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前言

　　爱因斯坦曾经说过“提出一个问题往往比解决一个问题更为重要”。
在许多科学家眼里，科学难题正是科学进步的阶梯。
1900年8月德国著名数学家希尔伯特在巴黎召开的国际数学家大会上提出了23个数学难题。
在过去的10多年里，希尔伯特的23个问题激发了众多数学家的热情，引导了数学研究的方向，对数学
发展产生的影响难以估量。
　　其后，许多自然科学领域的科学家们陆续提出了各自学科的科学难题。
2000年初，美国克雷数学研究所选定了7个“千禧年大奖问题”，并设立基金，推动解决这几个对数学
发展具有重大意义的难题。
几年前，中国科学院编辑出版了《2l世纪100个交叉科学难题》，在宇宙起源、物质结构、生命起源和
智力起源四大探索方向上提出和整理了l00个科学难题，吸引了不少人的关注。
　　科学发展的动力来自两个方面，一是社会发展的需求，另一个就是人类探索未知世界的激情。
随着一个又一个科学难题的解决，科学技术不断登上新的台阶，人类社会发展也源源不断获得新的动
力。
与此同时，新的科学难题也如沐雨春笋，不断从新的土壤破土而出。
一个公认的科学难题本身就是科学研究的结果，同时也是开启新未知大门的密码。
　　《国家中长期科学和技术发展规划纲要》提出建设创新型国家的战略目标，加强基础研究，鼓励
原始创新是必由之路。
为了引导科学家们从源头上解决科学问题，激励青年才俊立志基础科学研究，教育部、科学技术部、
中国科学院和国家自然科学基金委员会决定联合开展“10000个科学难题”征集活动，系统归纳、整理
和汇集目前尚未解决的科学难题。
根据活动的总体安排，首先在数学、物理学和化学三个学科试行。
　　征集活动成立了领导小组、领导小组办公室，以及由国内著名专家组成的专家指导委员会和编辑
委员会。
领导小组办公室公开面向高等学校、科研院所、学术机构以及全社会征集科学难题；编辑委员会认真
讨论、组织提出和撰写骨干问题，并对征集到的科学问题严格遴选；领导小组和专家指导委员会最后
进行审核并出版《10000个科学难题》系列丛书。
这些难题汇集了科学家们的知识和智慧，凝聚了参与编写的科技工作者的心血，也体现了他们的学术
风尚和科学责任。
　　开展“10000个科学难题”征集活动首先是一次大规模的科学问题梳理工作，把尚未解决的科学难
题分学科整理汇集起来。
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内容概要

　　《10000个科学难题(化学卷)(精)》的读者对象广泛，不仅可作为高校和科研部门研究生基础和应
用基础研究的参考选题；也可作为大学生扩大知识领域的参考书；还可作为激发中学生科学兴趣的辅
佐读物。
同时，也可供有关政府和管理部门的领导和工作人员阅读。
 《10000个科学难题·化学卷》一书由我国当前活跃在科研第一线的老中青优秀学者、专家编篡，汇
集了一批涉及化学科学各分支领域国际发展前沿和热点以及我国经济社会发展需求有待解决的“难题
”或问题。
全书内容覆盖面广，交叉性强，富有前瞻性、先进性和重要性。
书中既阐明了这些难题的科学内涵，指明了探求的方向和思考空间；同时，也反映出我国学者的高学
术水平和我国化学科学的显著进步。
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书籍目录

《10000个科学难题》序序前言晶体缺陷的测定及其与固体性质的关系无机有序多孔材料的设计合成金
刚石的化学合成高透量无机分离膜的制备上转换发光材料及其应用高性能非线性光学材料高压化学动
力学稳定的高能材料手性自发拆分的预测与调控金属-金属（多重）键基于分子磁性的分子自旋电子学
研究可用于量子计算机的分子磁体材料的设计合成有机导电磁体多铁分子材料功能配合物的可控合成
分子间弱相互作用与功能超分子材料的调控分子影像材料智能配位聚合物分子材料过渡金属促进的硼-
氢键活化金属药物的作用机理金属酶模拟硒蛋白的结构、功能与化学模拟重元素的相对论效应复杂材
料的第一原理电子结构方法所面临的挑战水结构之谜高转化效率的纳米材料太阳能电池高效的光分解
水制氢纳米材料高效纳米储氢材料新型碳纳米材料纳米粒子为单元的多级次程序化组装生物无机材料
的仿生化学超高比容量锂离子电池的纳米电极材料固态电极离子/电子输运过程及其耦合机理燃料电池
新型质子交换膜能源转换中的非铂催化剂新型染料敏化太阳能电池由二氧化硅化学法一步制备高纯硅
氢的安全高效储存金属氢的制备煤炭的低成本气化技术纤维素的低成本、规模化制备燃料乙醇界面有
机光电效应过渡金属催化剂上N2催化加氢成氨的作用机理问题催化剂活性基团的仿生组装多相催化反
应机理和活性中心的表征甲烷选择氧化制有机含氧化合物的高效催化体系电催化表面结构效应减少机
动车尾气污染的新型催化剂温室气体的捕集、储存和转化石油生物催化脱硫高效率热电材料超高密度
信息存储材料有机分子磁体多功能内集成的单分子器件材料老化过程的化学动力学无机晶体结构预测
材料/细胞界面结构及相互作用复杂体系的腐蚀电化学研究富勒烯的形成机理材料合成中分子有序组合
体模板的机理问题分子有序组合体的理论模拟与设计表面增强光谱学的统一理论表面手性结构的形成
、识别与控制电化学界面结构的理论模型超临界流体中的微观聚集行为对化学反应热力学性质的影响
水在生命化学过程中的作用分子反应的本质和控制时间分辨的化学反应动力学非正交轨道的价键理
论Hamiltonian矩阵计算密度泛函理论及其应用普适的线性标度第一性原理电子结构理论能同时处理强
相互作用和弱相互作用的密度泛函理论从弱到强电子耦合强度下的电子转移动力学和速率理论碳-氢键
的活化碳-碳键的活化二氧化碳的固定和活化氮气的固定与活化有机化合物的直接氟化“绿色”氧化新
型反应介质自由基、卡宾的选择性控制有机金属络合物催化性能的预测串联反应及多组分反应多样性
导向的有机合成手性起源手性催化活性天然产物的高效合成多糖/寡糖的固相合成天然产物的快速分离
鉴定有机反应的时间分辨分子识别和自组装分子间弱相互作用的选择性和方向性超分子体系中的电子
转移和能量传递光合作用的化学机制与应用手性农药“绿色”农药的分子靶标农药的生物合理设计农
药的剂量传递链式缩聚反应螺旋选择性自由基聚合反应非石油路线合成高分子聚电解质的构象变化高
聚物中的玻璃化转变现象的本质大分子体系的非晶液-固相转变链状大分子半结晶织态结构的调控高分
子同体中的链缠结与网络结构光子学聚合物的构筑聚合物光子晶体聚合物太阳能材料共轭聚合物分子
的电荷传输机理模拟生物大分子聚集体功能的大分子自组装高分子仿酶中识别与催化的协同性生物材
料的血液相容性人工肌肉材料仿生自修复高分子材料生物合成高分子材料的基础问题智能和靶向性医
用高分子骨修复中的组织工程技术分析化学中的若干科学问题实时动态检测细胞内多分子相互作用的
荧光共振能量转移体系的建立获取蛋白质的结构与功能信息的新方法可以直接给出分子结构的高分辨
成像技术自由基动态原位检测与调控细胞功能研究卤键在化学和生物分子识别中真的很重要吗金属纳
米粒子的等离子体共振散射及其筛选、纯化可控电化学信号放大方法研究生物分子界面电子转移的基
本行为与特征细胞之间信号传导的定量化糖生物学与蛋白质糖基化研究中的分析方法高灵敏度、高特
异性电化学DNA生物传感器的研究复杂蛋白质样品的高效分离分析蛋白质复合物的大规模分离与鉴定
广谱性手性化合物分离分析方法基于完整蛋白质的复杂体系全蛋白质组快速、灵敏定量技术生物大分
子结构的NMR解析基于核磁共振的代谢组学分析技术微全分析系统的实现微流控芯片的液体混合生物
芯片在蛋白质组学中的应用生命体系中单分子检测单分子DNA序列的测定方法研究纳米生物传感碳纳
米管材料在分子成像以及癌症早期诊断领域的应用基于量子点标记的生物活体动态示踪成像基于谱学
成像的多功能纳米探针研究蛋白质分子印迹方法学研究金属组学元素形态分析复杂样品系统中特定组
分的选择性分离鉴定高维多模数据的融合、解析与建模方法研究二阶张量校正（复杂体系干扰共存下
多组分同时直接定量分析）小分子肿瘤标志物的发现和早期分析检测疾病的预警和诊断系统食品中药
物残留的多组分快速检测仿生嗅觉和味觉传感器的研究和发展复杂基体环境样品的前处理高灵敏DNA
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损伤分析化学污染物的原位与形态分析有机污染物QSAR模型的机理建模与解释汞的化学甲基化与活
化手性化学污染物的环境行为持久性有机污染物的大气长距离传输：冷捕集效应持久性有机污染物的
生物富集与生物放大预测模型研究微囊藻毒素分子结构中Adda侧链肽键的水解化学污染物的生物有效
性平流层臭氧损耗的化学机制毒物兴奋效应环境污染物与神经内分泌毒性环境污染物与生物大分子的
相互作用化学污染物的基因毒性复合环境污染物协同毒性作用机理光催化降解有毒有机污染物水环境
中PPCPs的微生物转化与降解机制机动车尾气催化净化环境应用功能性纳米的材料设计和构效关系纳
米金催化作用及在环境中的应用污染场地的化学强化修复微量元素在生物体内的协调与拮抗纳米粒子
的生物医学应用和安全性问题什么是天然产物的生物合成和组合生物合成合成生物学领域中天然产物
药物的微生物全合成人类基因G-四链体结构的化学基因组学研究的基本问题糖链通过识别所介导的功
能如何实现小分子对HIV病毒在体内转录的调控有机过氧化物抗疟作用的化学机制蛋白质是如何折叠
的在蛋白质中引入非天然氨基酸活体状态下专一性标记生物大分子的小分子荧光探针可以追踪单个生
物分子在活细胞中的运动吗编后记
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章节摘录

　　分子间弱相互作用与功能超分子材料的调控　　化合物按其成键本质粗略地可分成离子键化合物
和共价键化合物。
离子型的无机物多为离子键相结合的化合物；有机分子和有机高分子为共价键相结合的化合物。
有机化合物常指碳和氢生成的或碳与氢一起和氧、氮以及少数其他元素生成的化合物；除有机化合物
以外的一切物质，包括所有元素，以及碳的氧化物、碳酸盐等都为无机化合物。
超分子化学是高于分子层次的化学，研究的是由多个分子通过分子问弱相互作用结合在一起具有高度
复杂性的实体。
超分子体系中，分子之间的相互作用并没有形成强的化学键，仅存在较弱的动力学活泼的非共价键（
诸如静电相互作用、van der waals力、疏水效应、π-π堆积相互作用和氢键等）。
正是这种弱相互作用决定着生命体中的信号转换，离子和小分子选择性跨膜传输，酶反应或更大组合
体的生成等，非共价相互作用决定了体系一系列物理特性和膜、胶束、囊等大组合体中两性分子的组
织作用，特定的分子间相互作用引起了各种化学、物理和生物中高选择性识别、反应、传输和调制过
程，这些过程赋予体系特定的功能性质。
超分子自组装聚合物是获得功能材料的有效手段之一，分子磁体、分子开关、分子导线、分子存储器
以及分子控制器、分子机器等研究取得了重要进展，弱相互作用中新信息的开发利用无论在理论还是
在实践上都有重要意义。
　　超分子晶体结构的堆积状况来自于组分形状（决定堆积效率和斥力）、特定官能团相互作用和协
同效应（决定诱导效应和电荷迁移）。
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编辑推荐

　　所提出的化学“难题”或问题，正是当今国际学科发展的若干前沿和研究热点，也是我国经济社
会发展中迫切需要解决的问题，体现了我国化学科学的巨大进步，也反映出我国化学科学光辉成就的
一个侧面和部分缩影。
具体内容包括高性能非线性光学材料、功能配合物的可控合成、金属药物的作用机理、高效的光分解
水制氢纳米材料、超高比容量锂离子电池的纳米电极材料等。
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