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与分子概念有关的几个问题

吴征艳
`

(中国核工 业集团总公 司
,

北京 10 0 0 82)

〔摘 要 〕 介绍 了与分子概念有关的几 个问题
,

提 出原来的分子定义 已不适用
,

建议将分子定义为

一个 由若干原子核和若干 电子所组 成
,

受量子力学规律 的约束
,

有一定的稳定性的体 系
。

〔关键词 〕 分子
,

概念
.

新定义

自从道尔顿创立原子分子学说 以来
,

化学 和物

理学得到迅速 的发展
,

特别是 20 世纪 的许多发现
,

在各方面都突破 了原来的学说 的基础
。

例如
,

原子

是原子核和电子所构成
,

而原子核是 中子和质子构

成
,

以及其下还有夸克等
。

量子力学为微观世 界立

了基本理论和法则
,

波函数 的概念使得一个 质点的

影响范围可以达到无穷远
。

同时
,

还出现了许 多许

多所谓跨学科 的新学科
。

这些新发现不但模糊 了原

来的化学
,

物理和生物
,

甚至和地学
,

天文学科 的界

限
,

还使得分子概念产生许多问题
。

下面将 就几个

比较重要的谈一些个人的看法
。

首先
,

道尔顿的分子概念是从气体 中提 出的
,

物

质只有在气体 中才是 比较独立的
,

但即使在非 常低

的气压下也存在相互作用
,

由于在凝固态中
,

相互作

用很大
,

所以有许多新的性质
。

以金为例
,

虽然是单

质
,

但它也可以被认 为是单原子分子
。

这个单质具

有金属光泽
,

导电等性质
,

但在金 的原子束中这些性

质都不见了
,

所有金属也如此
。

所有半导体也有类

似的情形
。

高温超导的镜钡铜固体也如此
。

这说明

分子在气体和固体中在当前的情况下是不 一样 的
。

在它们中间还有 团簇
,

又有不 同的性质
。

它们的化

学组成相同
。

那么
,

谁是他们的
“

分子
”

代表呢 ?

凝聚态物质存在界面
,

存在界面层
,

由于介质两

面的物质不 同
,

其相互作用不对称
,

存在界面张力而

使表面分子受力不均衡
,

产生和内部分子不 同的分

布和变化
。

在纯物质 中表面分子间的距离改变
,

甚

至分子 中的原子间距也改变
。

在溶液中则表现为溶

液浓度不同
。

溶质增加引起表面张力下降时
,

则表

面浓度增加
,

反之则减少
。

在 固体 中同样存在这一

现象
,

由于存在向内的力
,

使得 晶面呈 凸状
,

在 N aC I

型的晶体中表面层的原子间距缩短
。

如有分子具有

一个亲介质的集团基而同时又有一个大的疏介质的

基时
,

这一物质不能溶于这个介质 中
,

而在介质的表

面上成为一个单分子层
,

这种例如硬脂 酸盐在水面

上所成的单分子层就是有名的 aL gn mu ir 膜
。

这种膜

可以移转到玻璃或金属等物体上并成为多层膜
。

显

然表面分子具有和 内部分子不 同的性质
。

道尔顿 的分子是稳定的分子
,

分子的不稳定性

有两种
,

一是它本身没有能量最低点
,

原子不能形成

分子
,

二是分子本身有最低点
,

但在遇到碰撞时就分

解了
。

后者有一定的稳定性
,

可以短时存在
,

或在没

有碰撞时可以长期存在
,

在星际空间存在大量分子
,

其中大部分属于 这类
,

人们将 它们叫做 自由基
,

显

然
,

自由基是分子
。

人们将带有 电荷的分子叫做离子
,

但在化学反

应中
,

电荷和原子同样守恒
。

将离子也归属分子一

类 比较方便
。

原来认为相 同分子的质量是相 同的
,

自从发现

了同位素后
,

这一认识改变 了
。

不 同的同位 素有不

同的核 自旋量子数
,

因此它们的性质也有不同
。

这

样
,

又有 了同位素化学
。

现在有一门叫做高分子的学科
。

其实在胶体体

系中
,

只有大小不全相同的质点
,

而不是分子
。

并且

这个体系是多相的
。

而超分子则是将分子 内的力和
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分子间的力的不同当成绝对 的了
。

实际上
,

超分子

还是分子
。

自从 电子被发现以后
,

在分子中电子一般处于

基态
,

但
一

也有不是基态的
。

电子受到激发
,

此时分子

可 以分解
,

也可 以形成激 发态分子
,

由于电子 比较

多
,

激发态分子的种类非常多
,

激发态 的寿命的长短

的范围非常大
,

所 以这是个相当广大的新领域
。

过去
,

小分子研究得比较多
,

而对大分子的研究

则比较少
。

大分子因为有较长 的链
,

所以键长和键

角都不恒定
,

而且可以弯曲甚至成为螺旋状
。

因此
,

存在于较远的两个的基 团也可以有相 当大的相互作

用
,

这种相互作用如何计算和测量现在都存在问题
。

分子生物学现在还不能从理论来解决
。

现在
,

基 因

只能用经验方法去利用
。

就象在量子力学前的化学

一样
。

从上述的事实可以看 出
,

原来 的分子定义是不

适用了
,

必须一个 比较广泛的新定义
。

我建议
:

分子

是一个由若干原子核 和若干 电子所组成
,

受量子力

学规律的约束
,

有一定的稳定性的体系
。

在这个定义下
,

最重要的是在大学中
,

不应再设

立分开的物理和化学两个系
,

而应设立包括分子生

物学在内的分子科学 系或 院
,

使学生一开始就看得

高些远些
。

另外
,

必须从整个分子来看问题
,

必须从

电子和电子
,

原子核和原子核
,

电子和原子核间的相

互作用来考虑问题
。

那些将分子中的一部分孤立出

来并且认为是恒定 的如化学键
,

价和价数
,

以及价

键 ;力常数等等概念虽然还有用途
,

但要注意其局限

性
。

在量子力学计算中
,

它们还有用途
。

分子概念的发展是辩证法的必然结果
。
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“

大型旋转机械非线性动力学问题
”

中期研究工作取得重要进展

国家 自然科学基金重大项 目
“

大型旋转机械非

线性动力学问题
”

( 19 9 90 5 10 ) 自 19 9 9 年 3 月立项 至

今已 1 几作 了 2 年
。

两年来
,

项 目组在国家 自然科学

基金委 员会和 11 个单位的支持下
,

顺利完成项 目任

务 朽规定的各项研究任务
。

主要成果有
:

( l) 建 立了 3 00 M w 汽轮发电机组有关轴承的非

线性油膜力数据库
,

并在此基础上建立 了非线性油

膜力近似表达式
,

研制和改造两台能研究油膜非线

性行为的试验台
,

在寻找椭园轴承油膜力解 析公式

上取得重要进展 ;

( 2) 首次研究了余维 5 分岔及约束分岔问题
,

在

内共振条件下的系统降维及模态分岔方面取得了进

展 ;

( 3) 改进和发展 了多 自由度非线性 动力学系统

的数值分析方法
,

将线性时变系数动力 系统等价类

做了一定的拓展 ;

( 4 )提出了转子系统非线性 动力学设计的总体

设计框架
,

对非线性转子动力学 稳定裕度 的定义及

计算方法进行了探索 ;

( 5 )对 2 台大型汽轮发 电机组进行 了现场振动

故障分析和处理
,

完成了 3 00 M W 汽轮发电机组模型

试验台的设计和调试等
。

专家组认为该项 目全面完

成了计划
,

研究工作取得若干突出结果
,

进展情况评

价为 A
一 。

( 天 津大学科技处 供稿 )


