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第三届中日双边理论化学研讨会介绍

由国家自然科学基金资助
、

厦门大学承办的第三届中日双边理论化学研讨会于 9 9 14年 1 0月 9一 4 1日在

厦门大学举行
。

我国著名理论化学家唐敖庆
、

徐光宪
、

张乾二
、

孙家钟
、

江元生和国家自然科学基金委员会

主任
、

著名物理化学家张存浩教授等出席会议
。

日方参加会议的有著名理论化学家福井谦一
、

米泽贞次郎
、

山边时雄等
。

出席会议正式代表 8 3人
,

中国代表 18 人
,

另特邀著名学者
、

美籍华人
、

台湾中研院原子与分

子科学研究所所长林圣贤先生参加
。

会议共收到论文 39 篇
,

其中中方 21 篇
,

日方 18 篇
。

本次会议的内容精
,

但议题广泛
,

涉及理论化学各前沿领域
,

包括量子化学方法及应用
、

分子性质
、

材

料设计
、

生物体系
、

原子簇
、

表面和界面
、

动力学与反应机理
、

谱学性质等
。

25 名学者在会上作了报告
。

中

方唐敖庆院士作了关于
“
具有 I h 对称性的碳物种的休克尔方法处理

”

的报告
,

提出了一种基于
“

元件组装
”

与不等价不可约表示矩阵元新方法
,

计算了 C
n

(n 一 6 o K ,

) 的碳物种 ( 即从 C 60 到 C 60 0。 ) 的本征值
,

得出了

一些重要规则
,

预言了这些碳物种可以稳定存在
。

为碳烯的合成提供了理论指导
、

获得了与会代表的高度评

价
。

江元生院士作了题为
“

富勒烯对称性约化技巧的 L an
o 305 方法

”

的报告
。

两位教授的工作异曲同工
,

各

有新窍
。

徐光宪院士以被的化学价为例提供了一种新的化学价概念
,

即一个原子的化学价应等于其价层的空

穴数
,

而非其价电子数
。

引起了与会代表的浓厚兴趣
。

朱清时院士就局域模态作了精彩的报告
,

将与会者带

入 了一个选键化学新兴领域
。

年轻博士徐听副教授作了化学吸附的簇模型方法研究的报告
,

提出了
“
金属态

原子
”
概念及金属态原则

。

日方米泽贞次郎教授认为
“
该工作找到了一个解决复杂问题的突破 口 ” 。

日方报告主要有
:

山边时雄教授作了
“

高自旋分子的电子结构
”

的报告
。

高自旋分子因其可能作为磁性

材料而备受青睐
。

山边时雄教授从实验和理论两方面作了系统的研究报告
。

西本吉助教授作了染料分子的电

子光谱的分子轨道计算的报告
。

考虑到染料分子中
二

电子大的极化率
、

西本吉助教授引进了光谱化学的软型

模型
,

新模型的计算结果和实验符合很好
。

今材诊教授作了氢键体系电子结构的伸展法研究报告
,

提出了伸

展法模型
。

该模型可以有效地研究带缺陷及杂质的非周期性高聚物如氢键体系
、

生物大分子等
。

一些著名的化学家如张存浩
、

孙家钟
、

张乾二
、

黎乐民院士将自己的论文安排在墙报展出
,

而将口头报

告的机会让给年轻学者
,

给年轻学者创造一个很好的学习和锻炼机会
。

同时因墙报展出高质量的研究成果引

起了与会者热烈的论讨
。

两年一度的中日双边理论化学研讨会
,

是对我国理论化学研究水平的一次大检阅
,

从本届研讨会可看

到
:

中方的论文所涉及的题材广泛
,

内容丰富
,

显示出我们基础理论方面进行着较高水平的工作
,

应用方面

欣欣向荣
,

而在计算方法上也有长足的进步
。

但和 日方相 比
,

我们有些工作还不够深入细致
,

一些国际上受

到重视的课题我们还涉及不多
,

量子化学应用方面
,

仍局限于对分子成键行为的定性讨论
。

日方研究成果一

个显著特色是理论和实验紧密相联
,

选择材料
、

能源
、

医药
、

以及化工生产等方面具有重大实用价值的课题

进行细致的理论研究
,

在研究过程中
,

提出新思想
、

新概念
,

并建立与之相应的新理论和新方法
。

从本次会议看理论化学研究新进展是
: ( 1) 理论化学中的量子化学基础理论的研究向更系统化

、

理论化

方面发展
,

在更高的认识水平上处理多体问题 ; (2 ) 计算量子化学将得到更大的发展和完善
,

其中相关能和

相对论的计算将更受到人们的重视 ; (3 ) 理论化学中应用研究
,

不仅注重分子结构和性质的关联
,

而且将重

视分子的激发态和化学反应过程研究
。

理论计算与现代谱学实验手段的结合
,

将对新材料合成
、

药物设计
、

催化剂筛选等方面作出重要贡献
,

进而对国民经济产生影响
。

( 国家 自然科学基金委员会化学科学部 张慧心 供稿 )
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