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化学计量学在我国的发展
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,

朱 琳

(西 昌学院
,

四川 西昌 6 15 0 13 )

【摘 要】 评述 了化学计量学在我国近年来的发展
,

包括 多元校 正 与分辨
、

稳健方法
、

化学模

式识别
、

化学定量构效关系
、

分子模拟与优化
、

化学专家系统与数据库等主要分支
,

其中特别对近年

来得到飞速发展的新技术如高维数据解析方法
、

人 工神经网络
、

小波变换给 出了较详细的介绍
。
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0 前言

化学计量学 ( C ha m o m et ir c s
)在我国发展已有 20

多年的历史
,

是一门化学与统计学
、

数学
、

计算机科

学交叉所产生的新兴的化学学科分支
。

它运用数学
、

统计学
、

计算机科学以及其他相关学科的理论与方

法
,

优化化学量测过程
,

并从化学量测数据中最大限

度地提取有用的化学信息
〔 ,〕。 它与基于量子化学 的

计算化学 ( C o m p u t a ti o n al Ch e m i s t汀 )的不同之点 只

在于化学计量学是以化学量测量为其基点
,

实质上

是化学量测的基础理论与方法学 21[
。

由于
“

十年动乱
”

的影响
,

使我国在化学计量学

的发展方面略迟于欧美
,

但在化学界前辈的积极倡

导和国家 自然科学基金委的支持下
,

8 0年代以来
,

我

国的化学计量学研究得到了飞速发展
,

到现在已发

展成为一门在国际上有一定影响的独立的化学学科

分支
,

已 出版了多本化学计量学方面的专著和相应

的教材
3̀ ’ ,

并在中国科学院的多个研究所和国内多

个知名大专院校建立了队伍稳定的化学计量学研究

小组
,

取得了一批具有国际先进水平的成果
。

8年前
,

我们曾在第二届斯堪的那维亚国际化学计量学大会

上对我国的化学计量学发展主要成果进行过一次综

论 〔4飞,

在此
,

仅就近 10 年来化学计量学在我国的发展

情况作出简要介绍
。

l 化学计算的发展为化学测量提出了理论

的方法

化学计量学为化学量测提供理论和方法
,

为各

类波谱及化学量测数据的解析
,

为化学化工过程的

机理研究和优化提供新途径
,

它涵盖了化学量测的

全过程
,

包括采样理论与方法
、

试验设计与化学化工

过程优化控制
、

化学信号处理
、

分析信号的校正与分

辨
、

化学模式识别
、

化学过程和化学量测过程的计算

机模拟
、

化学定量构效关系
、

化学数据库
、

人工智能

与化学专家系统等
,

是一门内涵相当丰富的化学学

科分支
。

化学计量学的发展为化学各分支学科
、

其中

特别是分析化学
、

环境化学
、

药物化学
、

有机化学
、

化

学工程等
,

提供 了不少解决问题的新思路
、

新途径和

新方法
。

到2 0世纪 8 0年代
,

在分析测试或化学量测中
,

人

们第一次发现
,

取得数据甚至大量数据已不是最困

难的一步
。

最难解决的瓶颈问题是这些数据的解析

及如何从 中提取所需的有用化学信息
。

化学家与分

析化学家首次遇到类似行为科学家或经济学家所遇

到的大量数据如何处理的间题
。

化学家与分析化学

家比较幸运
。

因为大量现代分析测试仪器 出现带来
“

数据爆炸时代
” ,

也正是计算机普及的时代
。

这就构

成了化学计量学发展的第二个条件
。

为了对极为复

杂的化学量测数据 (其中负载着在分子水平上表征

物质世界的信息 )进行解析
,

化学家
、

分析化学家利

用可在计算机上实现的许多强有力的数学方法
,

包

括一些相关学科发展的数据与信号处理新方法
,

从

多维化学量测数据中提取有用的相关化学信息
。

如

果说经典分析化学是得首先依赖费时而麻烦的化学

或物理的方法来对很多复杂化学体系进行纯组分分

离
,

即采用单变量校正方法进行定性定量分析的话
,
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那么
,

现代分析化学家面对的则是各种将分析分离

技术集于 一体的高维仪器所产生的巨量分析信号
,

藉化学计量学发展的新型分析信号的多元校正与分

辨方法 〔5 、

来进行复杂多组分体系的定性定量解析
,

高维数据解析的化学计量学方法现已进人可用来解

决分析化学中实际难题的程度
,

将这些方法用于复

杂环境样本
、

中草药中单位药及复方分析等
,

取得了

很多令人振奋的结果
。

继续进行高维数据
、

特别是针

对可产生三维数据的新型仪器的化学计量学算法的

研究现仍是一个研究的热点
,

我国的化学计量学研

究在此方面取得了居于国际先进水平的成果
。

多元

校正与分辨一直就是分析化学计量学研究的主要内

容
,

在此方面
,

中国科技大学
、

清华大学
、

石油化工科

学研究院
、

沈阳药科大学
、

中国药科大学
、

同济大学
、

天津大学
、

厦门大学
、

兰州大学
、

江西大学
、

西北大

学
、

华中理工大学
、

湖南大学等单位做了大量的研究

工作
。

另外
,

有关人工神经网络 ( a
irt ifc ial en u ar l

en wt or ks
,

A N N )新技术
、

基于 自然计算的全局最优算

法如模拟退火 (
s im u l a te d a n n e a l i n g

,

SA )和遗传算

法 ( g e n e ti e al g o ir th m
,

GA )
,

信息科学中的图象分析

( im a g e a n a ly s i s
,

I A )方法
,

统计学 中研究热烈的稳

健方法 ( or b u s t m e t h o d s ,

RM )等新型化学计量学方

法的引人也取得很多可喜的成果
。

采样理论这一重

要的化学计量学研究分支
,

过去未引起必要的重视
,

近期有关研究小组如南开大学等单位倡导开展了这

方面研究
。

化学模式识别的研究提供的是对决策和过程优

化很有实用价值的信息
,

为我国石油化工
、

材料化学

等带来了解决研究难题的新思路
,

人工神经网络的

新方法
,

为化学模式识别提供了研究的新机遇
。

无论

在化学模式识别的方法和应用方面
,

我国都取得了

不少优秀成果
,

中国科学院上海冶金研究所的化学

计量学研究小组先后用化学模式识别的方法成功地

解决了 5 0多个石油化工过程优化
、

材料设计等方面

中的实际难题
。

化学模式识别方法用于分析化学
、

物

理化学
、

无机化学
、

药物化学
、

食品化学
、

农业化学
、

医药化学和环境化学等学科 的研究在我国也取得了

不少成果
,

浙江大学
、

中国科技大学
、

沈阳药科大学
、

中国药科大学
、

同济大学
、

中国科学院长春应用化学

研究所
、

湖南大学等单位在此方面做了大量工作
〔’ 4 飞。

化学定量构效关系 (QSA R )的研究
,

是一个涉及

到化学学科的一个带根本性的问题
,

即如何从物质

的化学成分与结构来定量预测其化学特性
,

也可以

说是理论化学研究中的一 个最重要目标
。

目前
,

由于

药学发展的需要
,

将基于量子化学计算的分子模拟

与QSA R研究结合起来
,

为寻求有生物和药理活性的

先导化合物提供
一

r 一个新途径
,

我国在这方面也已

取得引人注 目的成就
。

将全局最优算法如模拟退火

和遗传算法的引人分子力学的寻优
,

以指导最佳先

导化合物的寻找
,

是化学计量学家的贡献
,

现已在

QSA R的研究中得到了广泛的应用
。

在 QS A R 研究

中
,

化合物结构的拓朴表征是另一个重要的课题
,

如

何采用图论和数值方法来表征各种化合物分子
,

并

将所得数值结果与实际量测的化合物的物理
、

化学

和生物学特性连接起来
,

也是目前化学计量学研究

的一个重要问题
。

我国的化学计量学研究工作者在

此方面也做了不少有意义的工作
。

波谱化学是分析化学与有机化学家都十分关注

的一个领域
,

怎样利用现存波谱数据库
,

如质谱
、

红

外光谱
、

核磁共振谱
、

色谱的保留时间库以及吸收与

发射光谱等为复杂分析体系进行快 速定性定量分

析
,

一直是分析化学家们努力的目标 ; 而如何利用上

述各种波谱为新合成的有机化合物定结构
,

则是有

机化学家们手中必不可少的解析手段
。

计算机技术
,

其中特别是智能数据库与化学专家系统技术为此提

供了进行上述解析的新途径
。

我国的化学计量学工

作者在此方面也做了大量富有成果的工作
。

中国科

学院上海有机化学研究所
、

中国科学院大连化学物

理研究所
、

中国科学院长春应用化学研究所
、

中国科

学院化工冶金研究所
,

南开大学
、

南京大学
、

东北师

范大学
、

厦门大学
、

湖南大学等单位都先后建立了多

种波谱的数据库和专家系统
,

如 13 C NM R 谱图数

据库和结构解析专家系统 ( E S E SO C )
、

高效液相色谱

专家系统
、

红外
、

质谱数据库与专家系统
、

IC P发射光

谱专家系统等
,

他们用计算机进行各类波谱 (包括核

磁共振谱
、

质谱
、

红外光谱等 )模拟
,

并用联合波谱库

和专家系统进行结构自动解析与推导
,

选择各类仪

器 (色谱与光谱 )的最佳量测和分离条件
、

进行各类

波谱数据库 的知识开发
,

并在各类数据库的网络化

上也做了大量工作
。

2 化学计量学的发展前景

19 9 7年
,

在国家自然科学基金委的全力支持下
,

由湖南大学与挪威 B e

ger
n 大学合作

,

在张家界举行

了我国的第一次国际化学计量学会议
,

与会代表 120



第 4期 李远军等
:

化学计量学在我国的发展

多人
,

其 中来 自欧美及亚洲各地 14 个国家的境外代

表6 0多人
,

会议的议题几乎覆盖了前述化学计量学

研究的各个领域
,

还特别为化学计量学在工业 中的

应用开辟了一个专门议题
。

该会议已在国际化学计

量学刊物
“
C h e m o m e t ir e s a n d I n t e l l i g e n t 肠 b o ar t o砂

S ys et m s ”

出版了会议论文专辑
,

收集了 44 篇会议论

文发表
,

其中我国作者占了28 篇
,

第一次较系统地 向

国际化学计量学界展示了我国的化学计量学研究 的

实力
,

说明我国的化学计量学研究已与国际接轨
。

化学计量学诞生至今
,

已有近3 0年历史
,

其发展

前景亦是一个令人关注的问题
。

从分析化学与化学

计量学的关系可以看出
,

化学计量学的发展将对分

析化学产生深刻影响
,

已构成分析化学第二层次基

础理论和方法学的重要组成部分
,

特别值得提出的

是
,

化学计量学的发展还将为分析仪器的智能化提

供新理论和新方法
,

为新型高维联用仪器的构建提

供新思路和新方法
,

是 21 世纪分析仪器软件主体化

发展的新突破口
。

此外
,

随着微型计算机和网络技术

的飞速发展
,

对于化学波谱库的建立与检索方法以

及化学人工智能和专家系统的研究也将取得长足进

步
。

在采用计算机网络技术将多种波谱仪器连接的

基础上
,

将数值化计算技术 (近年来化学计量学方法

学发展的主体 ) 与传统的基于经验的逻辑推理方法

的有机结合
,

可望解决化合物结构 自动解析的难题
,

并使得长期困扰分析化学家的混合物波谱同时定性

定量解析成为可能
。

在分析化学领域中
,

化学计量学

的发展前景十分诱人
。

另外
,

化学计量学与其他化学

学科分支
,

如环境化学
、

食品化学
、

农业化学
、

医药化

学
、

化学工程等学科
,

将产生更密切的联系
,

得到更

广泛的应用
。

随着各化学分支学科 的发展
,

可以预

期
,

化学计量学也将继续得到更蓬勃的发展
。
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