
科 学

略谈分子反应动力学的过去
、

现在和未来
、
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化学的研究对象为物质的存在形式和相互间

转化的运动过程
。

化学动力学是化学的一个分支
,

着重研究物质转化过程的现象和规律
。

随着人们认
识能力的提高

,

对化学运动的研究与探讨也逐渐地
从宏观走向微观

,

化学动力学便发展出一个新的方
向 分子反应动力学

。

在英文文献 中
,

相应的词有
,

,

在中文 中
,

化学动态学
、

微观反应动力

学等也表达类似的含义
。

分子反应动力学的理论发展开始得很早
。

原
子

、

分子论的创立
,

导致了用分子碰撞的观点解释
化学反应现象

。

这当 中最成功的
、

应用范围最广的
、

可以定量地解释化学反应速率的微观理论是 年
代由艾林 等人提出的过渡态理论

。

由于过
去的化学动力学的实验研究都是宏观的

,

理论正确
与否只能通过它所预言的宏观性质是否与实验吻
合来检验

。

虽然用分子束的技术直接观察化学反应
过程的优点显而易见

,

虽然粒子束技术 已经为物理
学的发展立下了汗马功劳

,

但由于化学反应的复杂
性

,

这样的尝试到 年才由泰勒 和达茨

报道
。

以后的十多年被称作分子束研究的碱
金属时代

,

因为此时的检测手段只允许进行对碱金
属 参 与

’

的 反 应 的 研 究
。

不 过
,

以 赫 希 巴 赫
日 卜匕 卜 为代表的科学家们观察到 些重要
的新现象还是深化了对化学反应的认识

。

年李
远哲等研制成功了普适交叉分子束

,

与此同时波拉
尼 等人将激光技术应用于化学反应的研
究

。

从此分子反应动力学进入了理论与实验研究共
同蓬勃发展的现代时期

。

年
,

李远哲
,

赫希巴赫
和波拉尼分享了该年的诺贝尔化学奖

,

标志了这一
学科的成熟

。

目前
,

分子反应动力学是物理化学和
化学物理这一交叉领域最活跃的前沿之一

,

它的成
果使人们对与化学反应相关的基本化学物理过程
的认识推进到前所未有的广度和深度

,

大大提高了

人类利用化学规律认识世界
、

改造世界的能力
。

分子反应动力学作为一门基础学科
,

对科学技

术发展的贡献迄今主要表现在
第一

,

为化学反应提供了细致
、

系统的理论框

架和实验手段
,

从而使我 们对 自然现象有了更全

面
、

更深入
、

更准确的理解和认识
。

它的成果 已经渗

透到其他学科
,

促进了这些学科的发展
。

例如关于
电子传递的理论对于认识包括生命现象在 内的一
大类 自然现象是必不可少的

,

这一理论的创立者马

库斯 因此获得 了 年的诺 贝 尔化学
奖 又如高效低耗低污染的新型发动机的设计和臭

氧层破坏等环境问题的治理在很大程度上也依赖
于人们对与此相关的化学反应的动力学的研究是
否透彻

。

第二
,

在它的研究过程中发展起来的理论和实

验技能
,

为其他学科或生产部门所借用
,

成为新兴
技术和新的科研领域的源头

。

例如轰动一时的富勒

烯热
,

就是 由斯莫利 等人在分子束中发
现稳定的碳 簇开始的 又如激光辅助的化学气
相沉积技术 已发展成为新的膜材料加工技术

。

就 目前和不远的将来而言
,

分子反应动力学发

展的趋势如何 笔者的基本估计是
继续研究态一态水平上的基本化学物理过

程
,

进一步完善化学反应的微观理论
。

这一方向过去是分子反应动力学研究内容的

主流
。

一系列现代研究手段如分子束技术
、

各种高

分辨光谱技术
、

直至飞秒量级的时间分辨技术等使
研究者

“

看到
”某些化学反应过程的每一个细节

,

使

人们可以重新审视迄今为止化学文献中积累起来
的各种理论和概念

,

向理论提出挑战
。

更重要的是
采用更新的先进实验技术对化学过程进行深入精
细的研究将发现新的现象

,

提出新的概念
,

并为新
的更准确的理论的提出和检验提供实验基础

,

使化

学动力学理论进一步完善与发展
。

目前这样的研究

依然活跃
,

并会在一定时期内保持其主流位置
。

探索实现分子裁剪的条件和途径
。

化学的梦想之一是实现
“

分子裁剪
” ,

即按人们

的意愿控制反应的速率和方向
。

化学发展到今天
,
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已取得了极大的成功
,

为社会提供 了成千上万不同

性能的材料
,

并且是人类现代活动的物质基础
。

从
很大程度讲

二 ,

人类 已经实现 了分子裁剪
,

但所有这
些都是在平衡态统十十热力学的限度之下进行的

,

以

往化学动力学的应用 只有在控制反应速率这一方
面

。

人类的下一个 目标将是在突破统计热力学限制
的意 义上实现分子的裁剪

。

如果这一 目标能够实
现

,

人类就将在更大的 自由度下获得对 自然的支配
权

。

但有迹象表明
,

这是一个艰巨的 目标
。

年代
初

,

二氧化碳激光器的红外多光子激发现象的发
现

,

曾激起人们关于选键化学的极大热忱
,

但随后
的研究表明

,

这样的途径是行不通的
。

现在关于选
键化学二选模化学的论题又多 了起来

,

人类不会停
止对走 向 自由王国 的道路的探索

。

就分子裁剪而
言

,

分子反应动力学将在基础研究和准备方面起关
键作用

。

研究界面与凝聚态中的基本化学物理过程
。

分子反应动力学发生的土壤是气相体系
。

这决
不是说分子反应动力学不关心其它物相

,

更不是说
其它物相不重要

。

事实是
,

自然界中绝大多数与人
类直接相关的化学过程是在凝聚相和界面上发生
的

。

其中我们只需指出生命现象和大多数有机合成
反应就够了

。

那末
,

为什么分子反应动力学在它生

长的早期出现这种
“
与世隔绝

”的状况呢 原因在于
以探索化学反应的微观机制为 己任的分子反应动
力学必须从最简单的对象开始

,

否则就会陷在复杂

性之中
,

理不出头绪
,

迈不开步子
。

现在
,

分子反应
动力学 已经有了巩固 的 阵地

,

取得了丰硕的成果
,

积累 了 丰富的经验
,

建立 了较系统的理论
,

加之现

代技术提供了研究手段
,

分子反应动力学 已经开始
了对簇团

、

界面
、

凝聚态化学过程的研究
。

我相信
,

这样的方向将逐渐地成为主流方向
,

其研究成果的

可应用范 围也将扩大
,

改变其
“
纯
”

基础研究的形

象
。

更多地向相关学科渗透
。

一门基础学科发展的动力来源于两个方面
,

一

是学科本身探索 自然规律的本性需要
,

二是回答其
他相关学科及应用 中所提出的问题

。

在发展早期
,

分子反应动力学的动力主要在前者
。

随着它的成长
与成熟

,

后一因素的作用将越来越明显
。

将分子反

应动力学研究的成果扩散到化学的其他分支 以及

诸如生命科学
、

材料科学
、

环境科学和能源利用这
样的相关及交叉学科中去是我们将会看到 的又一
重要趋势

。

与此并行的是它也将更密切地与应用结
合

,

解决现代工艺
、

生产
、

加工等生产实际应用 中提
出的问题

。

形成新的交叉学科
、

领域和生长点
。

自然科学发展不断地产生新的领域
,

这些新领
域许多是前沿学科交叉的结果

。

分子反应动力学与

其他学科在相互促进相互影响的 同时
,

也会形成新
的交叉学科

。

象纳米材料
、

分子器件
、

分子电子学等
正蓬勃兴起的领域的发展

,

也将会成为分子反应动
力学作出贡献的场所

。

而将学科成就与发展溶入新
的学科和方向

,

正是科学之树常青的生命力所在
。
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不到三年时间建成广深第二条线路
,

综合运输能力
提高

。

年起又投资 亿元
,

修建广深高
速铁路

,

预计 年投产
。

该公司剔除加价因素
,

营业每公里劳动生产率为全国铁路平均值的
倍

,

人均运输收入为 倍
,

人均创利为 倍
。

三茂铁路公 司修建的三茂铁路于 ’年动

工
,

年正式运营
。

该公司被广东省政府授以 自
贷

、

自建
、

自管
、

自偿的权力
。

三茂铁路每公里造价
万元

,

低于全国 万元的水平 用三年半的时
间建成

,

比全国平均六年时间缩短两年半
。

该路的
特点是大力发展多种经营

,

由铁路牵头
,

推动地方
经济的发展

,

现有广告
、

饮食
、

服务
、

旅游
、

外贸等十
大行业

,

几十个公司
。

它利用铁路沿线风景优美的

特点
,

开出豪华型旅客列车
“

希望号
” ,

当年收入
万元

,

深受港澳游客的欢迎
。

肇庆水电段
,

原定
员 人

,

主动精简员工至 人
,

并抽调 多人

从事多种经营
,

仅半年时间创利润 万元
。

三茂铁
路投资来 自世界银行

、

亚洲开发银行
、

广东发展银
行贷款和发行债券

。

三茂铁路原定 年还清债款
,

现 已提出缩短为 年
,

开创 了借债修建
,

依靠 自我

积累 年还清贷款的先例
。

广州铁路局在推进铁路企业改革方面取得了
巨大的成绩

,

现在 已组成广州铁路集团公司
,

进一
步在广东

、

湖南
、

海南境 内推行铁路体制的深化改
革

,

这必将促进广梅汕铁路
、

平南铁路等新线的建
设

。

我国国 民经济正在上一个新台阶
,

要求铁路的

高速增长
。

我们深信通过概念更新
,

模式更新
,

深化
铁路机制改革和采取革新措施后

,

中国铁路是能够
迅速改变面貌

,

真正成为我国经济建设
“先行官 ”

的
。
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