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内容概要

《物理化学学科前沿与展望》由国家自然科学基金委员会化学科学部组织编写，80余位我国物理化学
研究领域的专家学者分别阐述了有关研究方向目前的研究现状、挑战性科学问题及未来发展趋势，在
此基础上，提出我国物理化学未来应重视的发展方向与领域。
全书共分十二篇，首先向读者介绍了我国物理化学"十二五"期间的发展整体规划，而后分别就物理化
学中的实验方法和手段、理论化学方法及其应用、结构化学、催化化学、分子反应动力学、胶体及表/
界面化学、电化学与分子电子器件、光物理与光化学、化学热力学、生物物理化学和能源、材料、环
境等相关领域中的物理化学研究内容进行了介绍。

《物理化学学科前沿与展望》可供从事物理化学及相关学科的科研工作者参考，也可作为高等院校化
学、化工专业及相关专业的教师和研究生的参考用书。
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书籍目录

《中国化学科学丛书》序
前言
第一篇 发展展望
　“十二五”物理化学发展展望
第二篇 物理化学中的实验方法和手段
　固体核磁共振发展中的挑战性科学问题与机遇
　金属相关蛋白质的结构研究
　催化材料合成机理的紫外及深紫外拉曼光谱研究
　针尖增强拉曼光谱技术的研究现状以及机遇和挑战
　手性分子的手性振动光谱研究
　纳米尺度表/界面化学发展中的挑战性科学问题与机遇
　单壁碳纳米管的控制生长——现状与挑战
第三篇 理论化学方法及其应用
　理论计算化学研究进展及挑战
　量子化学中的挑战性科学问题与机遇
　加强密度泛函理论的研究与应用
　价键理论方法研究的进展与展望
　电子转移动力学和速率理论方法的发展和应用
　构建新一代极化分子力场——开展化学、生物、界面体系的新模拟
　粗粒化模拟方法在复杂体系中的发展动态与趋势
　生物理论化学中的挑战性科学问题及机遇——生物体内质能输运及信息传递机制
　开发与模拟
　演生现象的思考
　多相复杂催化反应的理论催化模拟与预测
　介观体系的理论模拟
　分子器件的理论研究
　马尔可夫态模型及其在分子动力学和系统生物学中的应用
　介观化学体系统计力学规律与方法的研究
　计算化学软件——撬开化学与生命奥秘宝库之门的利器
第四篇 结构化学
　对结构化学发展中的挑战性科学问题与机遇的一点思考
　金属配位功能分子中的开关效应
　多孔配位聚合物在催化中的应用——研究现状和未来发展
　结构化学在材料科学研究中的作用及其中的三个重要方向
第五篇 催化化学
　绿色新路线合成沸石和介孔沸石催化材料
　烃类选择氧化催化领域分子筛材料面临的挑战与机遇
　非油基资源催化转化过程中的几个挑战性科学问题
　低碳化学的挑战与机遇——羰基合成化学
　若干非沸石类酸性催化剂的研究
　太阳能光解水的挑战和思考
　离子液体中的物理化学——挑战性科学问题与机遇
　等离子体与催化
第六篇 分子反应动力学
　分子反应动力学研究的挑战与机遇
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　分子反应动力学理论及其软件的发展
　锥形交叉和高维量子动力学
　燃烧过程中的物理化学问题
第七篇 胶体与表/界面化
　关于胶体与界面化学发展的几点思考
　表面活性剂溶液研究的技术介绍
　分子有序组合体研究的挑战与机遇
　胶体模板法合成形貌可控的无机微纳结构
　功能表面材料构建中的单分子层化学及其面临的主要挑战
　有机一无机杂化超分子反胶束——新的组装体系与新问题
　生物标记用水溶性纳米粒子的研究进展
　分子的表面组装与反应研究
　分子尺度下光催化分解水微观机理研究
第八篇 电化学与分子电子器件
　开放结构、高表面能金属纳米晶体催化剂
　重要化学电源体系及其相关基础研究的剖析与展望
　锂离子电池技术的前沿与发展趋势的思考
　燃料电池研究中的关键物理化学问题
　高能二次电池关键物理化学问题
　光电化学的机遇——纳晶染料敏化太阳能电池
　固/液界面的形成、结构和性质
　分子电子器件研究中的挑战性科学问题和机遇
　“分子材料与器件”研究中的挑战性科学问题与机遇
第九篇 光物理与光化学
　光物理及光化学研究中的挑战性问题
　发展稀土配合物基发光探针涉及的若干科学问题
　超快时间分辨复杂分子动态结构的若干新趋势
　光催化过程的超快光谱研究
第十篇 化学热力学
　能源材料热化学研究的挑战性科学问题与机遇
　化学热力学在绿色化学中的地位和作用
　超额光谱——研究分子间相互作用的新思路
第十一篇 生物物理化学
　生化反应途径的人工调控
　共轭聚合物材料在疾病相关生命体系研究中的挑战与机遇
　DNA纳米结构组装在研究多弱相互作用协同中的应用
　核酸的手性识别
　纳米粒子在高通量生物分子筛选中的应用探讨
　活性仿生体系——马达蛋白的分子组装与物理化学机理研究
第十二篇 能源、材料、环境等相关领域中的物理化学
　生物质热解油品位提升及平台化合物高效转化利用过程的催化问题
　能源发展中的机遇与挑战
　新颖热电材料的设计合成、结构与热电性能关系研究
　环境催化研究中的挑战性科学问题和机遇
　二次有机气溶胶(SOA)研究进展与展望葛茂发
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章节摘录

版权页：插图：一、物理化学学科的总体发展趋势（一）物理化学学科的战略地位物理化学是化学科
学中的一个重要学科，它借助物理学、数学等基础科学的理论及其提供的实验手段，研究化学科学中
的原理和研究方法，研究化学体系行为最一般的宏观、微观规律和理论，是化学的理论基础。
1.物理化学是化学科学的理论基础及重要组成学科物理化学承担着建立化学科学基础理论的重要任务
。
正是物理化学学科的形成，才使化学从经验科学的境地摆脱出来，使整个化学科学的面貌为之一新。
据统计，1901～2008年获诺贝尔化学奖的100多位化学家中，其中60%以上是物理化学家或从事的是物
理化学领域的研究工作。
由此可以看出，近100年来化学科学中最热门的课题及最引人注目的成就，60%以上集中在物理化学领
域。
另外，据统计，化学物质的种类正呈指数倍增加，其中大部分是近20年发现和合成的，是化学工作者
按一定性能要求控制其合成过程制备出来的，在所利用的化学反应中，约80%都与催化这一典型的物
理化学过程密切关联；随着学科间进一步的相互渗透、交叉，物理化学的实验方法和理论、原理将会
为更多的其他学科工作者熟练应用，学科间相互协力研究也会越来越普遍，而物理化学在化学中的重
要性定将更为突出。
2.物理化学极大地扩充了化学研究的领地随着自然科学各基础科学的深入发展，各学科间的相互渗透
、相互融合，一些边缘性学科不断出现。
在物理化学领域，历史上先后形成了热化学、溶液化学、电化学、光化学和光电化学、胶体及界面化
学、催化、结构化学及量子化学等。
近二三十年来又发展出界面（或表面）结构化学、分子反应动力学、激光化学、单分子化学和分子催
化等。
它们中的相当一部分构成了具有特殊性质与行为的化学体系，有些已经远远超出常规意义上的化学概
念。
这些分支学科的形成和发展，包含了多个学科研究人员的辛勤劳动，更得力于物理化学的推动和发展
。
随着物理化学的发展，化学的研究对象从一般键合分子扩展到准键合分子及非化学计量化合物；从稳
态、基态扩展到瞬态、激发态；从对气、液、固3种聚集态的研究扩展到各种分散态（溶液态、胶态
），还有单分子膜中的各种状态；从对化学过程的温度、压力等外部条件的控制，发展到对分子、原
子、电子以及量子态的调控，以及对一些极端条件（超高温、超高压、超低温、无重力）的化学过程
的研究。
上述物理化学领域各分支学科的建立和发展及化学研究向纵深的发展，无疑极大地丰富了化学科学的
内容。
物理化学不断地在开辟化学的用武之地，并越来越起着先锋的作用。
3.物理化学促进相关学科的发展历史表明，物理化学的形成与发展得益于物理、数学两大基础科学的
基本理论和技术，同时反过来又促进它们的发展，丰富了它们的内涵。
特别是对于物理学，热力学、物质的结构学说、量子力学无不是最好的例证。
此外，历史上也不乏物理化学家和物理学家在对方领域取得成果和作出贡献的先例，即存在一批“两
栖”科学工作者，当今科学的发展更是如此。
从总体上看，科学的发展，今天表现出迅速分化的景象，又呈现出综合的趋势。
物理化学的发展与开拓离不开其他基础科学的发展；其他学科的发展，也需要物理化学的配合与支持
。
各种谱学仪器使用最多的研究领域之一是物理化学；对远离平衡态的耗散结构理论、前线轨道理论及
分子轨道对称守恒原理、以交叉分子束进行的分子反应动力学等研究颁发的是诺贝尔化学奖；原子簇
、分子簇、光物理与光化学、激光化学、表面科学、新材料的研究等既是物理学家，更是物理化学家
感兴趣的课题；生命科学是研究自然界最高级形态的科学，作为其前沿学科的分子生物学，更需要物
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理化学首先弄清较其更为基本的化学过程的“底细”；应用非对称催化剂，可以有效地控制产物的手
性，从而使药物更具疗效；光化学为合成药物用的具有特异结构的功能大分子开辟了一条道路，能克
服传统方法难以解决的困难；结构分析已成为了解药物机理的有力手段。
这些领域的工作全都离不开物理化学在分子水平上进行的结构化学、量子化学、催化、胶体化学等多
种研究。
其他如能源科学、新材料、生命科学以及大气环境等的研究更是离不开物理化学。
总之，物理化学作为自然科学的一个方面，是不可缺少，也是不可忽视的重要领域。
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