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面向复杂结构的化学工程

— 从第一届中美化学工程学术研讨会看化学工 程学科的新动态
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〔摘 要」 第一届 中美化学工程学术研讨会于 2 0 0 5 年 8 月 9一12 日在北京召开
,

研讨会 的宗旨是

为中美两国化学工程学者提供一个交流平台
,

以促进其长期和高层次合作
。

来 自中美两 国 2 0 余所

大学和研究单位的 3 0 名学者出席会议并就如下 5 个专题进行 了详细 的交流与讨论
:

( 1) 探索复杂

结构的方法 ; ( 2 ) 界面上的微尺度过程和传递 ; ( 3) 复杂结构的制备 ; ( 4) 大分子和生物分子过程 ;

( 5) 可持续发展的化学工程
。

此外
,

会议还就 21 世 纪化学工程科学研 究和工 程教育进行 了交流
。

从此次研讨会 中可 以看 出
:

复杂 (分子
、

界 面 )结构 的形成
、

调控与应用及相 关的研 究正在成为化学

工程领域的一个新主题 ; 分子模拟成为复杂结构研 究的重要基本 工具
。

在美 国
,

正在发展中的化学

与生物分子工程课程体系正 在被越来越多的大学所采用
,

以培养研究
、

应用和开发复杂结构化学品

的新一代化学工程师与科学家
。

[关键词 ] 复杂结构
,

化学工程
,

新动态

为促进中美两国在化学工程基础研究领域的交

流以及两国化学工程学者和专家深层次的合作
,

中

国国家自然科学基金委员会和美国国家科学基金会

从 2 0 0 5 年开始举行中美化学工程双边学术研讨会
,

为中美两国化学工程领域学者的学术交流与合作提

供一个平台
。

首届研讨会由清华大学化工系承办
,

于 2 0 0 5年 8 月 9一 12 日在北京召开
,

出席研讨会的

美方代表 12 人
,

其中美国科学院院士 2 名
,

青年科

学与 工 程 成 就 总 统 奖 ( P r e s i d e n t i a l E a r l y C a r e e r

A w : , r d i n s e i e n e e a n d E n g i n e e r i n g
,

P E
CA s E )获得者

1名
,

美 国 国家科学 基 金 会成就 奖 ( N S F C ar ee
r

A w 、 d) 获得者 3 名
,

中方会议代表 18 人
,

其 中国家

杰出青年科学基金获得者 9 名
。

本次研讨会由 5 个

专题报告会和 2 个讨论会构成
。

5 个专题为
:

( 1) 探

索复杂结构的方法 ; ( 2) 界面上的微尺度过程和传

递 ; 、
、

3) 复杂结构的制备 ; ( 4) 大分子和生物分子过

程 ; ( 5) 可持续发 展 的化学 工 程 ; 2 个讨论 会是
:

( 1 ) 21 世纪化学工程
:

扩展的 内涵和可利用 工具 ;

( 2 ) 21 世纪的化学工程教育
。

围绕上述主题
,

共进行了 28 个报告
。

参会代表

学术水平高
,

报告 内容丰富
,

交流充分
,

展现了现代

化学工程研究和应用的若干前沿和热点
,

下面就其

中我们感受较深的问题进行简要综述
。

1 复杂 (分子
、

界面 )结构成为化学工程与技

术研究的新焦点

与经典大化工过程如石油化工和煤化工等领域

的基础研究形成鲜明对比的是
,

制备具有特定功能

的结构 (如具 有生物学 功能 的蛋 白质的立体结构

— 即蛋白质体外折叠 )
,

具有特定性质的表面 (如

不吸附蛋白质或者微生物的表面 )及具有特定结构

的材料 (如介孔材料
,

晶体晶须 )等正在引起越来越

多的化学工程学者的重视
。

美国华盛顿州立大学西

雅图分校江绍毅教授研究组将分子模拟与实验研究

相结合
,

研究生物 /化学界面现象并指导界面的分子

设计和合成
。

他们从分子水平解释材料抗蛋 白质吸

附的机理
,

发展了能抵御蛋白质与微生物吸附
,

特别

是能够抑制生物膜形成的新表面材料
,

可望在食品

包装
、

机械与装备的表面防护等方面取得重要应用
。

其研究成果还可以用于控制蛋白质分子在固体表面
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的朝向和构象
,

发展植入型组织工程材料和生物传

感器等
。

美国 T ul an
e
大学卢云峰教授研 究组发展

了以非共价作用力将具有纳米尺度的结构进行多级

组装而形成可控 的宏观结构的功能新材料
,

如用于

燃料电池
、

热电欧
、

氢气发生装置中的金属或半导体

的纳米线
,

响应环境变化而动态改变组装结构的 自

适应人工仿生系统 (分子变色龙 )等
。

南京工业大学

陆小华教授研究组通过热力学和动力学分析
,

探讨

具有特殊构造和功能的钦酸钾晶须的大规模制备过

程中的机理和关键变量
,

实现了高级结构材料的大

规模制备
。

中国科学院过程工程研究所马光辉教授

研究组发展了特殊的微孔膜乳化过程
,

可制备粒径

均一的微球和微囊
,

在生物分离介质和药物控释载

体等方面具有很好的应用前景
。

清华大学刘铮教授

研究组应用分子模拟与 多层次结构分析的方法
,

揭

示环境刺激响应性高分子 (S m ar t
oP ly m e r

)与蛋白质

相互作用及其对蛋 白质折叠过程中构象转变的作用

机制
,

设计并制备具有分子伴侣功能的智能高分子

以辅助蛋白质体外折叠
。

在上述研 究工作中
,

能够

承载或者发挥预定功能的结构成为研 究的 目标
,

结

构转换成为过程的热力学和动力学研究的焦点
,

而

研究 目标分子与环境的相互作用则成为结构研究的

切入点
。

复杂 (分子
、

界面 )结构成为化学工程基础研

究的新热点
,

而这一主题的拓展将成为发展分子工程

的
“

核心知识与技术
”

的基础
,

值得我国学者的关注
。

2 分子模拟成为复杂结构研究的重要基本工具

伴随复杂结构成为化学工程研究的新焦点
,

分

子模拟正在成为一个基本工具而且也是当前化工学

科基础研究领域最活跃的一个分支
。

美国纽约州立

大学 B uf af lo 分校的 E rr in g ot n
研究组发展 了一种直

接确定模型体系相性质的方法
。

该方法数据搜集效

率高
,

结果精确
,

可直接估算单组分体 系的饱 和性

质
,

该方法也可用于多组分体 系以及估算宏观主流

体和受限体系的相性质
。

美 国 v an d er ibl t 大学 的

M c
aC b e

研究组应用分子模拟和分子理论预测化学
、

生物及纳米结构体系的热力学和传递性质
,

发展 了

用 SA
F T

一

V RX 方程预测混合物的相平衡和临界性

质
,

理论预期与实验测定具有很好 的一致性
。

更为

重要和值得注意的是
:

分子模拟可以提供精细的局

部微观图景
,

揭示微观结构并描述其转变过程
,

这为

实验研究 (从设计到检测 )提供了很好的参考
。

华东

理工大学刘洪来教授研究组以键长涨落和空穴扩散

算
.

法 的 M on t e
C ar lo 模拟 ( M C )与元胞动力学方 法

( C D S )对受限于两块平板之间的两嵌段共聚物一均

聚物共混物的薄膜形态进行 了计算机模拟
,

探讨共

混物中均聚物的组成
、

两嵌段共聚物链段的组成
、

膜

厚
、

壁面作用能等因素对共混物薄膜的微相形态的

影响
。

其 M C 和 C l 〕S 模拟 所得结果在微相定性 鉴

别上呈现了很好的一致性
,

与实验结果吻合
。

美国

加州大学 iR ve sr id e 分校的吴建中与 清华大学 刘铮

教授研究组合作开展蛋 白质折叠过程的分子动力学

模拟
,

将蛋白质的折叠过程抽象为蛋白质在一个球

形受限空间内的构象转换过程
,

而将折叠抽象 为蛋

白质的疏水核心的形成与失去的过程
,

由此探讨限

制空间的尺寸及界面性质对于蛋白质折叠的影响
。

研究结果对于筛选折叠助剂以构建适宜的限制性 空

间从而强化蛋白质折叠具有重要的指导意义
。

美国

北卡罗来纳州立大学教授 G ub ib n S
院士则将研究工

作深入到纳米尺度 的化学 反应和相转变
,

揭示纳米

尺度空穴中受限相的性质和主体相性质的差异
,

其

蒸气压
、

扩散速率
、

反应收率和速率都能在小孔中呈

两个或更高数量级的改变
,

出现新相和表面效应
。

这些研究从分子的水平上揭示出微尺度化工过程在

过程强化和创新方面所取得进展的内在原因
。

综上所述
,

分子模拟 已成为发展面向复杂分子

结构的过程工程的核心工具
,

在化学化 上及相关领

域具有非常广阔的应用前景
,

就如同 目前 M i cr os
o f t

O iff c e 一样
,

分子模拟技术的发展正在改变着化学

化工领域的研 究模式
。

可以预期的是
,

发展高效分

子模拟工具将成为化学工程学科领域的竞争焦点和

知识产权保护领域
,

而 目前有关分子模拟的方法和

软件主要 由国外少数学术单位所发展
,

是其
“

知识经

济
”

的典型特征产业
,

我国的化学化工领域则多处 于

消化和应用阶段
,

如果不迅速组织力量
,

差距将进 一

步拉大
,

导致软件重复进 口
,

这一点必须引起我国有

关部门和相关学科 (如物理学
、

化学和化学工程学

科 )的重视
。

3 化学与生物分子工程是当前化学工程高

等教育的一个值得关注的动向

由于此次与会专家多来自大学
,

因此本次研讨

会 专门进行了一次化学工程高等教育的讨论会
,

两

国专家进行 了非常热烈的讨论
。

作为一 门工 程学

科
,

化学工程学科的发展离不开工业需求的拉动和

基础科学的推动
,

前者是方向
,

而后 者则是产业创

新
、

技术创新的源泉
。

工业水平发展的差异使得 中

美社会呈现出不同的需求
。

在美 国
,

来 自健康
、

医

学
、

材料学等方面的需求成为巨大的推动力 ;而在中

国
,

石油加工
、

煤化工在产值和规模上仍占有绝对优

势
,

相比之下
,

精细化学品
、

医药
、

材料和信息对 于技

术和产品创新的需求更为旺盛
,

但受现 有行业模式
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和二业格局的影响
,

这 些需求并未被有机地整合到

化学工程高等教育的内容体系中
。

为适应化学工程科学研究及产业的发展
,

目前

在美国有许多大学将化工系更名为化学与生物分子

工程系 ( e h e m i e a l a n d B i o m o le e u la r E n g i n e e r i n g )
,

以

反映其教育和研究 目标 的转变
,

即重视为正在迅速

发展的生物
、

信息和材料等产业领域培养具有坚实

的分子工程知识基础的人才 ; 同时注意将生物科学

和技术所描述的由生物信息所调控的分子加工和转

换的内容融合进化学工程的知识体系中
,

因此
,

分子

工程是连接这两个知识体系的核心概念及桥梁
。

相

应地
,

在其课程体系中也加入 了一定分量的生物学

内容
,

多数学校将生物类的课程作为学 生本科的必

修课
,

学生根据需要选择其中的 1 门
。

为促进教师

的知识更新
,

更好地进行学科交叉
,

华盛顿州立大学

西雅图分校专门对非生物专业的教师开设生物类的

课程
。

中方有关院校 目前也在积极地进行课程体系

改革
,

但相 比较而言
,

我方教育的专业色彩还是较为

突出
。

此外
,

各校因办学 目标
、

学生就业等方面存在

的差异而采取了不 同的模式
,

目前还在探索中
。

特

别值得重视的是
,

美方专家在有关教育的报告中给

出了详细的每年各层次毕业生的数量及其首次就业

的行业分布情况等翔实的数据
,

这是值得我们学 习

和借鉴的
。

4 结束语

研究物质与能量的加工与转换过程的基本规律

并将其工业化是化学工程学科的核心目标
。

在 日益

枯竭的资源与能源供给及抑制环境恶化 的前提下
,

以新过程和新产品满足不断增长的人 口的需要
,

以

及 日益提高的人们生活质量的需要
,

为
“

循环经济
”

提供先进产品
、

技术与工程平台
,

是当代化学工程的

首要任务
。

化学与生物分子工程的发展则可能为现

代化学工程的工程
、

工艺
、

技术与装备的改进和创新

提供知识动力
,

因此值得我国科学界
、

工程界和教育

界的相关人士重视
。

发展这一新体系则需要化学工

程领域的学者与化学
、

物理和生物学等领域的学者

协同努力
,

凝练核心知识体系
,

发展新的研究方法与

工具
,

并努力推进其在工业上的应用
,

最终使得化学

工程学科在满足人类不断提高的需要 中
、

在不断融

入相关学科的成就并集成于化学工程的实践 中得到

持续发展
。
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( 1 ) a p p r o a e h e s t o p r o b i n g c o m p l e x s t r u e t u r e s ,

( 2 ) m i e r o s e a l e p r o e e s s e s a n d t r a n s p o r t a t i n t e r f a e e ,

( 3 ) f a b r i e a t i o n o f 。 o m p l e x s t r u e t u r e s ,

( 4 ) p or e e s s i n v o lv i n g

m a e r o 一 a n d b io
一

m o l e e u le s , a n d ( 5 ) C h e m i e a l e n g i n e e r i n g fo r S u s t a in a b l e d e v e lo p m e n t
.

T w o w o r k s h o p s f o e u s i n g o n

t h e t r e n d s i n t o d a y
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M o le e u l a r s im u l a t io n h a s b e e n e x t e n s i v e l y a p p li e d a s o n e

e n a l
,
l i n g a p p or a e h t o p or b i n g e o m p le x s t r u e t u r e s

.

A n e w P r o g r a m e n t i t l e d a s e h e m ie a l a n d b im o le e u l a r e n g i n e e r -

i n g h a s b
e e n la u n e h e d b y a g or w i n g n u m b e r o f u n iv e r s i t ie s in U S A i n o r d e r t o p or d u e e e h e m i e a l e n g i n e e r s a n d s e i

-

e n t i s t s e o n t r i b u t in g t o t h e f u n d a m e n t a ls a n d a p p li e a t i o n s o f e o m p l e x s t r u e t u r e s
.

K e y w o r d s e o m p le x s t r u e t u r e s , e h e m i e a l e n g i n e e r in g
, n e w t r e n d


