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量子力学的发现是化学的一重大飞跃
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化学是建立在原 子分子学说
_ _

[ 的一种实验科
`

学
「

研究分 子的行为和分子间的反应
,

对分

子的认识和改造是化学科学的
一

首要任务
。

在
_

L世纪初
·

化学家从分析物质开始
,

定出物质组

分
,

以求出所 含的原 子种类
、

数 目和化学式 后来有机化学出现 了同分异构体
,

化学家才知

道分子的结构对认识分子的重要性
。

一 百多年来发现 厂百万多个有机化合物
。

另 一方面
,

化

学家从研究分
一

f 的化学性质出发应用各种物理 方法去改变分子形成 了新的物理化学学科
,

也

得出许多经验性的法则
。

但总的说来化学仍然是
一

种实验的科学
。

他缺少
一个完整的理论

,

他

不能说明为什 么原子能结合成为分子
,

和化学键的成因
。

他的规律是经验性的
。

在上世纪末本世纪初
,

电子和原子核被发现
,

化学家开始将电子和化学键联系起来
,

认

为化学键是由
一

对电子所组成
。

但是这并未说明化学键的本质
,

到 了 20 年代
,

量子力学出现

了
,

才
`

开始 了
一

场
一

革命
。

量子力
’

学不是 由实验直接得到的
,

他是为了解释物质的粒子性和波

动性的矛盾而提出的
。

他的正确与否要看他能否处理问题和得到正确结果
。

在计算氢分子的

光谱时他非常正确地算出里德堡常数
。

并且用波函数来说明电子的二象性
,

电子不再是
一

个

粒子而要用波函数来说明他
,

在某
一

地方找到电子的儿率等于在那里的波函数值的平力
一

通

常称为电子云 后来
,

用近似法
一

计算氢分 子的能级
,

得到和实验非常符合的结果
,

而 且在两

个氢原子中间电子云的密度最大
,

说明化学家原来想象的双电子键是有一定的根据的
。

量
一

子力学的发现使化学的许多基本概念起 了变化
:

首先
,

化学科学有 了可以为 自己服务的理论
,

能在许多方面用理论方法解决问题
。

并且

帮实验工作者去开展新 的工作
。

不但解释现象而 目指导新的实验

其次
,

量
一

r 力学所用的方法是从解方程式 出发求出波函数和各能级的能量的
。

在解方程

式时
,

一般都需要很复杂的数学
,

并且有时不能得到解
,

即使是近似的解
。

因此必须用各种

假设和特殊的数学方法
,

但是即使如此有时也还得不到解
。

所以量子力学还不能替代实验
,

也

永远不能替代
.

即使计算机有更大的发展也不能替代 虽然如此
,

但随着计算技术的快速进

步以及在认识分 子上的深人
,

量子化学计算在现在能做极多的工作
,

因此现在的化学家不但

不能不熟悉量 子化学
,

而且还要用好他
。
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第三
,

量子力学的出现使分子的概念起了变化
,

量子力学处理的系统是粒子
,

在分子中

是电子和原子核
,

他不管它们的数 目
,

因此可以是仅有一个核的氢原子核和一个电子
,

也可

以是几个原子和同等数 目电荷的电子所组成的分子
,

也可以是一块金属
,

一个高分子
,

如一

个大钻石分子
,

还可以是带电荷的离子
,

可谓无所不包
。

并且他还包括不稳定的分子
。

这和

过去的分子的含义有很大的不同
。

他使人们敢去研究许多新的领域
,

例如过渡态等
。

第 四
,

他使各科学间的关系发生变化
。

现在化学和物理间的差别 (核物理除外 ) 几乎都

不见了
,

还有所谓分子生物学实际上也是分子科学
。

因为它们都服从同一的规律即量子力学

的规律
,

虽然复杂程度不同
。

学科分类虽然是方法问题
,

但在教育
,

特别是高等教育中培养

学生的观点是非常重要的
。

在大学中如何分系
,

如何设置课程等问题
,

是和学科分类以及未

来的发展有重要的关系的
。

学科 的范围不清
,

会使学生的视野狭窄
,

对他们的发展不利
。

第五
,

自从本世纪 60 年代发现激光以来
,

分子科学有 了特快的进步
。

激光是一种非常强

的单色而相干的光
,

它可以被 调制成极短 (现已达飞秒级 ) 的脉冲
。

有了这些特性
,

可以研

究非常快的过程
,

非常短寿命的分子
,

以及化学反应的微观变化和动态学
。

这 一方面发展得

非常快
。

研究这些问题需要量子力学的帮助
。

二者互相推动
。

量子力学很快发展
。

激光本来

就是量子力学通过光谱研究的成果
,

而他的发展和改进则更要依靠量子力学的理 论
。

第六
,

髦子力学本身的发展
,

一方面是硬件
,

另一方面是软件
。

这两方面都有他的发展
,

从头计算已经能计算相 当复杂的分子
,

并和实验能够符合得相当好
,

特别是在预测分子的能

态和光谱等方面均获得了极大的成功
。

现在这方面的发展非常快
,

学术刊物中用量子力学理

论的论文已经很多
。

不用他的论文越来越少
。

第七
,

对分子结构的看法也和过去不同
,

以前的化学键包括离子键
、

共价键等
,

意义本

来就模糊
,

量子力学把分子看成一个整体
,

他的原子核虽然有较固定的位置
。

但电子云则无

所不在
,

虽然
,

在原来认为是化学键的地方他的密度较大
,

但在原来认为没有电子的地方却

也有电子 云存在
,

这对复杂体系更为重要
,

有电子云的地方就有相互作用
,

特别是生物大分

子中分子内的相 互作用更为重要
,

这是因为这种大分子中由碳分子形成的链是没有刚性的
,

这

和小分子有明显的不同
。

在大分子中
,

由于相互作用的数量级相差不大
,

碳链可以弯曲而使

得原来并不相邻的原子和原子团间发生一定的相互作用
。

这种相互作用本身并不一定很大
,

但

他们能起集体的作用
,

他们一般是可逆的
,

但有时也可以不可逆
。

因此
,

研究大分子极为复

杂
,

现在
,

还处在发展初期
。

可以相信
,

在下 一世纪
,

分子科学将有大的发展
。

笔者认为
,

在下列几方面可能会有突

破和发展
:

1
.

高温超导
。

由于现在已经有几种不同类型的分子具有超导性
,

他们是金属和合金
、

氧

化物
、

碳 60 的金属化合物
,

以 及有机物等
,

这些分子间还看不出有何共同点
。

但 可以相信
,

从量子力学的观点出发
,

会找出来的
。

2
.

纳米材料特别是富氏管以及其他簇合物的发展可能开辟材料科学的新方向
。

3
.

量子力学本身在方法上
,

随着应用 日广
,

累集起来的经验也 日多
。

起先
,

仅注意价电

子以及他们间的相互作用
,

后来渐渐扩大到许多其他因素
,

方法 日益增多
。

预计
,

下世纪将

有更大的进展
。

4
.

离子的研究现在还不太多
,

但这一方面可能也是一个方向
,

而且有很大的可能
。
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5
.

如何控制化学反应的问题
,

已有很多可能
,

但都尚在开始阶段
。

也 可能有些新的发展

6
.

虽然如此
,

合成作为化学的一个重要方面
·

也会受理论指导和各种新的物理方法的影

响而得到新的和快的发展
。

总之衬F世纪的分子科学的前景将非常光明
,

无论在理论上和应用上都将有惊人的进步
,

而这一进步正是 由于有了量子力学
。
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信 息
·

“
G M 中国科技成就奖

”

揭晓

飞一兰芳十,孚

为促进中国汽车工业多 出成果
、

多出人 才
`

,

扩大美 国通用汽车公司 ( G M ) 与中国科技界

的联系
,

由国家 自然科学基金委员会和 G M 共同设立的
“
(二M 中国科技成就奖

” ,

经过有关部

门共同推举
,

评选委员会评定
,

和 G M 与国家 自然科学基金委员会核准
,

我国郑南宁等 1 5 名

中青年科学家和工程技术人员抹得奖励
。

这些获奖人员来 自全国各地的科研机构和高等 院校
,

他有J的平均年龄在 4 。 岁左右
,

绝大

多数拥有高级专业技术职务
,

不少人是国内培养的博士或硕士
,

其中许多人获得多项国家 与

部门有关科技成果奖和国家专利
。

颁奖典礼于 1 9 9 6 年 n 月 2 5 日在人民大会堂隆重举行 国务委员
、

国家科技领 导小组副

组长
、

国家科委主任宋健
,

全国政协副主席
、

中国工程院院长朱光亚院 士
,

国家 自然科学基

金委员会主任张存浩院士
,

G M 副总裁
、

G M 中国公司总裁施雷思先生和 G M 副总裁杨雪兰女

士
,

中国科学院常务副院长路雨祥院上
,

国家 自然科学基金委员会的领导同志以及有关部委

高校
、

研究院所的评审专家共 1 5 0 余人出席 了颁奖典礼

国家自然科学基金委员会主任张存浩在会 L致词
.

对 ( ; M 出资支持并与 中方合作 设 立
“ G M 中国科技成就奖

”

表示赞赏
,

他说
,

中国与美国都是世界上重要的国家
,

双方经济 与科

技具有很大的
_

互补性
,

中美科技合作具有广阔的发展前景
。 “ G M 中国科技成就奖

”
的设立

,

是

中国国家自然科学基金委员会与美国通用汽车公司开展合作的良好开端
,

希望以此为契机
,

使

双方的科技合作不断发展扩大
。

他还说
,

这一奖项 的设立
,

不仅有利于加强中美双方的科技

合作与交流
,

更好地促进解决有关汽车材料
、

新能源
、

一

计算机工程
、

电子系统等领域中的利
-

学技术问题
,

而且有利于在科技人员中提倡科技创新和创业奉献的精神
,

推进我国科技界精

神文明的发展
。


