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无机化学

国 家自然科学基金委 员会

早期 的无机化学研究重点是分 门别类地耕耘
周期表

。

重点放在各种无机化合物的提取
、

制备
、

化

学性质
、

应用和宏观规律的建立上
。

二战 以后
,

原子
能技术

、

计算机
、

通信技术等的发展大大推动了 无

机化学的发展
。

无机化学的现代化始于化学键理论

的建立和新的物理方法的出现
。

它使无机化学的研
究能够将物质的宏观性质和反应与其微观结构相

联系
。

01 年代初
,

国际上无机化学进入蓬勃发展时

期
。

其标志之一是二茂铁的合成及其结构的确 定
。

从此
,

出现 了很多新概念
、

新理论
、

新反应
、

新方法
和新型结构的化合物

。

当前无机化学的发展有两个明显趋势
。

一是在
广度上拓宽

,

在化学学科范围 内与有机化学相互渗

透
,

形成元素有机化学
、

金属有机化学等
,

与物理化

学学科大面积交叉而形成物理无机化学
。

在化学学

科范 围之外
,

与材料科学结合
,

形成 固体无机化学
和 固体材料化学

,

向生物化学渗透
,

形成生物无机

化学
。

因此
,

与数十年前相比较
,

无机化学学科面 目

已大为改观
。

二是在深度上推进
。

在无机化学研究

中现在广泛采 用物理学和物理化学的 实验手段和

理论方法
,

深入到原子
、

分子和分子集聚体层次去
弄清物质的结构及其与性能的关 系

,

以及化学反应
的微观历程和宏观化学规律的微观依据

。

在研究方法上
,

当前的无机化学研究显示 出 以

下特征
�

第一
,

以无机合成为基础
,

除用 常规方法合

成出各种各样的化合物外
,

很重视发展新的合成方

法
,

特别是在特殊或极端条件下
,

以便 得到在通常

条件下不能合成的新化合物或材料
。

第二
,

结构测

定和谱学方法的应用
。

谱学方法除给出一定几何结

构信息外
,

还能给出 电子结构的信息
,

如化学键的

性质
、

自旋分布
、

能级结构等
。

对于动态快速过程的

追踪
,

更是只能应用谱学方法
。

第三
,

理论分析的深

入
,

包括实验数据的详尽分析和量子化学计算方法
的应用

。

一
、

无机化学学科的战略地位

随着学科的 相互渗透及其自身的 新成就无机

化学已发展到一个新阶段
,

具有重要的战略地位
。

无机化学的 各个前沿领域
,

在化学学科的基础

研 究 中具有重要地位
。

它 们促进 了化学学科的发

展
,

并为其展现了广阔的前景
。

化学基础研究 中最

核心的化学理论的发展很多 和无机化合物 的发展

密切相关
。

配位键的 电子给予一接受 23 一 4 5理论
、

“

有效原子序数
”

理论
、

6一
∋
一7 杂化理论和价键理

论
、

电子对排斥理论
、

晶体场和配位场理论
,

以及拓

扑理论和多面体骨架电子对理论都是在 当时新型

结构和性质花合物的促进下形成的
。

作为现代文明三大支柱的能源
、

信 息和 材料
,

以及粮食
、

环境和资源等人类所面临的 问题都与无

机化学的基础研究密切相关
。

许多国家都在努力研

究可 以用于高效率转换太阳能为 电能的材料以及

充分利用太阳光谱的集光材料
。

无机化学家研制的

太 阳能转换装置效率 已达 89 :
。

有实用前景的高

能蓄 电池首推以钠为正极
,

硫为负极和 以 酬一4−
; .

。

钠离子导体为 固体 电解质的 钠硫 电池
。

信息的产

生
、

转换
、

调制
、

传输
、

传感
、

处理和显示都与材料
·

的

内 票性质 2光
、

磁
、

电
、

热
、

力
、

化学性质 5和结构
、

织

构以及固体制备方式和经受的处理有关
。

固体无机

化学常是发 展新材料的基础
,

超导材料
、

半导体材

料
、

快离子导体材料
、

非线性光学材料
、

光电转换材

料
、

激光材料
、

储氢材料
、

催化剂
、

分子筛材料
、

化学

敏感材料
、

功能陶瓷材料
、

耐高温材料等都是当 前

固体无机材料结构与性能研究的主要对象
。

生物无机化学是当代无机化学研究热点之一
。

关于金属酶和金属 蛋 白的活性中心结构与作用 机

理的关系
,

金属离子与生物分子作用与生 物功能 的

关系及其在生命过程中的 作用的 基础 研究正在开

展
。

不久前固氮酶中含有 <# 、

=。 簇合物活性中心结

构的确定是基础研究成功 的一个例子
。

过去关于结

构一性质一活性的关系 大都是基于对离析出 的 个

别生物活性物质所作的研究
。

如何根据生物大分子

及其配合物在溶液中
“

刚柔相济
,

动静结合
”

的 特

征
,

并按照生物系统的特点去研究是一个富有前景
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的基础研究领域
。

高新技术
Δ

的发展导致了一门新兴的边缘学科

—
超分子化学和超分子器件的产生和迅猛发展

,

引起 了理论和 实验化学家 以及生物化学家和物理

化学家的广泛重视
,

而无机化学合成则是其重要的

化学基础之一
。

超分子可定义为 由整个分子通过分

子间作用而形 成的复杂但有组织的 化学体系
。

将
Ε , 2 五 5离子和适当的线性聚联 毗吮配体键合 已经

得到 了无机双螺旋的 自组装结构
,

分子器件有可能

组装成纳米线路
,

并有可能和多分子系统结合成最

终可以进行检测
、

储存
、

处理
、

放大并具有藉助各种

偶合和调节作用 的光子
、

电子
、

质子
、

金属离子和分

子等中介体传递信息的功能
。

第六代电子计算机将

是它 们的 目标之一
。

从现代科学发展来看
,

一种新化合物的制得及

其特性的发现往往导致一个新的科技领域的产生
,

或一个崭新工业的兴起
。

例如在固体无机化学中
−∗ 尸 的合成开始了 − 一 Φ 族化合物半导体的应用

;

丫Β1 Χ 、

Γ! ) 。

以及 + 。 一尽一 4?
Β

1
Χ

的合成
,

兴起了 固态

电解质的研究以及钠一硫燃料 电池 的开 发应 用
;

ΗΙ + 匕1
Χ

晶体的制得促进了现代非线性光学的发展
;

红色 荧光体 丫Β 1
。 � ϑ , 的发现推动 了彩色 电视机的

发展
; Κ <

。

的合成促进了原子能的发展
。

由于高新技

术的发展
,

作为新型特殊功能材料的 固体配合物材
料 十分引 人注 目

,

如 Ε
8 。

衍生物的磁性材料和 超导

材料等
。

溶胶一凝胶法是当前制备无机纳米材料和

聚合物的重要方法
。

据 日本对材料市场的统计
,

无

机材料产值居于首位
。

在工农业生产和 国民经济中
,

作为无机化学通

道的配位化学有着广泛的应用
。

例如
,

原子能工业
、

稀有及有色金属工业 中的萃取
、

分离和制备
,

化学

工业中的催化和合成
,

高新技术中的光电材料和器

件前体物的开发和 涉及人类健康的 医药和环境等

大都基于特殊性能配合物的生成
。

无机化合物与生

物体的相互作用对人类的生存具有重大的影响
。

人

类所栖息的地球的 生物环境由大气 圈
、

水 圈
、

岩石

圈和 生物圈等四部分组成
,

除了生物体 内固有的成

分外
,

其周 围环境成分相当大部分是由无机物构成

的
。

先进国家 已十分重视建立从小到玩具大到城镇

规模的生物圈试验站
,

研究在这一巨系统中生物体

与无机物 之 间的相互作用
、

相互制 约
、

相互转化的

各个环节
,

无疑对整个社会都有很大意义
。

无机化学对开发新能源
,

同位 素 化学
、

核化学

和放射化学对开发能源和 发展国 防都起着重要作

用
。

当前轻水型动力反应堆所需的富集铀 一 ΒΧ 0 和

重水型动力堆所需的重水
,

每年的需求量都以千吨

计
。

从长远来看
,

受控核聚变一旦实现
,

氖的需要量

将大大增 加
,

那时一升海水相当于 Χ1 1 升汽油
。

氖

作为 人类取之不尽的能源具有巨大的潜力
。

无机化学学科的深入发展和广泛应用使无机

化学家面临前所未有的世界性挑战
,

他们的贡献也

将是前所未有的
。

二
、

主要分支学科现状和发展趋势

近 Α1 年来
,

由于有机化学
、

物理化学
、

生物化

学等化学分支学科对无机化学的渗透
,

大大拓宽了

无机化学的研究内容
。

新型化合物如夹心化合物及

笼状
、

簇状
、

穴状化合物等层出不穷
,

为很多无机化

学边缘学科的产生和发展提供了很好的基础
。

根据

国际上最新的进展和我国的具体情况
,

当前无机化

学的六个主要学科分支是
�

元素无机化学
、

固体无

机化学
、

配位化学
、

生物无机化学
、

物理无机化学和

核化学
,

后者由于历史原因也划归于无5机化学
。

?
Δ

元素无机化学

各种元素及其化合物 的化学 合成
、

反 应
、

性质

及其应用的研究是无机化学最基础 的工作
。

各国在

元素无机化学研 究方面
,

一般根据本 国 的 天然资

源
、

经济实力
、

工农业生产的需要和尖端科技 的要

求等具体情况有所选择和侧重
。

我国在元素无机化

学研究中的重点 自应放在我国 资源丰富的钨
、

钥
、

锑
、

硒
、

锌
、

铅和汞等元素 以及储量名 列世界前茅的

稀土元素
、

稀散元素及盐湖资源化学等方面
。

前过渡元素的 多酸化学是丰产元素化学 传统

的研究领域
。

近年来 由于杂多酸在催化
、

生物
、

离子

交换及其他新材料方面的应用
,

已成为当前的热门

领域之一
。

钨
、

钥
、

钒和硫等元素 的配位化学与固氮

酶活性 中心模型和催化利 用密切相关
。

主族元素金

属有机化合物花样繁多
,

作为材料前体物正处于发

展阶段
。

稀土元素 固体化学 主攻方向是研究在激
、

光
、

发光
、

高密度存储
、

永磁
、

能源和传感等有广泛

应用前景的领域
。

稀散元素化学的发展较慢
,

主要

集中在具有特异性质的 合金及无机盐
、

金属有机等

化合物的合成
、

性质
、

状态
、

结构及应用 上
。

在我国

丰产元素 自然资源 中
,

伴生矿和低品位矿的选矿和

冶炼都 比较困难
,

因而开展矿物冶炼
、

萃取
、

分离和

综合开发利 用 的理论和应用研究仍是应特别重视

的工作
。

丰产元素的多核配合物和金属有机化合物

仍然是长盛不衰的研究方向
。

盐湖化学应加强盐湖

溶液化学的基础研究
,

同时运用太阳能和其它高新

技术进行盐湖 的综合利 用
,

还应开展盐类分离
、

提

纯
、

加工和高产值化过程中的化学问题研究
。

Β
Δ

固体无机化学
固体无机化学是无机合成化学与 固体物理及

其技术相结合的一个新兴领域
。

Λ1 年代以来
,

高温

陶 瓷
、

半导体
、

超导体
、

快离子导体
。

低维光 电材料
、

磁性材料和 发光材料等有实用 意义的合成固体材

料几乎都是
“

无机的
”

5

固体无机化学当前的发展趋
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势主要表现在两个方面
�

首先是新型固体化合物的设计和合成
。

在寻找

和开发新的材料方面
,

可以进行分子设计和剪裁
。

由此无机化学家可以根据材料的分子工程学原理
,

提供更多 新的具有预期形态或指定结构和 功能的

前体物
、

材料或器件
,

研究各类固态化合物
,

特别是

具有非正常价态离子
、

非正常键合方式
、

非化学 整

比的新化合物以及新的智能材料
,

并研究其空间结

构和物理化学性 质
。

开展无机固体材料的价键理

论
、

能带结构
、

晶体和 非 晶 态结构
、

缺 陷
、

固相反应

动力学和机理以及固体材料中原子
、

电子和 声子运
动规律等方面的研究

,

具有更重要的指导作用
。

其次是运用新的化学反应步骤和特殊条件 2超

高温
、

超低温
、

超高压
、

强超声
、

辐射
、

等离子体
、

强

激光
、

超高真空及厌 氧无水等 5研 究新的 化学和物

理制 备方法合成出新的功能材料和一系列具有特

定形态
、

特殊结构和特殊要求的块材和复合材料
。

Χ
Δ

配位化学

据统计
,

新近无机化学杂志中有 91 : 的论文与

配位化学有关
,

配体和金属 之 间以配位化学键形式
’

相联结为特点 的金属配位化学以其花样繁 多的 价

键形式和空 间结构在化学键理论的发展中起着重

要作用
,

又 以其特殊性能而使其在生产实践和新技

术发展 中获得重要应用
。

配位化学和物理化学
,

有

机化学
,

生物化学
,

固体物理和环境科学相互渗透
,

成为众多学科的交又点
,

引起化学家的深切关注
。

零价 和低价金属有机化学 中含主族元素的 金

属有机化学蒸发沉积源及制备具有特殊结构和性

能的茂基和碳基化合物的 合成与性质的研 究等都

非常引人注 目 ;
原子簇化学的发展则集中在催化和

生物模拟等方面
。

近期发展迅速的功能性簇合物
、

碳簇合物等课题是国际上最活跃的前沿课题
。

功能

配合物化学已经成为无机化学的一个新方向
,

目前

主要在光
、

电
、

磁等功能配合物的合成及应用方面

开展研究
。

骨架上含有 .
、

+
、

7
、

�
、

4 ∋
等配位原子的

大环配合物 2包括各种冠醚
、

穴醚
、

球醚和叶琳类 5
、

主客体复合物与分子识别等仍是当前十分 活跃的

研究领域
。

通过分子组装技术
,

Η Θ 膜技术和其它近

代技术进行分子有序体系组装
,

合成新型电荷转移

配合物
,

在分子水平上实现模拟生物过程制造电子

器件
。

配位光化学和 电化学中激发态和表面态 电子

传递
、

能量转移和微多相体 系光化学研究也非常活

跃
。

与上述领域密切相关的超分子化学被认为是今

后配位化学中最激动人心的研究领域
。

Α
Δ

生物无机化学
生物无机化学是从 81 年代逐渐兴起的无机化

学和生物学交叉的领域
,

研究金属离子和 生物分子

结合和反应的性质及机理
,

不仅加速了对生命现象

的了解
,

而且对于生物技术的发展有着重要作用
。

在电子传递
、

金属离子与蛋 白质或 . + 4 的相

互作用 以及生物矿化等方面显示 了对基本的 生物

无机反应进行共性研究 的重要性
。

研究这些基本反

应时的指导思想应着重研究大分子配体与小分子

配体的差异和生物反应介质与化学反应介质的差

异
。

生命过程的核心问题之一是能量转换 2如呼 吸

和光合作用 5
,

而能量转换的 中心过程是电子传递
,

因此生物电 子传递成为近年来生物无机化学研究

的热门课题
。

金属离子及配合物与细胞的相互作用

是金属 的摄入
、

转运
、

分布以及它们表现的生物效

应的化学基础
。

研究金属离子与细胞的相互作用显

然是解释这些生物效应的分子机理所必需的
。

但过

去 只注意研究金属离子分离 出的某种特 定细 胞组

分之 间的反应
,

忽视生物体系是一复杂体系
。

金属

蛋 白 2包括金属酶 5是生物无机化学的主要研究对

象
。

人体必需的 金属元素绝大多数与金属蛋 白有

关
。

金属离子使它们具有各种生物活性
,

推动
、

调

节
、

控制 各种生命过程
。

在生物无机化学中应继续

采取模拟物或夭然酶和金属 蛋白方法进行研究
。

微量元素与疾病发生
、

植物生长等密却相关
。

应根据实际情况
,

首先研究与国民经济和人民健康

关系最大的一些微量元素
。

硒的生物无机化学的发

展是建立在发现硒是一种有抗氧化功能的必需元

素的基础之上的
。

对稀土农用增产的机理和对顺铂

类抗癌配合物的作用机理的研究都是生物无机化

学研究的热点
。

环境化学从开始形成一个学科就把无机物中

毒作为主要研究 内容之一
,

不过着眼点 在某种无机

物的来源
、

在环境 中的形态和转化
、

进 入食物链的

途径以及治理方法
。

目前环境生物无机化学则把研

究范围延伸到环境 中的各种致毒因子是如何在体

内引发一系列化学反应而产生毒性的
。

0
Δ

物理无机化学

无机 化学进入现代化的 一个重要标志是广 泛

应用物理的理论和方法指导无机化学合成
,

并对合

成物的结构
、

性能和反应等进行表征
。

这就形成了

物理无机化学这一新的重要领域
。

电子传递 2转移 5过程
、

分子之 间原子 2基团 5转

移或交换过程
、

分子 内原子或基团的变动方式以及

催化作用
、

光化学反应等的动力 学和机理研究 目前

最受重视
。

结构研究在无机化学中 日趋重要
,

其中

包括研究各种稳态分子的几何结构
、

电子结构及其

性能与其结构的联系
。

分子瞬态
、

动态
、

激发态 的研

究则通常是与某种过程的机理研究紧密结合的
。

具

有特殊结构的配合物
、

固体无机功能材料等的结构

与性能的研究也是当前十分活跃的领域
。

91 年代以来
,

计算能力 的迅速提高使人们能用

量子力 学方法定量研究比较复杂的模型体系 中的

微观粒子运动问题
。

簇合物分子的稳定性
、

含重元

科技 导报 8 > ? ≅ ≅ Α Β 0



素化 合物 中相对论效应对化学成键的作 用
、

Ν 轨道

是否参与成键
、

结构
“

异常
”

或有张力 的分子的 电子

结构和成键等问题是人们有兴趣的研究课题
。

除极

简单的反应过程外
,

直接用仪器观察反应过程或途

径仍然是非常困难的
。

而量子化学理论和计算方法

的发展有可能提供反应途径的信息
。

这类研究
,

近

年有持续发展的趋势
。

谱学方法和模式识别方清用
于新材料的合成

、

预报等也受到极大的重视
。

8
Δ

核化学
同位 素化学诞生于本世纪 Χ. 年代

,

它研究同

一元素 由于核内中子数不 同引起的 电子能级改变

所关联的化学效应
。

同位素可分为稳定 同位素和放

射性同位素两种
。

稳定 同位素
8

Η %和 . 等是核能的

重要材料
。

℃
、 ‘“+

、 − “1 和
Χ ‘

∋ 等稳定 同位素是示踪技

术的原料
,

随着生命科学的 发展
,

对它们 的需求 日

益增加
。

随着激光技术的 发展
,

人们在尝试用激光

法取代传统方法分离同位素
。

在未来生命体系的探

索 中
,

愈来愈涉及在复杂的
、

变化 中的生物体系 内

发现
、

观察极微量 2有时还是瞬时存在的 5物质的变

化
,

以 了解某一生物过程的分子机理
。

在这种研究

中
,

同位素标记将得到更多 的应用
,

对同 位素标记

分子本身提出更高的要求
。

使高 比活 2丰度 5
、

高纯
度

、

定位标记等三项指标同 时体现在一种标记分子

中是对示踪技术的最佳要求
。

核化学是研究原子核运动的 基本规律—
核

反应
、

核衰变和核结构问题 的一门学科
。

当前人们

兴建了先进的加速器
,

不仅可以加速元素周期表上

全部稳定元素的离子束流
,

还可 以得到放射性离子

束流
。

加速粒子的能量 已从低能
、

中能
,

一直到高能

2ϑ Ρ Β1 1 兆电子伏 >安 5区
。

核化学研究的特点及其

灵活性使它已深入到重离子核科学研 究的 许多领

域中
。

现代婀系理论认为
,

婀系元素前半与 6 元素

相似
,

后半与斓系元素 的前半相似
。

在配合物结构

化学方面
,

尽管对铀和牡有大量研究
,

但只有很少

关于撑钵和媚配合物结构的报道
。

在裂变产物元素

化学的研究中
,

引人注 目的是高产额的稳定裂变产

物
。

由于核燃料后处理工艺的 出现
,

裂变产物元素

化学应运而生
。

放射性药物化学是当今应用放射化

学领域发展迅速的 一个 分支
,

它和 核探测 技术一

起
,

成为核医学的两大支柱和基础
。

国际上重点开

发的是心肌和 脑血流灌注显像剂
,

近年来又积极发

展物 Μ。标记的单克隆抗体的显像研 究和 应用
。

今后

十年内
,

体内放射性药物发展的总趋势将围绕正 电

子发射显微技术 2/ ϑ下 5和单光子发射技术 2� / ϑ Ε丁 5

所要求的放射性药物的方向发展
。

三
、

我国无机化学的现状
,

战略 目标和措施

长期以来
,

我国广大无机化学工作者
,

除在配

位化学
,

钨
、

钥多酸化学
,

稀土元素化学
、

和溶液热

力学等领域作了较深入的工作外
,

还开辟了一 系列

过去只初步涉足或尚无人问津的新领域
,

如固体无

机化学
、

金属有机化学
、

原子簇化学
、

大环化学
、

生

物无机化学
、

物理无机化学等
。

在一些重点院校和

科研单位逐步建立了 国家或科学院
、

部委重点实验

室
,

形成了一支学科齐全的 队伍
,

做出 了一批国际

水平的 成果
,

解决 了盐湖资源综合利用 等许多经济

建设中的问题
,

对我国无机化学赶超国际先进水平

作出了贡献
。

但从整体看
,

与先进 国家还有差距
。

在当代无

机化学的许 多光 彩夺 目的新领域
,

诸如超分子化

学
,

无机快速反应动 力学
、

分子设计和分子工程等

领域只有少数人 问津
;
某些边缘学科

,

如 固体无机

化学
、

生物无机化学和理论无机化学等基础研究仍

比较薄弱
。

应用研究无重大突破
,

有些选题仍属于

重复和模仿性的 内容
。

我国无机化学基础研究的近
、

中期战略自标应

是
�

尽力避免不必要的模仿研究课题
,

在若干 已经

有较好基础 的研究方向上逐步深入发展
,

形成 自己

的特色
,

接近或达到世 界先进水平
,

同时有重点地

发展一些新的 国际前沿基础研究领域
,

在材料科学

和生命科学这两个当代重要领域取得突 出的研究

成果
,

以逐渐提高我国无机化学的整体水平
。

为实现上述基本战略 目标
,

当前应特别强调
�

?
Δ

建设一支优秀的无机化学队伍
,

积极吸 引更

多有才华的青年从事无机化学的研究工作
。

Β
Δ

加强经费支持
,

争取多渠道的资 助
,

增加投

入
,

促使我国无机化学研究领域现代化
。

Χ
Δ

加速建成一批重点科研和 实验基地
,

并以 此

为依托
,

鼓励开展国际合作研究及国际学术交流
。

为此建议在九五规划 中增设生物无机化学和

理论无机化学两方面的重点项 目
,

并分别对六个分

支学科的 Χ1 多个优先发展领域
,

择优重点支持
。

还

应积极推动那些处于科学前沿和新生长点 以及对

开拓新兴技术领域
、

发展高科技或对促进科技进步

和经济发展有重要指导意 义和乓远影响 的基础性

研究
,

重视科研成果向生产力的转化
。

2本 文 为 自然科学 学科发展战略研究 报告 的摘

姜
,

全文由科学 出 版社 出版 5 2责任编辑 刘 先曙 5
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