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从美国国家科学基金会近年资助的

理论与计算化学项目看该领域的发展趋势
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〔摘 要」 简要分析 了美国 国家科学基金会近年来对理论与计算化学项 目的资助情况并与我国国

家 自然科学基金委员会对该领域的支持项 目进行 了简单对比
。

〔关键词〕 理论与计算化学
,

美国国家科学墓金会

相对于化学领域 中传统的四大学科无机 化学
、

有机化学
、

分析化学以及物理化学等来说
,

理论化学

即使在今天也一般被列为新兴化学分支中的一类
。

实际上
,

追溯其历史可以看出
,

这一非传统的化学学

科并不年轻
,

到今天它 已经经历了百年多的不断发

展与壮大且在化学乃至分子科学中发挥着不可替代

的作用〔`
,

“ ]
。

现代理论化学的基础是量子力学
。

早

期许多量子物理学家对理论化学的发展做出了开创

性贡献
。

例如 已经写到大学教科书的波恩
一奥本海

默近似
、

海特勒
一
伦敦价键理论

、

分子光谱和分子间

相互作用理论
、

休克尔理论等都是物理学家的成就
。

当然
,

理论化学中还有许多十分重要的工作
,

如维格

纳和 E yr ign 的过渡态理论
、

K ar m er s
液相 反应速率

理论
、

H ar tr ee
一

Foc k
一

R oo t ha an 自洽场方法 以及近年

才发展的 C a o P ar ir n ell 。
分子 动力学方法等

。

诚然
,

与理论物理相比
,

理论化学对整个 自然科学以及社

会的发展影响小得多
,

而且
,

从事理论化学研究的专

业人员占整个化 学家队伍的比例也 不高
。

尽管如

此
,

迄今为止
,

已有十多位科学家由于在理论化学方

面的 杰 出贡 献荣 获诺 贝尔化学 奖 (其 中 lF or y 和

rE ns t 是因为在理论和实验两个方面的杰 出成就而

获奖的化学家 )
。

他们的工作对化学 以及其他相关

学科的发展仍然起着巨大的推动作用
。

现代理论与计算化学包括三个主要研究方向
:

( 1) 电子结构
,

研 究分子 中电子运动的特征 ; ( 2) 分

子动力学
,

探讨分子体系中原子的运动性质 ; ( 3) 统

计力学
,

研究原子和 (或 )分子聚集体的行为
。

美国犹他大学化学系 J
,

iS m on
s 教授在美 国国

家科学基金会 (以下简称 N S )F 的资助下建立了一个

理论化学的 网站 3[]
,

读者对象 为大 学化学系学生
。

这个网站的内容由 3 部分组成
:

( l) 化学 中理论的

意义 ; ( 2) 实验室
一

理论界面
,

实验测量什么 ; ( 3) 当

今理论化学研究什么内容
。

该网站的特色之一是介

绍了许多 (主要在美国的 )目前非常活跃的理论化学

家和他们的研究方向
,

为学生以及年轻的理论与计

算化学工作者了解当代理论化学提供了十分有价值

的信息
。

本文试图从另一角度
,

即通过分析 N S F 对

理论与计算化学方向的资助情况等认识目前该学科

的发展趋势
。

N S F 化学学科分为九个大项
,

其中之一为理论

与计算化学 (与实验物理化学并列 )
。

设立这一项 目

的目的是对分子性质和反应性提供分子水平的解

释
。

它资助有关电子结构
、

统计力学
、

计算机模拟以

及化学动力学方面的理论与计算研究
。

它也支持特

别依赖于理论解释的化学体系实验热力学以及凝聚

相动力学方面的研究
。

尽管理论与计算化学包括两

个大方向
,

即量子计算 ( q u a n t u m C a l e u la t i o n s )和统计

与模拟 ( s t a t i s t ie s a n d S im u la t io n s )
,

但它也常与其他

部门一同支持一些交叉研究
。

利用 N s F 网站 41[ 进行 搜索 (时间为 2 0 0 5 年 5

月 9 日 )
,

发现含有理论和计算化学 ( t h e o r e t i e a l a n d

e o m p u t a t io n a l 。 h e m i s t r y )关键词 的在研项 目共 29 0

本文于 2 0 05 年 7 月 18 日收到

DOI : 10. 16262 /j . cnki . 1000 -8217. 2005. 05. 009



第 5期 杨俊林等
:

从美国国家科学基金会近年资助的理论与计算化学项 目看该领域的发展趋势 2 93

项
。

资助部门
:

数学和物理科学部 ( 16 0 项 )
、

生物科

学部 ( 19 项 )
、

工 程部 ( 8 项 )
、

教育和人 类资源 部

( 1 项 )
、

地球科学部 ( 1 项 )
、

国际科学与工程办公室

( 1 项 )
。

资助项 目除了最主 要的两部分
,

即 量子计算

( q u a n t u m c a l e u l a t io n s )和统计和模拟 ( S t a t is t i e a l a n d

s im u la t io n s )外还包括
:

材料理论 ( m a t e r i a ls t h eo r y )
、

催化与生物催化 ( 。 a t a l y s is a n d b i o e : : t a l y s i s )
、

生物分

子 体系 ( b io m o l e e u l a : s y s t e m s )
、

结构 和 反 应 活 性

( s t r u e t u r e a n d r e a e t iv it y )
、

合成无机 ( S y n t h e t ie ion
r -

g a n ie )
、

化学仪器 ( c h e m i e a l i n s t r u m e n t a t io n )
、

分子生

物物理 ( m o le e u l a : b io p h y s ie s )
、

计算数学 ( e o m p u t a -

t io n a l m a t h e m a t i e s )
、

数学科学优先领域— 交叉学

科 ( m s p a 一 i n t e r d i s i p li n a r y )
、

数 学 科学 ( m a t h e m a t i e a l

s e ie n e e s )
、

主要研究仪器 (m aj o : : e s e : ` r e h in s t r u m e n t a
-

t io n )
、

微粒和多相过程
,

过程和反应
.

1 程 ( p a r t i e u l a t e

& m u l t i p h a s e p or e e s s ,

P r o e e s s & r e a e t io n e n g i n e e r -

i n g )等
。

所有在研项目中量子计算有 72 项
,

而统计与模

拟为 9 4 项
。

这些被资助 的项 目中
,

发展电
一

子结构理论方法

和应用的项 目 (含时和非含时的密度泛函理论
、

密度

矩阵方法
、

藕合簇理论等 )有 13 项
,

单纯应用 电子结

构方法研究实际问题的有 7 项 ( 2 项纳米材料
、

1 项

硅表面
、

1 项金属酶研究
,

其余为化学基本问题
,

如

分子负离子电子结构等 ) ;发展量子动力学方法的项

目有 3 6 项
,

其中包括复杂体系或凝聚相量子动力学

项 目(涉及半经典近似
、

自洽场方法
、

耗散动力学
、

模

式藕合等方法研究液体光谱
、

反应
、

电子转移和分子

导电性等 ) 24 项
,

其余为气相反应动力学
、

光谱和相

干控制等 ;发展统计力学理论方法和应用的项 目有

3 0 余项
,

与生物有关的项 目 (分子力学模拟
、

生物分

子体系自由能
、

蛋白质折叠和成核
、 、

D N A 动力学
、

分

子马达等 ) 15 项
,

研究传统相变统计力学
、

液体 (结

构
、

动力学和光谱 )
、

非线性化学动力学等的项 目有

10 余项
,

其余比较新颖的项 目包括分子聚集和 自组

装
、

玻璃态相变
、

超流体
、

单分子光谱理论等
。

值得

注意的是
,

项 目负责人包括 A n d e r s e n ,

B e r n e ,

F i s h e r ,

M a r e u s ,

M i ll e r ,

R a t n e r ,

S i lb e y
,

T u ll y
,

W id o m
,

w ol y n e s 10 位美国国家科学院院士
,

他们的研究方

向都是动力学和统计力学
。

不可否认
,

美国理论化学在国际上仍然占有主

导地位
。

因而
,

分析美国国家科学基金会 目前资助

理论化学项 目的情况
,

不难看 出理论化学近期的发

展趋势
。

首先
,

理论及计算化学学科的 自身发展需

要继续开展电子结构
、

化学动力学和统计力学等方

面的研究工作
。

其中最具挑战性的方 向为复杂分子

体系的电子结构和量子动力学
。

目前 比较受关注的

课题包括电子相关的有效处理方法
、

含时密度泛函

理论
、

线性标度计算方案
、

半经典理论与计算方法
、

数值路径积分方法等
。

我国学者近年来在局域电子

相关
、

密度泛函理论
、

激发态电子结构
、

重元素的相

对论效应
、

量子动力学理论方法等方面的研究取得

可喜进展
。

在这些成果基础上有望编制具有 自主知

识产权的可用于分子电子结构以及动力学性质计算

的程序包
。

从原子分子水平研究生命体系中重要问题无疑

是理论与计算化学的重要方向
。

由于生物分子或生

物过程的复杂性
,

完全从量子力学第一性原理 出发

对这些问题进行定量研究是不现实的
。

因此
,

可行

的方案是将量子 的电子结构理论和经典的分子力

学
、

分子动力学模拟等方法相结合
。

需要指出
,

理论

化学计算可以对所 研究的体系进行精确的微观描

述
,

是任何实验方法不能替代的
。

例如
,

理论化学方

法 (包括生物信息学
、

理论生物物理等理论描述 )可

以解决许多重要生物学问题
:

计算和分析酶的结构

及其活性机理 ;揭示遗传与变异的奥秘 ;调控基因的

复制和突变 ;设计高效无毒的新药等等
。

总之
,

从微

观水平看
,

生命体系基本过程如调控和识别的本质

仍然是化学 问题
。

因而应用理论化学方法
,

结合计

算机技术对这些问题进行深入研究具有重要的理论

和实际意义
。

毫无疑问
,

理论化学在化学领域 中有着广泛的

应用
,

从而极大地促进相关学科的发展
。

如果不涉

及合成间题
,

化学家一般只关心分子体系的结构和

动力学性质
。

这样
,

理论工作者需要对具体的分子

系统进行理论分析和计算
,

从而可以 比较准确地 回

答有关稳定性
、

反应机理
、

微观动力学等基本化学 问

题
。

当然
,

理论化学家还可以根据设定的目标
,

通过

设计不同的激光场对化学反应进行相干控制
,

真正

做到在原子水平对反应进行调控
。

目前理论与计算化学在材料的优化和设计方面

发挥至关重要的作用
。

例如
,

研究催化材料和催化

机理
、

光 电磁功能材料体系激发态行为
、

能量转移与

转化
、

电荷转移及其化学反应
、

信息载体的传输等离

不开理论化学的先导工作或其他形式的直接参与
。

更一般地讲
,

从简单原子
、

分子团簇到复杂的超分子

组装和 自组装体
,

理论化学可以帮助阐明它们的结
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构和形成机理等重要问题
。

从近三年我国国家 自然科学基金委员会化学科

学三处理论与计算化学受资助项 目情况来看
,

基于

理论化学应用研究的项 目较多
,

而发展理论化学方

法
、

建立研究模型的项 目相对较少
。

值得指出的是
,

有关统计力学研究的项 目例如液体理论
、

单分子光

谱理论等寥寥无几
。

在未来的研究和资助工作中
,

我们必须注意到我国理论化学的发展与国际上理论

化学发展趋势所不相称的方面〔5〕。
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中国科学家在 I E E E v L sl 学术会议上实现论文零的突破

中国科学院半导体研究所王守觉院士
、

石寅研

究员领导的半导体神经网络及模糊逻辑高速 电路实

验室在新型高速直接数字频率合成 ( D D )S 芯片研制

中取得重大进展
:

他们采用 0
.

35 仁m 常规 CM O S 工

艺研制出合成时钟频率 达 2 G H z
的新一代 RO M

-

L E S S D D S 高速芯片
。

目前 国际上报道的同类芯片

合成时钟频率为 1
.

2 G H z ,

半导体所研制的芯片速

度指标处于国际领先位置
。

此外
,

与本项高速 D D S

芯片研发相并行开展的创新结构的 D D S 研究中亦

取得重要成果
,

所撰写的学术论文
“
A D ir e e t D i g i t a l

F er q u e n e y S y n t h e s i z e r w i t h S i n g l e
一

S t a g e D e l t a
一

S ig m a

In t e r
卯 la t o : a n d e u r r e n t

一

s t e e r i n g D A e
”

作为全球 5 5

篇入选文章之一被 IE E E V L SI 2 0 0 5 录用
,

并邀请为

分会作报告
,

其意 义不仅在 于实现 了中国大陆在

IE E E V L SI 学术会议上论文零的突破
,

而且也表明

了中国在国际信息产业界的地位的提高
。

芯片是信息产业的基石
,

芯 片的研发水平标志

着一个国家在信息产业中的地位
。

IE E E 固体电路

协会是国际芯片研发的最具权威的学术机构
。

其下

属两个芯 片研发 的顶级学术会议
:

IE E E I S S C C 及

IE E E v L SI 代表着 当前 国际芯 片研发 的前 沿方向

及最高技术水平
。

王守觉院士和石寅研究员这方面的工作长期得

到国家自然科学基金的支持
,

他们先后得到过 7 个

基金项 目的资助
,

其中既有面上项 目也有重点项目
。

(信息科学部 何杰 供稿 )


