
包括高分子和生物大分子的操纵实验结果反映出了分子在拉伸过程中的变形特征
[4 ]
,对于

了解高分子的基本性质有重要价值。

对于大分子的研究活动的一个重要方面是对处于凝聚或结晶状态的大分子进行结构和

性质分析 ,这方面的研究涉及精细结构的表征以及构象变化 ,后者则可借助于荧光方法及近

场光学方法 ,获得关于单分子的光谱学信息 ,并成为研究大分子构象的有效途径之一。 如已

经发表的单分子荧光光谱和喇曼光谱等结果 [ 5] ,这方面的研究活动与 SPM相结合为深入认

识生物大分子的结构和性质提供了有利条件。

利用 SPM方法围绕单个和少数分子进行的原位和实时检测研究虽然时间并不长 ,但

已经在一些方面产生了重要影响。除了对用其它实验技术得知的研究成果给予直接证实之

外 ,还提供了更为详细的信息。 这方面的努力不仅对有关学科领域提出更多更高的挑战 ,还

将极大地促进扫描显微技术的发展。
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′98诺贝尔化学奖简介

张红星

(吉林大学理化所　长春 130023)

徐　昕
(厦门大学化学系　厦门 361005)

1998年 10月 13日 ,瑞典皇家科学院宣布:将 1998年度诺贝尔化学奖授予两位成就卓

著的量子化学家—— 美国加利福尼亚大学的沃尔特· 库恩 ( Wal ter Kohn, 1923年出生 )

和美国西北大学的约翰· 波普尔 ( Joh n A. Pople, 1925年出生 ) ,以奖励沃尔特· 库恩的

密度泛函理论和约翰· 波普尔的量子化学计算方法对化学的巨大贡献。 在瑞典皇家科学院

发布的公告中 ,量子化学被提到前所未有的重要地位—— 量子化学理论和计算的丰硕成果

被认为正在引起整个化学的革命。量子化学家几十年的辛勤耕耘得到了充分的肯定。 这标

志着古老的化学已发展成为理论和实验紧密结合的科学。

化学来源于生产实践。百余年来 ,一些重要的化学原理和规律 ,如门捷列夫元素周期律 ,
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都是根据实验总结归纳出来的。元素周期律的本质在 1925年量子理论出现后才真正得以揭

示。从 1927年 Heitler-London用量子力学处理氢分子起 ,化学的一个新分支——量子化学

悄然兴起。量子化学的每一次重大突破 ,都深刻地影响并推动了整个化学学科的发展。从 50

年代到 80年代 ,由于提出了新的化学概念和化学思想 ,量子化学曾 4次荣登诺贝尔奖领奖

台。这些新概念和新思想不断加深了人们对化学现象微观本质的认识。 本年度量子化学第

5次赢得诺贝尔化学奖 ,是因为 60年代初所建立的新理论和积蓄了 30几年的计算方法学

在今天使化学发生了革命性变化 ,使人们从理论计算可以预测分子的结构和性质 ,为最终实

现分子设计的梦想开辟了道路。

长期以来 ,化学家一直探索一种理论方法以理解分子中原子间的成键行为 ,企盼通过这

种理论方法成功地计算分子的性质 ,阐明分子结构和性质之间的关系。本世纪初量子力学的

诞生提供了打开这扇方法之门的钥匙 ,但将量子力学应用于复杂的化学问题却仍显得遥遥

无期。 量子力学奠基人之一狄拉克曾清楚地阐明这一棘手的问题: “我们已经找到了从数学

上处理大部分物理问题和全部化学问题所需要的基本定律 ,但从这些基本定律所推导出的

数学方程是如此复杂 ,以至于它们无法求解。” 沃尔特·库恩和约翰· 波普尔正是发展了量

子化学理论和计算方法 ,解决了如此重大的科学问题而荣获 1998年诺贝尔化学奖。

狄拉克的观点在 1929年是无可非议的 ,因为人脑的运算确实无法解决预期的庞大的计

算。进入 60年代 ,计算机的发展使整个科学的格局悄然地发生了变化。 当人们应用计算机

求解那些复杂的数学方程时 ,量子化学家看到了曙光 ,几代人的企盼有了希望。 30几年来 ,

量子化学家对狄拉克的悲观观点严肃地提出了挑战 ,进行了不懈努力和尝试。今天 ,当我们

步入 90年代末 ,所看到的是量子化学理论和计算的丰硕成果正在引起整个化学的革命。沃

尔特·库恩和约翰·波普尔是这 30多年发展过程中的杰出代表。沃尔特·库恩的密度泛函

理论构成了简化以数学处理原子间成键问题的理论基础 , 是目前许多计算得以实现的先决

条件。 约翰· 波普尔系统完整地建立了的量子化学方法学 ,被应用于化学的各个分支。

随着计算机科学的飞速发展 ,量子化学计算已成为与实验技术相得益彰、相辅相成的重

要手段。几十年来 ,量子化学计算方法不断地发展与完善 ,今天已可以对物质的结构和性质

进行细致的分析。传统的分子性质计算基于每个单电子运动的描写 ,使得计算本身在数学上

非常复杂。沃尔特·库恩指出 ,知道分布在空间任意一点上的平均电子数已经足够了 ,没有

必要考虑每一个单电子的运动行为。 这一思想带来了一种十分简便的计算方法——密度泛

函理论。方法上的简化使大分子系统的研究成为可能 ,酶反应机制的理论计算就是其中典型

的实例 ,而这种理论计算的成功凝聚着无数理论工作者 30余年的心血。如今 ,密度泛函方法

已经成为量子化学中应用最广泛的计算方法。

基于薛定谔等人所建立的量子力学基本方法 ,约翰· 波普尔发展了多种量子化学计算

方法。波普尔的方法使得在理论上研究分子的性质以及它们在化学反应中的行为成为可能。
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简单地说 ,应用波普尔的方法 (程序 ) ,人们把一个分子或一个化学反应的特征输入计算机

中 ,所得到的输出结果就是该分子的性质或该化学反应可能如何发生的具体描述 ,这些计算

结果通常被用于形象地注释或预测实验结果。通过设计 GAUSSIAN程序 ,波普尔使他的计

算方法和技术容易地被研究者所采用。 该程序的第一版本 GAUSSIAN70于 1970年完成。

此后 ,他和合作者相继推出了从 GAUSSIAN76到 GAU SSIAN 98八个版本的逐步完善的

程序库系列。 GAUSSIAN程序库已成为当今全世界在大学、研究所及商业公司中工作的成

千上万化学工作者的重要研究工具。

时至今日 , 量子化学已应用于化学的所有分支和分子物理学。它在提供分子的性质和

分子间相互作用的定量信息的同时 ,也致力于深入了解那些不可能完全从实验上观测的化

学过程。概括起来 ,量子化学已在或将在以下方面的研究中作出举世瞩目的成绩:分子的稳

定结构和激发态结构 ;分子的电学、磁学和光学性质 ;分子谱学 (从 NMR到 X射线衍射 ) ;

化学和生物化学中的反应机制 ;给定位能后的分子间相互作用 (用于研究大分子 ,溶剂效

应 ,晶体堆积和催化作用 )等。毫无疑问 ,量子化学所取得的巨大成就得益于两位获奖者所创

建的不朽的理论和方法学。 正是由于以沃尔特·库恩和约翰·波普尔为代表的量子化学家

的辛勤劳动 ,我们才能看到今天理论化学和实验化学携手探索化学奥秘的局面。

从 50年代起 ,我国的老一代理论化学家就十分重视中国的量子化学发展。唐敖庆先生

是其中的典范。唐敖庆先生把自己毕生最主要的精力贡献在量子化学研究和培养中国的量

子化学专业人才上。他主要倡导并亲自领导举办了数届量子化学讲习班和研讨班 ,极大地推

动了中国量子化学的发展 ,为国家培养了一批又一批的量子化学英才。我国优秀的量子化学

家在量子化学基础理论、微观反应动力学和量子化学应用等方面取得了骄人的成绩 ,并在

“七五”、“八五”和“九五”连续三次承担国家自然科学基金重大项目。现在 ,我国完整的量子

化学研究梯队已经形成。几代量子化学工作者正在继续攀登理论化学新的高峰 ,携手迈向

21世纪。
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