工作
。

在

时间尺度上
,

他们研究的是相对快的过程 ; 而且采取

把复杂系统简化
,

把真实 系统理想化 的经典研究方

法
。

因而
,

虽然化学对人类进步和社会发展贡献很

大
,

化学学科本身未能象 20 世纪 中生物学
、

地学和

物理学那样跨越层次
,

达到变革性的发展
。

而且在

解释实际事物和解决实际间题 时
,

由于简化 而省略

了复杂系统的一些特征
,

所 以终隔一层
。

反 观地学

研究从最初研究地球表面山川河流土壤大气这个宏

观层次
,

进一步研究岩石圈
、

大气圈和水 圈
,

再进而

研究矿物
、

水 中溶解 物
、

大气 内容物 以 及它们 的变

化
。

这些研究把地学研究带人分子层次
。

生物学最

初从研究树木花草鸟兽虫鱼
,

到研究生物个体
,

到研

究细胞
,

如此也被引入分子层次
。

在分子层次研究

生命过程给经典的描述性生物学带来大发展
,

成为

目前带头的学科
。

我们应该看到在它们 自上 而下
,

由宏观到微观
,

需要从分子层次解释他们的研究对

象的同时
,

一直在分子层次工作的化学也在 自下而

上
,

由微观到宏观
,

开始研究生物
,

环境
,

材料等等实

际事物
。

在这里化学与生物学
、

环境科学
、

材料科学

相遇
。

双方都感 到在分子 以上
,

材料 (或器件 )
、

细

胞
、

矿物等等以下有一个空 白区
。

化学家开始意识

到一个功能分子必须构筑成一定高级结构才能成为

中国科学院院士
.

本文于 2 00 2 年 5 月 28 日收到

DOI : 10. 16262 /j . cnki . 1000 -8217. 2002. 04. 010



2 2 0 中 国 科 学 基 金 2 (洲12 勺

功能材料
,

一个活性化合物没有合适的剂型不能成

为药物
,

在简单的磷脂与细胞膜之间有一个分子以

上层次的化学问题
。

分子以 卜作为一个结构层次
,

与尺度有关但不

等于尺度
。

分子以上层次结构可 以由两个或两个以

卜
,

相同或不同分子构成
。

从小分子的缔合物到包

结物
,

到酶和底物复合物
、

胶束
、

大分子缔合物直到

细胞膜等等
,

显然在尺寸上相差很大
。

可以把分子

以 仁层次化学理解为就是超分子化学
。

如果更广义

地来考虑
,

甚至分子 晶体也是多个相同分子构成的

分子以 仁层次的结构
。

但是过于广泛的定义反而使

我们不能集中到某些有特殊性的
、

新的问题
。

因此
,

我们现在把研究主要对象限定在多个分子通过弱相

互作用构成的高级有序结构
。

这里面不仅有凝聚态

的
,

也有分散态的
。

在实际问题中
,

具有这种高级结

构的体 系为数众多
,

种类各异
。

尤其是在生物体和

功能材料中
,

高级结构对功能的决定性作用是近来

研究的重点
。

分子以上层次的化学包含高级有序结构的结构

分析和形成过程
、

高级有序结构中分子间的相互作

用的本质
、

高级有序结构的设计和构筑
、

在高级有序

结构内的化学反应过程与结构变化的关系等问题的

研究
。

间的关系
。

在高级结构 中的分子参 与的化学反应以

及引起的后续变化与在溶液中发生的有何不同 ?

2 分子以上层次化学的基本问题

我们可以把分子以上层次的基本化学问题概括

为以下几个方面
:

( l) 分子 (包括大分子 )如何能够主要通过弱相

互作用构筑成有序分子聚集体
,

进一步构成 自然界

的各种物体 ? 构成有序分子聚集体 的分子之间以及

分子局域间的识别能力是怎样产生的 ? 分子怎样在

组装体中采取一定的取向 ?

( 2) 构成有序分子聚集体的单元 的低级结构与

聚集体的高级结构的关系 ;高级结构与分子聚集体

性质和功能的关系
。

如何模拟 自然界
,

设计单元和

聚集条件构筑具有特定功能的具有有序高级结构的

分子聚集体 ?

( 3) 在高级结构中发生的物理的和化学的过程
。

多分子高级有序结构中个别分子的和局域的运动的

特点
。

在高级结构中的物质传递
,

构象传递
,

信号传

输以及调控
,

远程影响
,

修复等等的机理
。

这和多个

分子在高级结构的密排列有关
。

柔性分子密排列是

L述过程的一个重要基础
。

( 4 )凝固态和分散态 中的高级结构 以及它们之

3 宽时间域的化学过程研究

宽时间域的化学过程研究是未来化学需要努力

而且只有化学才能破解其 中变化和事件关系的依

据
。

地球科学
,

天文学
,

环境科学
,

生命科学
,

材料科

学等等从大时间跨度过程观察研究开始
,

它们研究

损伤
、

损耗
、

退化
、

衰老或老化 的演化过程和本 质
。

他们需要认识这些短则几十年
,

长则几十亿年的过

程
,

而且要设法预测今后若干年的变化趋势和后果
。

为此
,

要建立模型来模拟这些过程
,

而模拟必须在研

究物理变化和化学反应过程的基础上进行
。

可是化

学一直研究小分子的
,

快的反应和少数反应的组合
。

当化学家被要求研究这类长时间尺度
、

含有多种分

子 (包括大分子 )参与的化学反应和复杂系统中的过

程时
,

就要研究如何从窄时间域 的少数基元反应演

绎复杂反应的构成
,

并进一步研究包括极快的和极

慢的为数众多的化学反应的组合所产生的事件
,

并

且从研究随机反应系统过程研究到有组织状态下的

反应体系中的整个过程
。

对这类化学过程的研究需要考虑下面几个 问

题
:

( l) 大分子参与的化学反应
,

哪怕只是一个化学

反应也是宽时间域的
,

复杂过程
。

如果一个大分子

与一个小分子相互作用
,

大分子上有多个反应位点
,

它就是一个多位点
,

多反应系统
,

就有分子内多个反

应 (有快有慢 )的组合问题
。

而且
,

由于在作用分子

逐个与大分子结合时
,

会引起大分子构象改变
,

构象

改变可能暴露新结合部位
,

引起新一轮结合 ; 也可能

封闭原来暴露 的部位
,

妨碍进一步作用
。

所 以会有

正负合作效应
。

因为
,

多反应位点大分子 与小分子

的上述作用是连续 的
,

而且每一步结合都会引起构

象改变
,

所以分子状态的改变是连续 的
,

常不能用两

个或少数极端状态间的平衡 (两状状模型 )来描述
。

由于极快 的小分子结合引起极 慢的大分子构象改

变
,

所以会出现分子中结合位点上结合反应已经达

到平衡
,

而远端结构的构象还在改变中的局部非平

衡态
。

(2 )反应组合 的复杂性在于极快和极慢 的反应

相互关联
,

反应在不同时间和位点发生
,

在极短时间

内发生的事件和极长时间内发生的事件
。

在开放系

统中
,

极快反应造成的极短时间内的影响会造成不

可逆转的事件
。

尽管反应并未达到平衡
,

反应也是
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可逆的
。

例如炎症的发生 由外源性物质引起体内活

性氧物种的产生开始
,

然后是 自由基的转化
,

自由基

造成的生物分子损伤
。

虽然 自由基 的生成很快
,

氧

自由基寿命极短
,

但是 由炎症开始时 自由基反应引

起的后续变化 (慢性炎症
、

组织损伤
、

癌变 )则是极慢

的过程
,

也是极复杂的过程
。

跟踪复杂反应组合
,

测

定在时间和空间坐标 上发生的事件顺序
,

推导反应

相关性规律
,

模拟复杂反应组合发生的事件顺序
,

是

化学动力学的一个新研究课题
。

生物有长时间中发

生的演化问题
。

无生物也有演化问题
。

长时间作用

从根本上改变着山川海洋土壤大气的本质和面貌
。

( 3) 在有组织状态下的反应系统 内发生的化学

过程也是过程研究中的一个关键问题
。

作为实际事

物参与的反应系统 中
,

反应在具有有序高级结构 的

反应实体 (从一座山到一个细胞 )中进行的
。

反应物

是定位的甚至有空间取向
,

因此反应也是定位的
,

而

传质是定向的
。

而且快慢反应共存
,

系统开放
,

这就

构成了一个 多步骤 而连续变化的过程
。

即使一 条

河
,

一个地区上空的大气
,

它们也有有组织的结构
,

有隔室
,

有上游下游
,

有上层下层
,

反应物有各 自的

产生位点
,

在不同位点有各 自的停留时间和清除时

间
。

都不是象在溶液中发生的反应那样完全由热力

学和动力学决定
。

4 实际过程中多尺度
、

大时 间跨 度的化学基

本问题

在我们接近现实问题时
,

我们势必发现事物的

发生发展都是多层次
、

大时间跨度 的复杂过程
。

在

过去
,

化学在研究 现实问题时
,

总是抽取分子层次
,

单一尺度
、

短时间阑
,

进行研究
,

忽略了实际过程中

的许多因素和条件
。

因而在面对实际科学问题时
,

化学研究便出现了一些没有涉及到的空白区
。

下面

是一些实际例子
。

4
.

1 微粒
一

大分子
一

表面活性剂
一

水系统的化学

这类 系统在现实世界 中广泛存在
:

河流湖泊中

的泥沙淤积
,

胆色素结石 的形 成
,

感光胶 片的感光

层
,

中药汤剂的稳定性等等
。

在一个这样的系统中
,

各个组分具有不同特性
,

它们之 间又能相互作用
,

并

且在相互作用 (初级过程 ) 的同时发生着分子折叠
,

相互缠绕
,

聚集
,

沉降等等次级过程
。

过程 中生成具

有高级结构的物质体系 (如胆结石
,

沉积层等等 )
。

4
.

2 氧化性损伤和破坏过程

如金属的锈蚀
,

生物大分子的损伤和生物衰老
,

天然和合成高分子的老化等等
。

这类系统是在具有

高级结构的物体 中发生的慢过程
,

但是又是 由极快

反应通过短寿命 的自由基引发的
。

这里面发生的基

本事件包含 自由基 的产生
、

转化
、

传递和终结过程
,

自由基与复杂物体的作用过程
。

4
.

3 生物大分子的诱导构象变化
、

折叠和去折叠
、

组装和解组装以及聚集

疯牛病的病原蛋白肮蛋 白 ( P ir on )为什么能够 自

身诱导构象变成有利于定向聚集 ? 细胞骨架蛋白为

什能够定 向定 型聚集
,

而且具有 自修复能力 ? 如何

诱导细胞膜 结构 的有序改 变
,

如 形成 有一定 花样

( p att e m )的畴结构? 在磷脂双层 的环境 中
,

相转变

有什么特征 ? 在密排列 的脂双层 中蛋 白质如何 聚

集 ? 整体膜结构如何改变 ?

4
.

4 生物矿化过程和生物成矿过程

生物体内的矿化过程是在三维有序结构有机基

质中无机晶体的形成和有序堆积的过程
。

过程的复

杂性在于基质 的形成与组装和矿物 晶体的成核
、

成

长
、

堆积按照一定程序进行
,

并为细胞指导
。

化学把

它当作某种难溶矿物质的成核
、

成长来研究
,

用热力

学和动力学以及晶体结构 的构筑来描述
。

深人到分

子以上层次和多尺度
,

扩大研究的时间跨度
,

就要把

基质的形成 和组装 与矿物质 的形成 和组装同时研

究
,

这样就更接 近实际情况
。

但是如果进一步考虑

生物体内的硬组织的形成和变化过程
,

我们还必须

扩大到细胞层次
。

这包括与矿化有关的细胞 (如成

骨细胞和破骨细胞 )的增殖 分化凋亡以及它们之间

的消长
。

如果再扩大到整体层次
,

就还 要考虑钙和

磷的吸收
、

内稳态调控
、

硬组织 的形成与再吸收等等

时间
。

而且
,

越上升到一个新的层次
,

时间跨度就越

大
。

在矿物晶体形成与成长的化学系统中
,

反应在

几分钟到若干小时可 以达到平衡
,

到动物体内的矿

化则是终生变化的
,

永远不 能达到平衡 的过程
。

反

过来看
,

作为地质过程 的生物成矿则是 有生物残留

物参与的在漫长的地质年代中
,

在特定地质环境下
,

更缓慢的过程
。

虽然我们不能预料在本世纪从化学中会分化出

或者与其他学科融合成哪些新的研究领域或新的分

支学科
。

不过
,

有一点可 以肯定
,

那就是当我们企图

参与解决生命过程
、

全球变化过程
、

环境与人类相互

作用等等复杂过程的化学基础时
,

现在的化学学科

在视野
、

概念
、

理论和方法都有很多不足之处
。

这些

不足是来 自现有的学科知识淀积不够
,

因而在面对

生命科学
、

地球科学
、

材料科学越来越向分子层次深

人
,

要求化学家帮助他们
,

提供理论
、

概念和方法的
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时候
,

在这些方面化学如果还仅停留在单纯从分子

层次解决问题的水平
,

无法满足其他学科的需求
。

所以
,

科学的发展要求化学科学突破原有 的研究范

畴
,

从分子层次上升到分子聚集态
、

细胞层次
,

从短

时间范围扩展到长时间范围
,

开展这些层 面上的化

学研究将成为化学科学发展 的巨大推动力
,

化学科

学也必将发展到新 的阶段
。

P R O G R E S S IN C H EM I S T R Y 、 V I T H W ID E N E D S C O P E A N D IN H IG H E R L E V E L

W
a n g K u i

( D eP art , nt of }C记 、 ica ` B io l明 ,
,

从 口
hlt sc ie 二。 eC nte

: ,

八森̀gn nU ~ itr
,

刀记歹挤ng l峨” )8 3

A bs

如
e t hT

e b re a k t h ro u hg i n le v e l
, s e al e a n d s e o Pe 15 s u gg e s t e d a s th e t er n d s i n fu tu er e h e m i

e al s t u d ie s
.

A s e ir e s o f

ba s i e p or b le m s i n e h e m is t yr b e
y o n d m o le e u l a r le v e l

,

l a gr e t im e s
p an

e h e

而
e al p or e e s s a s w e ll a s t h e m u lt i

一 s e al e ,

la 吧 e

t im e s
p

a n
p or

e e s s a er s u g g e s te d
.

K e y w o r ds l e v e l s
, s i z e s e

al e s , e h e m i s t yr

·

资料
·

信息
·

第四届理论物理专款学术领导小组成立

20 02 年 5 月 8一 9 日在北京召开 了第 四届理论

物理专款学术领导小组成立暨 200 2 年第一次会议
。

国家 自然科学基金委员会数理科学部主任苏肇冰院

士主持会议
,

国家 自然科学基金委员会 王乃彦副主

任宣布了第四届理论物理专款学术领导小组的组成

名单并作了重要讲话
,

他充分肯定 了第三届学术领

导小组的工作和取得 的成绩
,

感谢前三届学术领导

小组为推动我国理论物理学发展和青年人才培养所

做的努力
,

希望新一届学术领导小组在新的形势下
,

确定理论物理专款的定位
,

做出有特色的工作
。

会议就理论物理专款的定位
、

作用 和工作重点

进行了讨论并对今年的工作重点做了具体安排
。

大

家一致认为理论物理应发挥 自己灵活机动的特点
,

支持原始创新性的
、

及时性的
、

具有一定风险性的研

究项目
,

它与理论物理重大研究计划是相辅相成的
,

而不是面上项 目的简单补充
,

有其特殊的作用
。

目

前专款的 40 % 用于支持杨振 宁先生
、

李政道先生领

导的研究组
,

60 % 重点支持理论物理前沿课题高级

研讨班
、

系列讲习班
、

东西部地区合作项目和改善理

论物理研究条件等有特色的工作
,

以达到促进理论

物理发展和青年人才培养两个 目的
。

会议对理论物理前沿课题高级研讨班 的宗 旨
、

方式和要求进行了仔细的讨论
。

理论物理研究的特

点是以个人研究为主
,

项 目的支持也是以个人为单

位
。

专款将促进理论物理研究人员 之间的相互 交

流
,

共同提高
。

高级研讨班不同于一般的研讨班
,

它

既是研讨班
,

又是课题组
,

既有集 中研讨
,

又有各 自

研究
,

其 目的就是要为理论物理研究人员提供学术

交流的机会
。

通过集中研讨和各 自深人研究
,

争取

解决几个关键理论问题
,

在国际重要学术刊物上发

表文章
,

使参加者的水平真正有所提高
。

要求选好

研究课题
,

有具体的
、

近期和远期 的 目标
,

组织在第

一线工作
、

有一定的工作经验和基础的人参加
,

一般

为 10 人左右
,

时间为 1一 2 年
。

2 00 2 年将针对 3 个

理论物理重要前沿课题举办 3 个高级研讨班
。

会议确定 2 00 2 年将继续与教育部联合举办理

论物理前沿系列讲习班
,

继续支持东西部地 区合作

项 目
,

启动资助理论物理丛书出版
,

以改善理论物理

研究条件
。

(数理科学部 供稿 )


