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前　　言

近年来，国家对基础研究给予了极大关怀并加大了投入，促进了我国科学技术
的快速发展。就国家自然科学基金对化学学科的投入来说，从１９９９年的０９０４２亿
元增加到２００４年的３０３４６亿元。尤其是进入２１世纪，随着基础研究投入的增加、
人才队伍的建设以及各方面措施的配合，我国化学科学 （化学与化工学科）基础研
究取得了长足的进步。根据美国 《化学文摘》收录的论文统计资料显示，我国发表
化学学术论文从１９８９年占全世界化学论文总数的３７％，上升到２００３年化学总论
文数的１００％；ＳＣＩ论文在１９９４年至２００４年１０年期间成为继美国、日本和德国
之后的第四位。据２００３年中国科技论文统计结果，２００３年化学科学被国际引用的

ＳＣＩ论文数占全国所有学科被引用的ＳＣＩ论文篇数的３３％，被引用总次数占全国
所有学科被引用的总次数的３５％。

化学科学除了在论文数量上有较大进展外，在论文的质量上也有了较大的提
高。以国际化学领域顶尖学术期刊 “ＪＡｍＣｈｅｍＳｏｃ”（《美国化学会志》）和
“ＡｎｇｅｗＣｈｅｍＩｎｔＥｄ”（《德国应用化学》）为例，我国大陆化学工作者在从

１９９９年在 “ＪＡｍＣｈｅｍＳｏｃ”上发表６篇论文增加到２００４年的６５篇；从１９９９
年在 “ＡｎｇｅｗＣｈｅｍＩｎｔＥｄ”上发表５篇论文增加到２００４年的６０篇，发展势
头良好。２００４年我国有２篇论文３次被 “ＳｃｉｅｎｃｅＷａｔｃｈ”选为化学热点论文。中
国化学科学基础研究在近十年里取得的进展已经引起世界化学界的广泛关注。

化学科学作为一门实用科学在国民经济中起着重要作用，而知识产权是国家科
技竞争力的一个重要标志。我国化学科学界从１９９５年申请中国专利２３７件到２００３
年申请６３０２件，有了一个较大的发展，说明我国化学化工研究人员越来越重视科
技成果的转化，重视知识产权的保护。但是，我们也必须清醒地看到，我国化学界
在国际上申请的专利还很少，如２００３年申请的美国专利只有１１２件 （美国化学界
申请专利为１０８９６件），甚至比我国台湾地区还少 （１２７件）。特别在一些国际热点
领域如纳米科技的研究方面，在纳米器件以及纳米技术在生命科学中的应用等方面
的研究还很薄弱。

化学在自身发展的同时特别加强了研究生命、材料、信息、能源、环境等领域
提出的科学问题，开展交叉学科和新兴学科的研究，充分发挥化学中心科学的作
用。本书从我国化学科学基础研究近年来所取得的进展为立足点，来看国际化学科
学发展的趋势，展望未来化学科学的发展前景，突出了新兴学科如绿色化学、化学
生物学、纳米化学、超分子化学等学科进展的描述和展望。作者大多是我国化学基
础研究的一线研究人员和国家自然科学基金委员会的学科项目主任，他们对本学科此为试读,需要完整PDF请访问: www.ertongbook.com



的基础研究有较深刻的了解。由于每个学科有自己的特点和发展的不平衡，每章的
长短有所不同，其中如超分子化学、纳米化学、绿色化学、化学生物学可能在不同
的学科进展中有不同的侧重。

目前，全国科技界正在制定科技发展中长远规划和 “十一五”学科发展战略与
优先资助领域，希望本书的出版能为上述工作提供参考。本书编辑过程中，国家自
然科学基金委员会化学科学部咨询专家委员会以及我国化学、化工界的科学研究人
员对本书内容和相关材料曾做过多次研讨，他们对我国化学科学的发展做出了贡
献，并对今后化学学科的发展提出了重要建议，在此向他们表示衷心感谢。国家自
然科学基金委员会化学科学部梁文平副主任在组织编辑、收集资料等方面为本书出
版做了大量工作，化学科学部各学科主任及综合处的同志也都做出了巨大努力，在
此一并表示感谢。

张礼和
２００５年３月
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第１章　新世纪化学科学发展战略?

梁文平ａ，唐　晋ａ，张礼和ａ，ｂ，王夔ｂ

（ａ国家自然科学基金委员会化学科学部；ｂ北京大学医学部药学院）

在过去的１００多年里，化学作为一门核心、实用、创造性科学［１，２］，已经为人
类认识物质世界和人类的文明进步做出了巨大的贡献。化学寻求结构多样性和分子
多样性，合成制备了数以千万计的化学物质，发展了化学合成理论和技术，为阐明
生命的起源、发现生物活性物质、新材料以及新药物的设计合成奠定了理论和实验
基础。化学研究物质之间的变化规律，阐明各类化学反应的机理，从真实时空的水
平上认识物质转化的化学过程。化学创立了研究物质结构和形态的理论、方法和实
验手段，认识了物质的结构与性能之间的关系和规律，为设计具有各种特殊功能的
化学品提供了有效的方法和手段。

面对生命科学、材料科学、信息科学等其他学科迅猛发展的挑战和人类对认识
和改造自然提出的新要求，化学在不断开拓新的研究领域和思路的同时，不断地创
造出新的物质和品种来满足人民的物质文化生活，造福国家，造福人类。当前，资
源的有效开发利用、环境保护与治理、社会和经济的可持续发展、人口与健康和人
类安全、高新材料的开发和应用等，向我国的科学工作者提出一系列重大的挑战性
难题，迫切需要化学家在更深更高层次上进行化学的基础和应用基础研究，探索新
现象，提出新理论，创建新方法，并从学科自身发展和为国家目标服务两个方面不
断提出新的思路和战略设想，以适应２１世纪科学发展的需求。

进入２０世纪９０年代以来，国家自然科学基金委化学科学部就注意到化学学科
内部的发展与来自外部的需求之间的距离，注意到化学在自然科学体系中的地位与
作用的变化，必须重新考虑学科建设问题。在 “九五”计划制定之初，经过反复讨
论，就开展了对优先资助领域的研究和调整，提出了重视学科交叉，淡化二级学科
的原则，引起了化学界的广泛的讨论。在过去的５年中逐渐得到广大化学界的共
识。２０世纪末，在长期酝酿后又提出了几个新的发展领域，组织过多次讨论，提
出要开展分子以上层次化学研究的创新思想，引起了又一轮的化学界的讨论。通过
这一过程，吸取了经验。为了探索、研讨与展望化学发展趋势、发展战略及十年或
更长远化学发展前景，使化学这一传统学科成为知识创新和技术创新的源头，国家
自然科学基金委员会化学科学部在几年来组织专家研讨和参与有关化学学科发展战

·１·

? 本章内容曾在 《中国基础科学》２０００年第５期发表过，现做了部分改动。



略问题，尤其是化学学科发展战略研讨会第１２８次香山会议［３］和大陆、台湾、香
港两岸三地香港２１世纪化学发展前景讨论会，使化学界逐渐对我国化学学科的现
状分析、存在的问题的根源和未来发展战略形成基本共识。

１１　化学界目前存在的困惑剖析

浸沉在２０世纪化学所创造的辉煌之中的化学家自信在合成制备新分子新材料、
控制反应过程以及获取物质的组成结构信息和构性效关系方面有无限的潜力。但
是，就在化学家继续抱着创造新物质、新材料为人类的生存和生存质量的提高做出
新的贡献的时候，他们却感觉化学的作用和地位似乎被淡化了。似乎化学从认识、
控制和改变客观世界的核心科学以及引导其他学科前进的牵头学科中退后了，这就
是化学界目前存在的困惑。这里有客观和主观两方面的原因。

从客观上讲，首先是化学学科和技术的进步使一部分化学研究方法自动化、计
算机化。各种合成仪和分析用结构测定用的仪器以及各种计算机软件的出现使人误
认为分析与合成化学这两大手段已经不是科学而是技术了。其次，１９世纪末２０世
纪初物质科学的一系列研究成果 （从１９００年发表量子理论起）决定了的物质科学
的大方向和基础理论研究的主流：寻求物质世界的微观和统一解。物理学成为２０
世纪前半叶的带头学科，也使化学研究的理论、观点和方法趋于物理化，期望在量
子化学基础上寻求所有化学过程的统一理论。其后，生物科学从化学获取关于物质
结构和性质关系的概念和研究方法，在分子层次突破后，进入基因为中心的研究领
域和从原来研究生物和生物分子变成创造新生物和新生物分子的科学。因此，２０
世纪后期的生物科学成为带头学科。这时化学的一部分分化成为生物化学，而化学
没能及时在生物科学研究中定位，推动生命体系中的研究而有所突破。还有一个客
观原因是在创造新的肥料、农药、医药、材料方面以及解决工业农业生产和环境中
的问题时，化学研究的原理、机理和方法处于上游，必须经过其他科学技术才能转
化为可资利用的物质和可运作的方法。

从主观原因看，首先是迄今为止化学研究的主流仍以创造新分子新材料为目
标，因而过多地注意建立新合成方法和获得新型结构，而对分子的功能研究重视不
够。另外，过多重视细微的、结构的、本质的微观研究，较少注意快速发展的科学
技术对化学理论、观点和方法提出的大量新问题。使我们的理论研究没能跟上需
要。此外，在我国还有一些原因，如化学工业不够发达，创造有自主知识产权的产
品的意识不够强；在学科交叉融合中，化学先是没有抓住机会，其后又没有能够找
到起主导作用的研究方向和领域；化学作为精细学科，在研究生物、环境、材料等
现实问题时缺少必要的想像力。正是由于化学学科存在的上述现状导致了化学学科
的重要性在表现上的下降。从事化学研究的人员由于生物和数理基础与现代科学技术
发展的要求有一定的差距，使得进入材料学科、生命科学或其他学科往往力不从心。
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１２　化学学科发展与化学分支学科重组的思考

近十年中，国家自然科学基金会化学科学部曾经组织多次专题调研和讨论，

１９９９年组织了专家咨询组和与中国科学院化学部共同组成的 “２０１５”化学学科发
展远景规划软课题组，以香山会议等多种形式征求科学界对化学学科发展、重组的
建议和意见，取得了基本共识；随着科学技术的迅猛发展，化学要从传统的只注重
研究原子和分子的反应和变化规律和按无机化学、有机化学、物理化学、分析化
学、高分子化学来划分二级学科框框中解放出来，向整体化多层次发展。化学可以
由原子层次、分子片层次、分子层次、超分子层次、多分子聚集态层次等不同层次
来划分研究对象。由此形成原子层次的化学、分子片层次的化学、分子层次的化
学、超分子层次的化学、宏观聚集态化学、介观聚集态化学、复杂体系的化学等。
化学界内部应互作调整，更好地交叉、重组，将不同学科的理论、方法、思想和研
究方法融入化学。综合上述分析，化学学科可以从研究内容和方法来划分形成新的
二级学科，如合成化学 （合成方法学、手性合成、模板合成等）、分离化学 （萃取
化学、离子交换、色层分离等）、分析化学 （电分析化学、光和波谱分析化学、化
学计量学、在线原位分析等）、物理化学 （化学热力学、结构化学、催化化学、表
面／界面化学、超临界化学等）、理论化学 （计算化学、量子化学、化学统计学、非
线性化学等）等。根据将现代数学、物理、信息方法融入化学，赋予化学更多的生
命活力和创造力的原则，也可以从学科交叉来重新划分，如与生命科学交叉的化学
生物学，与材料科学交叉的纳米 （材料）化学，与资源和环境科学交叉的绿色化
学，与数学、信息和生命科学交叉的化学信息学等。随之而来对化学科学的定义也
有必要重新考虑。香山会议提出了一个很有参考价值的定义，即化学是主要研究从
原子、分子片、分子、超分子到分子和原子的各种不同尺度和不同复杂程度的聚集
态和组装态的合成和反应、分离和分析、结构和形态、物理性能和生物活性及其规
律和应用的自然科学［４］。

１３　化学与其他学科的交叉前沿和突破口的思考

从目前国际化学发展的趋势和热点来看，化学科学的前沿和热点集中在［５，６］：

①以可持续发展为目标的绿色化学；②化学反应动态学和理论化学；③在研究生物
活性及光电磁物理功能与结构和化学性质的关系的基础上合成功能化合物；④生命
体系中的化学过程；⑤非常规条件下的化学行为；⑥人类健康相关的分析方法和超
快速、超微量、在位、活体分析和检测手段；⑦分子以上层次化学与纳米化学以及
化学反应中的尺度效应等七个方面。

有三个领域的内容值得研究。第一，什么是化学信息学？是否应该使化学信息
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学发展成为一个新的二级学科？第二，最新出现的所谓化学生物学，它与生物化学
有何不同？香山会议曾认为化学生物学应该成为化学发展的一个重要领域，并预期
很可能成为化学科学发展的一个新的增长点。第三，关于化学中的理论问题，值得
注意的有相干控制的化学，化学中的非线性问题和手性 （类手性）对称性问题，分
子自复制中的理论问题，遗产密码如何控制自复制化学过程的问题以及纳米凝聚相
的化学活性问题等。会议认为，理论化学和化学生物学可能是化学发展将要出现的
新突破口，而绿色化学将成为２１世纪人类安全、生态经济和工业的关键。

在对化学反应的理解方面，现代科学技术的发展使我们有可能阐明化学反应的
全过程，包括介于反应物与生成物之间的不稳定结构排列。化学将会利用现代科学
技术手段揭示化学变化的瞬态面貌，阐明决定化学反应速度的各种因素和各种反应
机理。现在化学科学已具有新的研究手段，能够及时地观察最快的化学反应过程，
对反应的位能面进行理论计算，在微观的水平上考察化学变化，追踪分子内和分子
间的能量转移。

２１世纪化学科学的研究层次将会拓宽，分子间在不同层次上的相互作用将会
成为化学家关注的重点之一。虽然分子间的作用力如氢键和范德华力等是化学中的
基本概念，但这些弱作用力的本质，这些弱作用力对分子聚集的影响等问题，还有
待解决。在化学界，已经有了一个基本的共识，注重分子间的弱相互作用研究，将
会开辟一个全新的化学研究空间，给化学科学带来新的发展机遇，同时对材料科学
和生命科学的发展有重要意义。

生命体系中的化学问题研究仍将是科学研究的前沿。值得注意的是，以利用化
学理论、研究方法和手段来探索生物医学问题的化学生物学正在形成。可以预测，
化学生物学将成为未来２０年或更长一些时间内的重要前沿学科方向之一。

近年来，纳米化学和分子纳米技术越来越受到世界各国科技界的关注。纳米化
学的发展使人们对纳米物质本性的认识有了深入了解的可能，这将对发现新的纳米
材料，开发具有特殊性能的纳米材料，如纳米磁性材料、纳米陶瓷材料、纳米催化
剂、纳米信息材料、纳米润滑材料等，以及开辟新的应用途径起到巨大的推动
作用。

自２０世纪９０年代以来，绿色化学得到普遍关注。绿色化学的主体思想是采用
无毒、无害的原料和溶剂，利用新化学反应建立新合成路线和工艺，达到高选择
性、生产环境友好的产品，并且经济合理。绿色化学是与生态环境协调发展的、更
高境界的化学，它要求化学家重新考虑化学问题，从源头上消除任何污染［７］。这
是２１世纪赋予化学家们的一项重要任务。

１４　化学未来新发展的契机

化学界普遍认为，化学正酝酿着重要进展。这是由于：①各相关科学 （主要是
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生物学和材料科学）与化学在大量问题上相遇，化学家开始发现其中的化学基础问
题，而相关学科的科学家也意识到有些根本问题需要化学解决；②可持续发展的战
略向化学科学提出了大量化学基础问题，国民经济的需求和化学学科自身发展的需
求也已经结合成为推动２１世纪化学学科发展的动力；③化学已经在理论和方法上
有了相当的积累成果。但是必须把握下列几点原则，才能使化学科学有更大发展：
微观研究与宏观研究结合；注重多层次、多尺度的研究；研究要由复杂到简单，由
简单到复杂，不断升华；注重静态与动态 （过程）研究的结合；寻找其他领域中必
须化学解决而化学还未能解决的基本问题。

１５　原始创新是化学学科发展的灵魂

基础研究是人类文明进步的动力，是科技与经济发展的源泉和后盾，是新技
术、新发明的先导，也是培养人才的摇篮。基础研究的核心在于创新，而创新就要
允许失败。要努力营造一个有利于激励原始创新的良好环境，推动化学源头的创
新，取得基础研究的突破，加快发展我国的化学基础研究的发展。要在坚持运用竞
争机制、择优支持的同时，营造一个开放的、宽松的环境，以充分尊重和保护科学
家的兴趣和首创精神，使不同学术思想、观点、学派之间能进行平等的竞争，鼓励
科学工作者在学术上树立敢为人先的意识。要提倡对不同学科、不同类型的研究工
作采用不同的评估标准，不搞一刀切。要坚持以质取胜的原则，不简单地以论文数
量的多寡分高低。要允许失败，不能急功近利，克服浮躁情绪，争取重大突破。拥
有原创性研究成果、拥有中国自有知识产权是化学界和整个中国科学界的最重要的
任务。应该扎实地做原始创新性工作，并在开展国家重大需求的研究的同时，予以
自由基础研究一席之地，使创造性的基础成果更多一些。

原始创新是科研的灵魂，但是科学的创新不可能脱离原有研究基础，而且也有
不同模式和水平。既有思想或思路上的突破，也有方法学上的革命。思路上的创新
中或是原有研究思路的延伸和扩展、或与原有方向相反、或为两种思路的衔接和交
叉等不同模式。方法学上的革命曾经树立了许多科学的里程碑。组合化学就是反向
思维加上方法学革命 （摆脱有单一目标的定向合成技术和各个化合物分别筛选的方
法）的结果。

我国一位古人曾做过一首诗中提到四条创新精神，这或许对我们考虑研究工作
的创新有些启发。这位诗人说：“诗有四种高妙。一曰理高妙，二曰意高妙，三曰
想高妙，四曰自然高妙。碍而实通，曰理高妙；出自意外，曰意高妙；写出幽微，
如清潭见底，曰想高妙；非奇非怪，剥落文采，知其妙而不知其所以妙，曰自然高
妙。”如果我们计划中的工作或是本来路线已经是通的，或是结果是可以预期的，
或者计划的研究深度不够 “幽微彻底”，或者预计的结果并不高妙到不易解释，那
么我们的工作是否缺少创新的思路呢？
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