
前  言

化学是研究物质的组成、结构、性质和变化的科学。

早在有记载的历史以前，人类的生活和生产活动就和化

学发生了密切的联系。如制陶、酿造、制药、制革、染色、油漆、

冶金等，都是化学工艺。

历史发展到了今天，人类的衣、食、住、行，社会的进步，更

是离不开化学了。我们吃的味精、糖、醋、酱油，喝的酒，穿的

尼龙、涤纶，盖房子用的水泥、油漆、钢筋，造机器用的钢铁，种

庄稼用的化肥，原子反应堆用的铀，电子计算机用的硅半导体

等等，都得靠化学知识才能提炼和制造。这里面都有丰富多

采的化学变化。

但是，化学知识虽然这么用途广泛，化学变化虽然这么丰

富多采，而引起这些化学现象的本质原因到底是什么？在量

子化学诞生以前，还讲不出更多的道理来。

许多化学发明，并不是有计划实验的结果，而是偶然的发

现。现在工业上用得很多的不锈钢，当初在实验室里炼出来，

人们并不知道它有不生锈的特点，把它当作废料扔进了垃圾

箱。以后经过风吹雨打，它居然不生锈，这才引起了人们的注

意。半导体锗被发现后，人们并不知道它有半导体特性，使它



了一百多年。另一方面，为了合成一种需要的物质，却“失业”

又要在浩如烟海的物质世界中长期摸索，往往经过千百次失

败，最后才获得成功。

这一切都说明目前化学家的工作还有很大的盲目性，好

比人在黑暗中摸索，要走很多弯路才能达到目的地。

能不能找到一盏明灯照亮化学家的航程？能不能让千百

年来事倍功半的辛劳结束？直到本世纪初，人们还没法回答

这样的问题。现在，这个问题有了答案，量子化学建立了，量

子化学就是这盏明灯。

量子化学是化学科学中的一个分支。它是应用量子力学

的规律和方法来处理和研究化学问题的一门学科。

量子化学理论建立以后，下面这种令人神往的境界就不

再是梦想：一个化学家走进试验室之前，就已经在电子计算机

的帮助下设计好了实验程序。他对将要进行的工作充满必胜

的犹豫和不安将不

，本来有一条阳关大道可以直达顶

的信心。过去那种因多次试验失败而引起

会再有了。

量子化学理论的建立使化学这门科学正在发生革命，它

将使辛辛苦苦摇试管的化学“工匠”变成操纵计算机的、神机

妙算的现代化学家。

然而历史的进程从要是早知道有这样的妙法该有多好！

曾经说过：“我不熟山路，缓慢而吃力地攀

来不是在平坦的大道上一往直前的。著名德国物理学家赫尔

姆霍茨

登，⋯⋯等到最后登上峰颠的时候，才羞愧地发现，如果当初

具有找到正确道路的智慧



峰。”这不仅是他个人的体会，整个科学发展的进程又何尝不

是这样！要是没有先前那些曲折的攀登，连山顶也达不到，又

怎能俯瞰下面那宽阔的路径呢？

科学上任何新的发现都不是无源之水，它们全是奠基在

前人所摸索得到的知识的基础之上的。现在，为了弄懂量子

化学这门新的学科，先让我们沿着化学历史的漫漫长途，回顾

一下化学是怎样一步步地发展起来的。
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一　　从原始化学到量子化学

人类从开始用火就跟化学打交道

页）

（一）

人类在原始时代就知道用火。开始是从野火引来火种，

慢慢地在实践中又发明了摩擦生火。

火就是燃烧现象的一种表现，燃烧是一种化学变化。人

类从开始用火那一天起，就和化学打交道了。

自然辩证法》，人民出版社

发现摩擦生火，正如恩格斯所说，这是“人类对自然界的

第一个伟大胜利” 年版，第

，人民出版社

“因为摩擦生火第一次使人支配了一种自然力，从而最终把人

同动物界分开。”（《反杜林 页 ）。火年版，第

逐渐成为人类改造自然的强大手段。在熊熊的烈火中，我们

的祖先用粘土制成了陶器，还由矿石炼出了金属。

（二）

年到公元前

制陶和冶金是两种最古老的化学工艺。

公元前 年，在新石器时代早期，我

国就开始了陶器制作。在古埃及、西南亚、印度、波斯、希腊等

地，制陶工艺也都在新石器时代一开始就出现了。



年到公元前

元前

我国商代（大约公元前十六世纪到公元前十一世纪），制

陶工艺已经发展到相当高的水平。这时的陶器质地坚固，造

型优美，器面光滑美观，器形也丰富多采。

年左右，埃及就会用钠碱（天然碳酸钠）和碎公元前

石英在烧锅里共熔，大规模地生产玻璃；还会制作漂亮的带釉

陶器。

冶金方面，在新石器时代晚期，人类已经开始加工和使用

金属。最先使用的是红铜，可能来源于天然铜。

年左右进入青铜时在西南亚和埃及，大约公元前

代，印度稍晚一些。青铜是铜和锡的合金。

我国的青铜时代相当于历史上的夏（大约公元前二十一

世纪到公元前十六世纪）、商、西周（大约公元前十一世纪到公

年到公元前年）和春秋（公元前 年）。商代

中期，炼铜技术已经相当高超。大量出土的那个时期的青铜

器，造型大方，制作精致，花纹朴实，表明那时我国劳动人民已

经熟练地掌握了熔炼青铜、精工制范和同时大量浇铸等工艺

技术。

年左右，中亚已经发明了一种炼铁的有效方公元前

年左右，小亚细亚的赫梯人已经掌握了法。到了公元前

冶铁技术。

我国在春秋战国（战国时期在公元前

年）之际，也出现了炼铁技术。我国出现炼铁技术虽然比

较晚，但是西方早期所炼的都是块炼铁，我国在产生块炼铁技

术不久，就很快发展出生铁冶铸工艺，而西方国家出现生铁却



前

（约前

）的观点很相似

发展

年。是在公元十三世纪末和十四世纪初，比我国晚

除了制陶和冶金，酿造、染色和油漆也是古老的化学工

艺，都在几千年前就已经发展起来了。

年，一直延续到大约公元前三世纪，这是从公元前

实用化学工艺时期。这一时期经历化学发展的第一阶段

了人类的原始社会时期和奴隶社会时期。

（三）

在这一个漫长的时期里，人们除了在实践中摸索化学工

艺方法外，对于物质的组成和结构也开始有了一些朴素的唯

物主义的认识。他们探讨宇宙的构成、物质的连续性等问题，

导致了元素论和原子论的产生。

前

前

“元素”这个词最先是由古希腊哲学家柏拉图（前

使用的。古希腊哲学家亚里士多德（前

了柏拉图的思想，提出水、火、土、气是组成宇宙的四大元素。

这就是著名的“四元素说”。我国古代最有影响的是“五行

说”，认为金、木、水、火、土是组成万物的基本元素。

公元前 年，印度哲学家康纳德提出物质是由微小粒

子构成的思想。他认为，这种粒子还可以由比它本身还小的、

不能再分割的某些粒子组成。这和我国哲学家墨翟（约前

前

同时，古希腊哲学家德谟克利特

也提出万物都由极微小的、坚硬而不可穿

透的、不可分割的粒子组成的观点。他首先把这种粒子叫做

原子。这个词的希腊文原义是不可分的，我国著名翻译家严

复 莫破质点”。在《天演论》里曾经把它译



炼丹术和炼金术 原始的化学

（四）

实用化学工艺时期的特点是：做实验的人不探讨理论，只

摸索有效的工艺方法；探索理论的人（大多是哲学家）又不做

实验。

这种理论和实践脱节的状况对两方面的发展都很不利。

（一）

大约到公元前三世纪，化学发展进入了第二个阶段，这就

是炼金术时期。

炼金术起源于我国。因为我国主要不是以炼金为目的，

而是以炼丹为目的，所以叫炼丹术。所谓炼丹术，是企图从普

通药物炼制出长生不老药“金丹”的方术。

炼丹术是封建社会的产物，是适应封建统治者、贵族长生

不老的欲望而产生的，是在他们的支持下发展起来的。

年）魏伯阳著的《周易公元二世纪，东汉（公元 到

年）葛洪

参同契》是现在所能看到的世界上最早的一部炼丹著作。公

所著《抱元四世纪，东晋（公元 到

朴子 内篇》二十卷，是炼丹术的重要著作。

中国的炼丹术在公元七到九世纪传到了阿拉伯，使阿拉

伯的炼金术发展起来。阿拉伯的炼金术的侧重点是企图炼出

一种“哲人石”，说这种哲人石能把贱金属变成黄金，所以叫炼

金术。

公元十一到十二世纪，炼金术又从阿拉伯传到了欧洲。

此为试读,需要完整PDF请访问: www.ertongbook.com



长生不老也只是愚昧的空想。

在中世纪很长时间里，由于封建领主和反动教会的钳制，欧洲

文化发展缓慢，炼金术也没有怎么超出阿拉伯的水平。

炼金术一直流传到十六世纪。

（二）

炼丹家炼制金丹，认为黄金入火百炼不销，埋入土里长期

不朽，所以人服用金丹也能长生不老。实际上，从对著名丹书

的分析，我国炼丹术所炼制的丹，主要是四氧化三铅和硫化

汞，吃了不但不能长生不老，反而会被毒死。这种炼丹术的理

论根据是虚妄的，它的目的

炼金家的理论叫“三元素说”，所谓三元素指的是汞、硫、

盐。不过他们所说的“元素”，实际上不是指物质，而是指物质

的某些基本性质。比如：汞代表光泽、蒸发性、可熔化性和延

展性；硫代表颜色、硬度、化学亲合力和可燃性；盐代表凝固性

和耐火性。他们认为金属都是由这三种元素组成的，增减各

个成分，改变它们之间的比例，就可以使贱金属变成贵金属。

他们所追求的哲人石，他们认为是一种具有完美性质的物质，

把这种物质投入到熔化的贱金属里，就可以改变贱金属的成

分和性质，把它们变成贵金属。这种理论完全是站不住脚的，

所谓具有完美性质的哲人石也是根本不可能存在的。

（三）

不过，炼丹家和炼金家认为物质可以变化的思想，具有自

发的辩证法性质。他们做了大量的实验工作，积累了丰富的

化学知识，掌握了一些化学实验技术，提供了一些化学实验用

具。对化学发展作出的贡献还是不可磨灭的。



医药化学时期和波义耳的化学元素

所以恩格斯把炼金术叫做化学的“原始形式”（自然辩证

页）。适应封建社会的实际情况，作为化学发展的一法》第

个阶段，也诚如恩格斯所指出的，“炼金术在当时还是必要

的。”（《反杜林论》第 页）

以发展。我国明朝（公元

（一）

从公元十五世纪到公元十七世纪，由于欧洲资本主义生

产的萌芽和发展，动摇了封建领主和反动教会的统治，在文

化、艺术、科学领域里出现了一股新的思潮，促进了这些领域里

的学术繁荣。这就是所谓“文艺复兴”时期。

在这一时期里，化学也从炼金术所追求的不切实际的目

标中解脱出来，开始注意医疗药物的研究，这样就开始了医药

化学的发展时期。

十六世纪初叶，以瑞士医生和化学家巴拉赛尔苏斯

作为代表的学派，首先批判了炼金术的虚妄目

的，呼吁把化学知识应用到医疗实践上来。在他的带动下，一

些医生转而研究化学，他们开始用化学方法制成药剂（主要是

无机物）来治病。

这一时期，我国仍然停留在封建社会阶段，人民的思想遭

到严重禁锢。尽管我们曾经开创过作为化学“原始形式”的炼

丹术，却迈不开新的步伐，来迎接医药化学的新时期。不过在

这一时期，我国在医药方面，继承了古代的“本草学”，并且加

到 年）伟大医药学家李时



了定量的科学方法。公元

页）

撰著的《本草纲目》，就是一部闻名世界的巨珍

著。李时珍也很重视化学药物的医疗作用，收集整理了

种矿物药物的知识资料，还详细记述了许多无机物的性能和

制备方法。

（二）

医药时期的化学，虽然在实践上突破了炼金术的束缚，但

是这一学派在理论上也没有什么新的进展，仍然信奉炼金家

的“三元素说”。

，在这个时期，只有英国的化学家波义耳

把化学确立为科学的道路上，迈出了重要的一步。他分析和

综合了前人提供的资料，并且亲自进行了许多化学实验，引进

年，他出版了《怀疑派的化学

家》一书，批判了“四元素说”和炼金术的种种谬论，给化学元

素下了一个比较科学的定义：“元素应当是某些不由任何其他

物质所构成的原始的和简单的物质或者是完全纯净的物质，”

“它们应该是用一般化学方法不能再分解成更简单的某些实

物。”

这样，波义耳就在历史上第一次为元素确定了科学的概

念。从此，化学就逐渐转移到分析研究物质的元素和化合物

的方向上，使化学的研究任务明确了，并且从医药化学的附庸

下分化出来，形成了一门独立的科学。正是在这个意义上，恩

自然辩证法》第格斯说：“波义耳把化学确立为科学。”

①波义耳也译作玻意耳



化学史上第一次形成一个真正的

把他

理论体系 燃素学说

（一）

从公元十七世纪末到十八世纪七十年代，是化学发展的

燃素时期。

古代，人们在用火的同时产生过不少关于火的学说。十

七世纪以后，随着资本主义的发展，尤其是冶金工业的普遍发

展，燃烧现象的研究越来越受到重视。

认为，每种可燃年，德国化学家贝歇尔（

年，他的学生、德国化学家斯塔耳

物都含有一种叫燃素的东西，燃烧的时候这种燃素就分解出

来。

的观点发展成为燃素学说，认为燃素是实在的物质，金属锻烧

成灰烬，就是失去燃素的结果。矿石和煤炭一起燃烧，可以炼

得金属，这是因为矿石是和灰烬相当的东西，煤炭是富有燃素

的东西，燃素由煤炭输入矿石，矿石得到燃素就又变成金属。

燃素说就这样不仅用来解释燃烧现象，还能够比较圆满

地解释其他许多化学变化，所以风行一时，统治化学界一百年

之久。

（二）

燃素学说是化学发展史上第一次形成的一个真正的理论

体系。它摆脱了炼金家的错误观点，摆脱了炼金家的神秘目

的，正如恩格斯所指出的，它使化学“从炼金术中解放出来”

（《自然辩证法》第 页），为化学的进一步发展奠定了基础，在历

此为试读,需要完整PDF请访问: www.ertongbook.com



制出氧而提出燃烧的氧化学说

史上所起的积极作用是不可抹煞的。

但是，这个学说的理论存在严重的矛盾。不仅人们无论

如何也找不到“燃素”的实体，而且金属燃烧后失去“燃素”，重

量却反而增加，这也无法解释，除非假定燃素具有“负质量”，

而这又是难于想象的。

其实，燃素学说是形而上学机械论的产物。当时的经验

主义科学家把自然界各种现象都用一些什么力或者什么素来

解释，恩格斯把这些“素”叫做“臆想出来的东西”（《反杜林论》第

页），燃素就是这样一种东西。

（三）

直到 继英国化年，法国化学家拉瓦锡

学家普利斯特列

之后，燃素说才被推翻。

燃烧的氧化学说认为燃烧是可燃物质和氧化合所产生的

现象。而燃素学说用失去燃素来解释燃烧现象，是错误的。

但是应该指出，在燃素学说指导下的许多化学研究成果，却往

往还是正确的。因为，只要我们把燃素学说中的所谓“失去燃

素”用“氧化”来代替，许多化学变化就可以得到正确的解释。

恩格斯曾经把燃素说和黑格尔的唯心主义辩证法相比。

他指出辩证法在黑格尔那里是倒立着的，必须把它倒过来之

后，说：“在自然科学本身中，我们也常常遇到这样一些理论，

在这些理论中真实的关系被颠倒了，映象被当作了原形，因而

必须把这些理论同样地倒过来。这样的理论常常在一个长时

期中占统治地位。”“在化学中，燃素说经过百年的实验工作提



拉瓦锡为近代化学开了路

燃烧的氧化学说

页）自然辩证法》第

供了这样一些材料，借助于这些材料，拉瓦锡才能在普利斯特

列制出的氧中发现了幻想的燃素的真实对立物，因而推翻了

全部的燃素说。但是燃素说者的实验结果并不因此而完全被

排除。相反地，这些实验结果仍然存在，只是它们的公式被倒

过来了，从燃素说的语言翻译成了现今通用的化学的语言，因

此它们还保持着自己的有效性。”

（一）

关于燃烧的正确理论，是十八世纪后期才找到的。其实，

早在十七世纪，就有不少人通过燃烧和呼吸的研究，认识到空

气里有两种性质截然不同的气体。但是由于他们对燃素说深

信不疑，所以不能使自己对空气的认识再深化。

）首先取得比直到

年，他把两年前

年，瑞典化学家舍勒（

较纯净的氧气，并且对它进行了研究。

年才出的研究结果写成《论火和空气》一书，这本书直到

版。 年，英国化学家普利斯特列也制得了氧气，所以人

们认为是他首先发现了氧气。过了三年之后，舍勒的书出版，

人们才知道舍勒发现氧气比普利斯特列还早。不过他们两人

取得氧气的方法是完全不同的，都是独立完成的。

舍勒和普利斯特列虽然制得了氧气，但是他们都不能摆

脱燃素说的束缚，力图把自己的新发现纳入燃素说的既有的

范畴里去，结果，正如恩格斯在马克思的《资本论》第二卷“序



生革命的元素，在他们手中没有能结出果实。” 马克思恩格斯

言”里所说：“这种本来可以推翻全部燃素说观点并使化学发

全集》第 卷第 页）

法国化学家拉瓦锡具有卓越的胆识。他大胆地用实践去

检验旧理论，而不是让后者去禁锢前者。在普利斯特列把他

的发现告诉了拉瓦锡后，拉瓦锡立刻在这个基础上又做了大

量精确的实验和观察，终于找到了燃素说错误的根源，建立了

正确的氧化学说。

（二）

公元 年，拉瓦锡发表了题目是《燃烧概论》的报告，

全面阐述了他的燃烧理论。这篇报告的要点是：燃烧能够放

出光和热；有氧气存在，物质才能燃烧；物质燃烧的时候吸收

了氧气，所以燃烧后的产物变重了，增加的重量等于氧气的重

量；金属和非金属的燃烧产物性质不同。拉瓦锡揭开了燃烧

之谜，给了燃素说致命的打击。

年，拉瓦锡在英国物理学家、化学家卡文迪许

所做的实验的启发下，又进行了水的合成和分解

的实验，用精确的实验证明了水是由氢和氧两种元素组成的。

拉瓦锡还定量研究了酒精和一些有机物的燃烧，分析了燃烧

后产生的水和二氧化碳。在大量定量实验的基础上，他建立

了科学的燃烧的氧化理论，并且提出了物质在化学变化前后

总质量不变的质量守恒定律。

（三）

拉瓦锡建立了燃烧的氧化学说，从此，人们才知道氧是具



道尔顿为近代化学发展奠定了

基础

有确定性质的、可以度量、可以采集的气体物质，它和无法找

到的、神秘的“燃素”毫无共同之处。化学科学这才开始有了

自己的正确的理论体系，可以按照物质的本来面目去进行研

究了。

正是从拉瓦锡建立燃烧的氧化学说开始，近代化学才有

了蓬勃发展的条件。

科学的原子论

（一）

前面第一节已经讲过，远在公元前化学工艺时期，一些哲

学家就在猜测关于物质的构成问题，并且提出了带哲学色彩

的古典原子论。

但是，他们的假说并没有得到实验的证明。

原子到底存在不存在？这只能在科学实践中去寻找答

案。

（二）

）在前人和他自年，英国化学家道尔顿（

己大量实验的基础上，把哲学推测变成了科学理论，提出了科

学的原子论。

道尔顿把原子和科学的化学元素概念明确地联系了起

来，这是道尔顿的科学原子论的一个特点。这个理论的基本

要点是：

一切元素都由原子构成。原子是不可再分割的微第一



标准，把它定做

粒，它们既不能创造，也不能毁灭。它们在一切化学变化中保

持自己的本性不变。

第二，同种元素的原子，形状、质量和各种性质都相同，不

同种元素的原子，形状、质量和各种性质各不相同。每一种元

素的最基本特征是它的原子的质量。这一点是道尔顿原子学

说的核心。

第三，不同元素的原子以简单数目的比相互结合，就形成

各种化合物。化合物的原子叫做复合原子。复合原子的质量

等于所含各种元素原子质量的总和。同一化合物的复合原

子，它的形状、质量和性质也必然相同。

道尔顿的原子论使当时所知道的一些化学基本定律（质

量守恒定律、定比定律和倍比定律）得到了统一的解释，因此

很快被化学界所接受。

定工作。

道尔顿在提出他的原子学说的同时，还着手原子量的测

年，他发表了第一张原子量表。由于原子的绝

对质量太小，不好测量，他就以最轻的原子氢的原子质量作为

，根据化合物里各元素的质量比测出其他原

子对氢原子的相对质量（就是倍数），定做它们的原子量。虽

然他测定的原子量不尽正确，但是采用相对质量的原则却一

直沿用到今天。

（三）

道尔顿的原子学说是对化学理论的重大突破，它为近代

化学的发展奠定了基础。因为化学作为一门重要的自然科

学，它所要说明的现象本质正是原子间的结合和分离。道尔



以法国化学家

顿恰恰抓住了这一核心和最本质的问题，主张用原子的结合

和分离来说明各种化学现象和各种化学定律间的内在联系。

这一学说经过不断的完善，终于成为说明化学现象的统一理

论，因此它对化学发展的意义，无论从深度和广度上说，都超

过了燃烧的氧化学说。

自然辩证法》第

恩格斯对道尔顿的原子论给予了高度的评价，认为他的

成就是“能给整个科学创造一个中心并给研究工作打下巩固

基础的发现” 页），并且指出：“化学中的新时

自然辩证法》第

代是随着原子论开始的（所以，近代化学之父不是拉瓦锡，而

是道尔顿）” 页）。

道尔顿原子论在化学发展史上虽然贡献很大，但是毕竟

限于当时科学发展的水平，以及机械论、形而上学自然观的影

响，使它还存在一些缺点和错误，主要表现在：

第一，道尔顿认为原子是组成物质的“最后质点”、“不可

再分割的质点”，因而否定了物质的无限可分性和它的不可穷

尽性，否认了任何物质都是矛盾的统一体。后来放射性元素

的发现证明原子仍然具有复杂的内部结构，证明原子可以蜕

变和分裂，只不过在化学反应的条件下，原子才是不可再分

的。

第二，他忽视了原子和分子的质的区别，把化合物的最小

微粒也看做原子，叫它复合原子，曾经造成了一些混乱。

年，意大利物理学家阿伏伽德罗①

①阿伏伽德罗也译作阿佛加德罗。
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