
晶体是最重要的物质凝聚方式之一!晶体学是研究晶体的形
成"组成"结构与性能之间的内在联系及晶体生成的原理与应用"
实验方法和技术的一门科学# 研究内容包括各种晶体的性能表
征"生长机理"结构测定等#研究方向集中在生物医学"药物研发"
材料科学"纳米技术"应用化学"固体物理等相关领域的应用方
面#研究热点为 ! 射线晶体学"电子及中子晶体学 "新型中子及
同步辐射光源"各类新型高效探测器等!

"$ 生物大分子晶体学! 生命现象的主要物质基础是蛋白质"
核酸"糖类"脂质为主体的生物大分子#每一个重要生物大分子及
其复合物精确三维结构的阐明几乎都会揭示一项基本的结构#
功能相关机理!生物大分子晶体学主要应用晶体学方法"技术研究
生命物质的精确三维结构及其与生物功能的关系# 研究方法包括
!射线晶体学"电子晶体学"冷冻电子显微术"多维核磁共振等#而
随 $%&"’%& 等相对简易"低成本的结构解析方法的成熟#使生
物大分子晶体学在一个结构#功能关系高度统一的层次上推动一
些重要生物学问题及人类健康"疾病和医药研发深入发展!
生物大分子晶体学的研究热点为生物膜蛋白"生物大分子复

合物及组装体"结构基因组学! 研究前沿及发展趋势为%! 膜蛋
白的结构生物学%将在研究有重大科学价值及与重要疾病直接相
关的一系列膜蛋白的结构与工作机理的同时#深入研究膜蛋白重
组表达"纯化及结晶的规律! 重要期待是%优化"发明新的真核生
物膜蛋白表达体系#实现重组膜蛋白的大量表达&重组膜蛋白复
合体#解析复合体的结构&综合运用各种生物物理及生物化学手
段研究膜蛋白的构象变化#深入理解其工作机理&通过电镜或电
子晶体学研究膜蛋白在磷脂层或生物膜中的结构信息& " 生物
大分子复合物及组装体的结构研究%核糖体"()%聚合酶#等能
从天然物质提取的适合晶体学研究的大复合物只会越来越少#生
物大分子复合物样品常规化制备的唯一出路是复合物的重组#掌
握样品制备技术成为重要任务&而从方法上看#电镜单颗粒结构
分析和复合物中的单个和亚复合物的晶体结构对于整体结构的

成功解析将起重要作用&$ 结构基因组学%应重点关注以蛋白质
家族为代表的新的蛋白质结构解析" 膜蛋白三维结构的研究"与
人类重大疾病相关的蛋白质结构研究&% 整合结构生物学%利用
整合结构生物学途径研究生物大分子组装体" 破解重要生命现
象*重大疾病相关的复杂’生物大分子机器(的结构&& 结构细胞
生物学%利用单分子成像技术"冷冻电子层析方法"高分辨率电镜
单颗粒结构分析技术等#精确了解细胞内参与生命活动的生物大
分子的定位"分布及相互作用#将分子水平的结构和功能与细胞
水平的生命活动联系起来#更精确地了解’细胞社会(!

+$ 功能分子晶体研究! 现代晶体结构测定能够精确"快速测
定小分子化合物的晶体结构#但尚不能完全根据物理和化学原理
精确预测晶态化合物的结构与性能#目前重在通过晶体材料的组
成与结构的调控#实现某些晶态材料的合理合成与组装#并对其
物理化学性质进行调控# 从而实现特定晶体物质的 ’工程化(设
计! 晶体工程是研究小分子结晶"结构预测"晶体设计"结构与性
能调控的科学#其研究对象主要为有机分子"金属配合物"金属有
机化合物等!
功能分子晶体研究的前沿及趋势为% ! 多孔配位聚合物晶

体工程%多孔配位聚合物在保持骨架结构稳定的前提下#去除占
据内部空间的客体#将获得持久的空洞#从而成为一类新兴的有
机,无机杂化的多孔材料! 磁性微孔配位聚合物"光电功能微孔
配位聚合物"柔性与’智能(微孔配位聚合物等新颖配合物的组装
方法"结构调控成为研究的主要目标和任务&" 非线性光学材料
晶体工程%非线性光学晶体材料已成为激光变频"电光调制"光折
变晶体记忆和存储等技术必不可少的晶体材料!目前的研究主要
集中在无机非线性光学材料晶体"金属配位聚合物非线性光学晶
体等方面&$ 簇合物晶体工程%较之单核化合物#多核金属簇合
物拥有奇特的光"电"磁"催化性质#成为当今化学研究中最活跃
的热点! 目前的研究主要集中在主族金属簇合物"过渡金属簇合
物"稀土金属簇合物"稀土#过渡金属簇合物等方面&% 磁性分子
晶体%磁性配合物分子晶体重在应用配位化学"晶体工程"分子磁
性的理论和方法#选择和设计合适的磁性金属离子#提供有效的
磁耦合相互作用的短桥连配体"调变结构的共配体"模板离子等构
筑单元# 对磁性分子晶体的结构及其中磁性金属离子之间相互作
用的类型)铁磁"反铁磁$和维度)-维"一维"二维"三维$进行设计
和调控#从而达到对材料磁性质的有效设计和控制&& 金属有机
晶体化学%金属有机化合物具有催化高效性"高选择性#在绿色化
学的发展趋势中将扮演重要角色&而金属有机抗癌药物"金属有机
光电功能材料"液晶材料"磁性材料等研究方兴未艾&’ 有机晶体
工程%重在研究利用氢键"卤键"堆积作用"静电作用等非共价键作
用力设计构筑’功能(有机固体结构#以探索新的有机固体材料#发
现分子间作用的规律及协同机制# 研究固态超分子结构组装的空
间"形状"互补性及几何因素#研究控制有机分子固态自组装的非
共价键作用力的方向性及协同与加合作用的规律等!

.$ 非线性光学晶体材料研究! 从光电场对晶体折射率影响
及其变化出发#可将光频率转化效应"电光效应"光折变效应划为
非线性光学效应范围# 故非线性光学晶体包括频率转换晶体"电
光晶体"拉曼位移晶体"光折变晶体等#其中应用最为广泛的是激
光频率转换晶体!目前非线性光学晶体的发展已逐步脱离按照现
有模式"从现有材料出发进行测试"研究和应用的模式#而迈向通
过’逆过程(的方式探索"发现"应用新的非线性光学晶体的道路#
即在已知的结构与性能关系的基础上#根据国民经济和社会发展
中的重大需求对材料所提出的性能要求来设计材料的类型"结
构#制备"研究"应用由’功能导向(所获得的新材料!
非线性光学晶体研制的趋势是%获得具有更高非线性光学系

数#更容易获得大块晶体的紫外"深紫外非线性光学晶体#特别是
四倍频"六倍频深紫外晶体&发展长波段的非线性光学晶体#包括
中远红外直至太赫兹波段可用的非线性光学晶体&作为广义非线
性光学晶体的电光晶体"拉曼位移晶体的探索受到广泛关注! 重
点研究方向为%探索红外非线性光学晶体"太赫兹波段的非线性
光学晶体等新的非线性光学晶体"模型和理论&发展非线性光学
晶体的基团理论及其应用范围&研究晶体对称性和非线性光学性
质"电光性质之间的关系#特别重视低对称性晶体的特点"规律及
低对称晶体材料的探索和应用&研究激光和非线性光学晶体相互
作用的模型"效应"理论&重视电光晶体"拉曼位移晶体等的研究
及实用化&研究中红外非线性光学晶体"新波段非线性光学晶体"
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高抗光伤阈值和特殊应用需要的非线性光学晶体!
!" 激光晶体材料研究! 激光晶体是一种重要的激光工作物

质#包括在产生激光的激励过程中起不同作用的激活离子 $激光
基质两种组成部分#激活离子提供受激辐射的震荡能级 #激光基
质指晶体基质本身# 它为激活离子提供一个适当的晶体场环境#
以使激化离子产生辐射! 优良的激光晶体应具有良好的荧光和激
光性能$优良的光学均匀性和热稳定性$良好的机械性质和化学稳
定性$易于生长一定尺寸可供应用的单晶体#而这是激活离子和基
质晶体两者的基本性质及其组合很好匹配的结果! 目前激光晶体
材料研究主要集中在高平均功率密度激光晶体$微片%盘片"激光
器及激光晶体$超快增益和放大激光晶体$新波长晶体等方面!
激光晶体材料研究亟待解决的问题有&激光晶体生长科学和

技术的基础问题’晶体中激活离子的发光特性$能力传递及其晶
格相互作用的机理问题’在高功率密度 "# 泵浦下激光晶体的热
效应问题’激光晶体激光损伤的微观机理’高功率密度激光下晶
体的新物理效应及其对激光晶体性能的影响等!未来研究中应重
视以下方面&在重视激光陶瓷和激光光纤的同时#重视高平均功
率激光晶体的研究#特别是满足高功率热容激光器应用的激光晶
体材料的研究’加强关于激光晶体基础模型和理论的研究#包括
探索新的激光晶体的模型和理论$激光与晶体材料相互作用的模
型和理论$激光与其他功能效应复合的模型和理论研究 ’重视中
红外激光晶体$新波段激光晶体$超快激光晶体研究’发挥中国在
一些小尺寸$新兴激光晶体研制方面的特色和优势#如中小功率
全固态激光器用激光晶体$微片%盘片"激光器用自激活激光晶
体$自倍频激光晶体$自拉曼激光晶体$自调 %激光晶体等复合功
能激光晶体的研制!

&" 多%粉"晶衍射研究! 多%粉"晶衍射分析是利用晶体材料
对 ’ 射线$中子束$电子束的衍射原理#对复杂组分的样品进行高
精度无损测试的方法#通过它可获得固体中的物质组成 $物相含
量$结晶态$应力$晶粒大小及分布$晶粒取向$原子结构等信息!
多%粉"晶衍射研究的前沿及趋势为&! ’ 射线光源和设备研

制&主要集中在普通 ’ 射线衍射$同步辐射光源和散裂中子源等
方面! 对普通 ’ 射线衍射仪#目前在测试速度$弱衍射信息获取$
衍射角测量准确度$ 各种测试功能附件的研制及其快速准确互
换$衍射数据处理软件的推出等方面取得了一定发展#为在不降
低衍射线分辨率的前提下快速完成衍射数据的收集和录谱#提高
光源功率$提高 ’ 射线利用率$提高检测器工作效率成为主要目
标’对同步辐射光源和散裂中子源#第三代同步辐射光源根据其
光子能量覆盖区和电子储存环中电子束能量的不同#可分为高能
光源$中能光源$低能光源#而发展高通量的散列中子源是当前研
究中子源的主流方向’" 矿物研究中的应用&利用粉晶 ’ 射线衍
射可进行矿物的定性$定量相分析$ 内标标定后的非晶体相定量
分析$矿物晶体结构分析$矿物晶胞参数修正等#受 ’ 射线光源亮
度和出射 ’射线束大小的制约# 常规 ’ 射线粉晶衍射仪对微小
样品$微量样品$不能破坏的样品力不从心#需使用高亮度$小束
斑$原位测量的衍射仪#发展转靶技术$微光源技术$基于同步辐
射光源的技术成为趋势’# 薄膜 ’ 射线衍射研究&’ 射线衍射和
散射等技术可以无损检测薄膜的结构及变化$ 界面与表面状态$
界面成分扩散$应力状态$厚度等#随同步辐射技术出现的高亮
度$宽频谱$高偏振性$高时间分辨率的 ’ 射线源#使薄膜材料结
构表征跃上一个新台阶 (而充分发展 ’ 射线衍射技术#精确反映
薄膜$超薄膜及超硬多层膜$磁性多层膜$软物质薄膜材料的结
构$性质及性能完整性成为重要目标’$ 粉晶衍射测定应力织构
研究&主要集中在利用原位衍射技术测量材料微观应力 $利用高

能 ’射线和中子衍射方法测定材料织构等方面’ % 药物应用方
面的研究&在西药研究中#利用粉末 ’ 射线衍射分析可鉴别单一
化合物$确定单一化合物的晶型$确定原料药纯度$测定多晶型原
料药的晶型含量$测定原料药的稳定性和影响因素$控制药物制
剂的质量’中药研究中#利用粉末 ’ 射线衍射分析可实现对中药
材的鉴定 $分类$成分分析 $含量测定及中成药的质量控制等 ’
& 相图测定&主要是利用粉晶 ’ 光衍射辨认结晶相$标定固态多
相的边界’’ 多晶数据结构解析&粉末法从头解晶体结构有 ) 个
瓶颈&指标化确定空间群$结构解析#主要研究集中在指标化合空
间群$ 发展倒空间法$全局优化算法等算法$ 复杂结构解析等方
面’( 微结构方面的应用&晶体材料的晶粒尺寸$晶粒形状$晶粒
均匀性等晶粒性质对很多材料的性能有决定性影响#为分析晶体
的真实结构#利用衍射线的展宽$方差$傅里叶因子$成分起伏$关
联区域尺寸$类晶体$强缺陷区的应力$双片层结构等信息已开发
出很多粉末衍射的方法!目前主要工作集中在怎样描述晶体的真
实结构$如何测定晶体的真实结构$衍射线宽的去卷积问题 * 个
方面! 未来的发展目标为&在基于 ’射线衍射定性分析的基础上
加大推广样品的定量研究$鼓励多学科交叉多晶衍射研究$发展
仪器设备的国产化合自主知识产权$开发拥有自主知识产权的控
制$分析软件!

+" 电子显微学! 传统电子显微镜主要的功能是进行结构和
成分分析# 而纳米科技的发展途径包括对单个纳米结构的观察$
表征$物性测量及精度加工#最终目的是在原子和分子层次上可
控制地进行制造#电子显微镜和扫描探针显微镜将是纳米科技研
究最重要的手段!电子显微学一个主要发展方向是结合可以组装
在电子显微镜中的微型纳米探针系统#在一定程度上将电子显微
镜和扫描探针显微镜结合起来#可以被动地在电子显微镜下观察
样品$利用纳米探针对所观察的纳米尺度样品进行操纵#将电子
显微镜扩展为功能强大的纳米实验室!目前研究主要集中在像差
校正电镜$冷冻电镜$原位电镜等的发展及应用等方面!
电子显微学的发展趋势有& ! 目前像差校正电子显微学时

代刚刚开始#随着像差校正电镜的逐渐普及#它在高分辨电子显
微学$分析电子显微学领域的优势将为晶体结构与缺陷的研究带
来巨大机会!未来的研究热点为&催化剂的表面结构&催化剂的活
性和选择性显著地依赖于催化剂的台阶$扭折等表面结构#而实
际使用的工业催化剂都是纳米级的小颗粒#像差校正电子显微学
在提高分辨率的同时消除了离域效应#将有助于定量研究催化剂
颗粒的表面结构#跨越材料鸿沟’材料内界面的精确结构&由于透
射电镜物镜存在像差#使晶体界面科学的发展明显落后于表面科
学#像差校正电子显微术将改变这一局面#在畴界$晶界$异相材
料界面研究中作出贡献’合金强化相析出的初期结构&析出强化
是工程合金强化的重要方式# 析出相的形成经历溶质原子富集$
形核$长大$结构相变等多个步骤!很多合金最好的强化效果发生
在析出相形成和长大的初期#这时析出相只有几个纳米甚至一两
个单胞大小#对它们的化学成分和精确结构进行研究是一个具有
挑战性的问题#像差校正电镜将提供理想平台’" 冷冻电子显微
技术仍是一门年轻的学科#冷冻电子显微术中的样品制备$数据
收集$图像处理$结构解析等多方面仍存在一系列有待攻克的瓶
颈问题#集中优势力量发展基于冷冻电子显微术的生物大分子机
器的结构与功能的研究是一个契机!
本文据"晶体学学科发展报告#!""#$!"%"$%编写&详细内容请参

见’中国晶体学学会&中国硅酸盐学会 编著& 晶体学学科发展报告(!""#$
!"%"$’()& 北京!中国科学技术出版社&!"%")*
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