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前言

我们的母校——中国科学技术大学——被誉为“科学家的摇篮”。
我们四人都从不同地方到科大学习、任教、讲学或工作过。
为了感谢母校的培养以及老师、同学、校友和朋友们的帮助，我们愿为科大“校友文库”贡献这份新
著。
化学键能与化合物的化学稳定性高低、反应速度快慢、生成物的产率大小等紧密相关。
20世纪80年代以来，化学键能的实验测量与理论计算的研究，吸引了海外和国内许多科学家，包括科
大校园里的张允武、俞书勘、盛六四、齐飞、郭庆祥和傅尧教授等，南开大学程津培和朱晓晴教授等
，北京化学所朱启鹤与徐广智教授等，大连化学物理所楼南泉、王秀岩和杨学明教授等，南京大学陈
慧兰和张叔仪教授等，清华大学莫宇翔教授等，上海有机化学所、北京大学、南京理工大学、四川大
学、重庆大学、吉林大学、复旦大学、上海大学、浙江大学、华中科技大学、中山大学和厦门大学等
许多研究梯队，以及台湾省、港澳地区的科学家。
在本书的第2和第3章里，我们将尽量介绍海内外许多科学家的贡献。
作者之一（罗渝然），在旅美期间，建立了一个完整的化学键能数据库，填补了物理学、化学、生物
化学和表面科学等领域的重要的“gap"（空白）。
这是中国人有自主知识产权的第一个中型化学专业数据库。
在第4章，我们将讲解该数据库的使用技巧与方法。
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内容概要

化学键能是分子科学中的重要物理量。
面对数据互相冲突的现实，如何选用可靠的键能数据来帮助分析和解决科学问题，目前许多科学家、
工程师还并不熟悉，国内外也没有相应参考书。
本书填补了这一空白。
    本书全面地介绍了有关化学键能的各个方面，包括如何准确理解键能，测量化学键能，计算化学键
能，使用化学键能数据库的技巧，以及简单估算化学键能的方法等。
在第6章列举了约三十个实例，阐明了化学键能在现代科学中的重要性。
在研究分子科学的种种问题时，借助于化学键能的概念及可靠数据，可帮助我们分析问题，更快地找
到解决问题的途径。
    此外，书末还提供了约3500个化学键能的可靠数据。
    本书可供化学、化工、物理、材料、表面、能源、生命、资源、环境、海洋、太空等学科的高年级
本科生、研究生、教师、科学家、工程师及其他专业人员参考，也可作为研究生相应课程的教材。
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章节摘录

第1章 引论1.1 原子、分子和化学键在学习和研究物理、化学、生命、材料、表面、能源、资源、环境
、海洋、太空等自然学科的过程中，我们都面临一个共同的问题，即物质的化学结构与性质。
虽然目前已知的化学元素只有100余种，但在美国化学会登记和确认了的无机和有机化合物的数目，却
已经超过3300万(2008CAS)，而且这数字每天都在增加。
我们能否成为“事前诸葛亮”，来预测化合物、材料或物质的性质？
答案是：能！
1803年，Dalton提出所有物质都是由原子构成的假设。
但原子又是怎样形成分子及化合物的呢？
早期，科学家假设原子和原子之间由一个神秘的钩相互钩住。
这种设想一直延续到今天。
现代的化学键的“键”字仍然保留着最原始“钩”的意思。
现在，化学“钩”（键）的本质已经弄清楚了，原子或原子团之间的相互作用力就是化学键，通常用
短线“一”表示，可分为共价键、离子键、配位键、金属键、氢键、静电相互作用、van der Waals力
和表面键等。
通过化学键，原子或原子团之间能够稳定地聚集在一起，形成各种各样的分子、“超分子”、络合物
或簇合物(cluster)。
当我们设计具有特定性质的化合物、材料或物质时，必须掌握有关化学键的基本知识。
这本书里，我们将探讨分子化学结构的稳定性高低、反应速度的快慢、生成物相对产率的大小等与化
学键强弱密切相关的定量关系。
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后记

化学键的概念已经有两百余年的历史，但化学键能的测量则始于20世纪30年代，那时测量的都是小分
子，如H，Ch，HC1等。
1950年，第一次全面总结了多原子分子中化学键能测量数据。
但是，那批数据很快被全面修正了。
最早的化学键能数据库建立于20世纪60至70年代，但这些数据也很快地被全而校正了。
从20世纪80年代中期到现在，许多科学家反复测量了大量重要分子中的化学键能，键能实验数据连续
急剧增加，同时测量误差也开始进入“化学精度”（±1 kcalmol，或±4.184 kJ mol）。
同时期，发展了很多理论和半经验方法用于预测化学键能。
推动化学键能知识不断丰富和更新的原动力是人类社会的不断发展。
化学键能知识的不断丰富和更新，不仅促进了物理学和化学的自身发展，而且已经成功地、巧妙地渗
透、融合、“杂交”进入了化工、材料、生命、医药、营养、能源、资源、环境、海洋、太空等不同
领域，成为这些领域不可缺少的“新朋友”、“好助手”。
全面的化学键能数据库建立于本世纪初。
化学键能数据库，外表看来好像一座“信息山”，而从里看实为一个“信息宝库”，它是数千名科学
家长期辛勤劳动与集体合作的结晶。
系统地、细致而全面地开发和利用这一“信息宝库”，科学家们一定能发现更可靠的、更准确的结构-
能量-反应活性的新规律，更好地服务于人类社会发展。
最后，我们诚恳地引用本书前言中的一段文字作为结束语——五十年前，郭沫若校长为科大撰写的校
歌里说：“科学的高峰在不断创造。
”我们期待更多年轻科学家，在化学键能、分子化学稳定性与反应活性的研究方面，后来居上，开拓
创新。
“长江后浪推前浪，一代新人胜前人”！
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编辑推荐

《现代科学中的化学键能及其广泛应用》可供化学、化工、物理、材料、表面、能源、生命、资源、
环境、海洋、太空等学科的高年级本科生、研究生、教师、科学家、工程师及其他专业人员参考，也
可作为研究生相应课程的教材。
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