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化学前沿 复杂化学体系多尺度模型
———２０１３年诺贝尔化学奖成果简介

李巧君　杨　丹　周文俊＊

（内江师范学院化工学院　四川内江　６４１１１２）

摘要　简要介绍了２０１３年诺贝尔化学奖获奖工作———复杂化学体系多尺度模型的探究过程、
模型建立、具体应用及发展前景。

关键词　诺贝尔化学奖　多尺度建模　量子力学　计算化学　分子模拟

　　２０１３年１０月９日，瑞典皇家科学院宣布诺贝

尔化学奖授予马丁·卡普拉斯 （Ｍａｒｔｉｎ　Ｋａｒｐｌｕｓ），
迈克尔·莱 维 特 （Ｍｉｃｈａｅｌ　Ｌｅｖｉｔｔ）和 亚 利 耶·瓦

谢尔 （Ａｒｉｅｈ　Ｗａｒｓｈｅｌ），以表彰他们在 “发展复杂

化学体系多尺度模型”方面所做的贡献［１］。这距离

诺贝尔化学 奖 上 一 次 颁 发 给 理 论 化 学 中 的 密 度 泛

函理论和量子化学计算方法已时隔１５年。
化学反应极为迅速，在数百万分之一秒间，电

子已经完成从一个原子核向另一个原子核的迁移。
因此，传统上用实验手段描述出反应过程的每一个

步骤几乎不可能实现。而此次获奖的３位科学家使

计算机成为了化学反应的新 “试管”，他们综合了２
个不同领域方法的精华，设计出了基于经典物理学

与量子物理学两大领域的建模方法，在这两个世界

之间打开了一扇门。现如今化学家在计算机上所进

行的实验不胜枚举，从计算机上获得的理论结果被

现实中的实验证实，之后又产生了新的线索，引导

科学家们去探索原子世界工作的原理。

１　量子化学与经典物理学的结合

过去化学 家 用 塑 料 球 和 塑 料 棒 来 创 建 模 型 分

子，现 如 今，这 些 过 程 都 是 在 计 算 机 中 进 行 的。
瑞典皇家 科 学 院 评 价，多 亏 了 本 次 化 学 奖 的 这 项

研究，科学 家 得 以 用 计 算 机 揭 开 一 直 以 来 神 秘 的

化学世界。这 一 进 展 所 带 来 的 对 详 细 化 学 过 程 的

了解将帮助 进 一 步 了 解 自 然 界 如 绿 叶 是 如 何 进 行

光合作用的，催 化 剂 是 如 何 加 快 化 学 反 应 的，甚

至能够回答为什么吃药能治病。
在２０世纪７０年代，马丁·卡普拉斯、迈克尔

·莱维特和 亚 利 耶·瓦 谢 尔 就 奠 定 了 用 于 了 解 和

预测化学 反 应 历 程 的 计 算 机 程 序 的 基 础。现 在，
反映真实情 况 的 计 算 机 模 型 已 经 成 为 了 化 学 界 大

多数新进展 的 关 键。这 项 研 究 是 突 破 性 的，他 们

设法使牛顿 经 典 物 理 学 与 完 全 不 同 的 量 子 物 理 学

并肩工作。此 前，化 学 家 们 不 得 不 选 择 其 中 一 个

方向进行。经 典 物 理 学 的 优 势 是 计 算 简 单，可 用

于大分子 模 型；它 的 弱 点 是 没 有 方 法 模 拟 化 学 反

应的过程。为此，化学家 不 得 不 使 用 量 子 物 理 学，
但却 需 要 巨 大 的 计 算 能 力 而 只 可 以 在 小 分 子 上

应用。
这３位科学家结合经典和量子物理学［２］，设计

出这种多 尺 度 模 型，可 以 模 拟 一 个 化 学 过 程 中 各

种可能的反 应 路 径。例 如，要 模 拟 药 物 在 体 内 如

何与靶蛋 白 进 行 耦 合，计 算 机 会 对 靶 蛋 白 中 能 与

指定药 物 相 互 作 用 的 原 子 进 行 量 子 理 论 的 计 算。
今天，计算机对化学家是像试管一样重要的工具。
模拟的过 程 是 如 此 真 实，以 至 于 能 够 预 测 传 统 实

验的结果。

２　多尺度模型的建立

多尺度模型［３］建立的第一步是在２０世纪７０年

代。瓦 谢 尔 从 理 论 上 提 出，可 以 用 计 算 机 模 拟、
以量子力学和分子力学结合的方式描述化学过程。
马丁·卡普 拉 斯 更 是 一 直 致 力 于 量 子 物 理 方 法 的

研究工作，他 带 领 的 研 究 组 开 发 的 计 算 机 程 序 可

以利用量 子 物 理 原 理 来 模 拟 化 学 反 应 过 程。他 还

提出了 “卡普拉斯方程”，该方程的原理后来被应

用到了核 磁 共 振 技 术 之 中，这 是 一 项 化 学 家 们 所

熟知的、基 于 分 子的量子特性而发展起来的方法。
其实建立多尺度模型的思路并不难：反应系统核心

用量子物理学进行计算，而在远离反应核心的周边

区域，则用经典物理学进行近似计算；在更外面的

几层，原子和分子甚至混合在一起，干脆连原子都

不模拟，当成均一电介质即可 （如图１所示）［１，４］。
这样的理 论 说 起 来 简 单，但 做 起 来 很 难。在

１９７２年，他们花了大量的精力与实践模拟出了１，
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图１　多尺度模型示意图

６－二苯基－１，３，５－己三烯分子模型 （图２）［１，５］。在当

时的条件下，已经是前所未有的突破了。

图２　镜面对称分子１，６－二苯基－１，３，５－己三烯

这次工作 表 明 用 经 典 和 量 子 构 造 相 结 合 的 方

法来描述 复 杂 的 化 学 系 统 是 可 能 的。借 助 软 件 帮

助，你可以 模 拟 一 个 化 学 过 程 中 各 种 可 能 的 反 应

路径。这样 做 将 让 你 得 以 了 解 在 反 应 不 同 阶 段 不

同粒子所 起 的 作 用。现 在 化 学 家 们 在 试 管 和 计 算

机前所花 费 的 时 间 已 经 几 乎 相 同。英 国 皇 家 学 会

副主席马丁·波利亚科夫认为：“他们新颖的方法

使我们知道了大分子如何反应。”这个奖项是对理

论化学一 个 主 要 进 步 的 认 可，强 调 了 理 论 与 计 算

化学在科学领域越来越大的作用。
与此同时，迈 克 尔·莱 维 特 和 亚 利 耶·瓦 谢

尔将这种多 尺 度 模 型 应 用 到 了 牛 胰 腺 胰 蛋 白 酶 抑

制剂 （ＢＰＴＩ）的研 究 之 中［６］，使 得 这 套 理 论 能 够

在更大的系统中得以应用。如图３所示，多肽链的

详细结 构 （左 上）通 过 简 化 分 配 每 个 氨 基 酸 残 基

的相互作用 （中），由此而得到简化的珍珠状结构

（右下）用于模拟。

图３　牛胰腺胰蛋白酶抑制剂简化示意图

在这项 工 作 中，对 一 些 复 杂 的 原 子 团 做 了 简

化，将蛋白 质 的 复 杂 开 链 结 构 简 化 为 简 单 的 折 叠

结构。显然，这种方法进 一 步 加 快 了 系 统 的 建 模。
如今，分子的 大 小 已 经 完 全 不 是 问 题，酶 的 整 个

反应过程都可以实现模拟。

３　今日的多尺度建模

今年的诺 贝 尔 奖 工 作 已 经 进 一 步 发 展 了 理 论

和应用研 究 并 使 模 型 更 加 精 准。对 此 作 出 重 要 贡

献的不仅 仅 是 今 年 的 获 奖 者，还 包 括 很 多 其 他 的

化学家。该 方 法 不 仅 用 于 研 究 复 杂 的 有 机 化 学 和

生物化学，同 时 也 为 多 相 催 化 和 液 体 中 分 子 光 谱

的理论计算 提 供 了 研 究 方 法。最 重 要 的 是，它 开

辟了理论 和 实 验 之 间 卓 有 成 效 的 合 作，解 决 了 许

多难以解决的问题。
当前科 学 家 们 可 以 通 过 计 算 机 进 行 试 验，这

有利于我 们 更 深 入 地 了 解 整 个 化 学 过 程。卡 普 拉

斯、莱维特 和 瓦 谢 尔 所 发 明 的 多 尺 度 模 型 的 意 义

在于其具 有 普 遍 性，可 用 来 研 究 各 种 各 样 的 化 学

过程，从生命 分 子 到 工 业 化 学 过 程 等。科 学 家 们

还能够以此 优 化 太 阳 能 电 池、机 动 车 燃 料，甚 至

药品等。３位获奖者的研究对化学学科的推进、化

学与生 物 学 科 交 叉 发 展 都 发 挥 了 相 当 大 的 作 用，
具有里程碑式的意义。

４　结语

这种多 尺 度 模 型，将 传 统 的 化 学 实 验 搬 到 了

网络世界。这 一 完 美 结 合 现 实 与 理 论 的 化 学 系 统

模型，为更 全 面 了 解 并 预 测 化 学 反 应 进 程 奠 定 了

基础。
多尺度 建 模 的 研 究 还 不 仅 如 此，莱 维 特 曾 谈

到其梦想：在 分 子 层 面 上 模 拟 鲜 活 有 机 体，这 是

一个颇具 吸 引 力 的 想 法。今 年 的 诺 贝 尔 化 学 奖 得

主所开发 的 计 算 机 模 型 已 经 足 够 强 大，他 们 开 创

的领 域 已 经 延 伸 到 了 化 学、材 料、生 物 等 领 域，
但究竟能在 多 大 程 度 上 丰 富 我 们 的 知 识 还 需 时 间

来决定。
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