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１　引　言

　　一般而言，经多年较系统的科学研究，在国内外理
论或专业期刊上发表了一定数量的学术论文，人们便

可选定围绕一个合适的题目，对自身的研究工作加以整

理和总结，去伪存真，去粗取精，以自己的学术论文为素

材，精心组织加工，出版学术专著。有些著作请名家作

序，有的通过前言或后记交代出书的背景和目的等。因

为“序”和“前言”文字较少，通常能集中地较自由地说

出一些作者最想说的话，所以阅读一部著作时，对“序”

或“前言”是应该特别留意的，其中不乏精华之处。

　　本文对唐敖庆、张乾二两位理论化学家所撰写的
“序”和“代序”

［１－２］
以及作者们刚出版和即将出版的

两部专著
［３，４］
的前言，通过引用、注释和阐述，着重指

出“量子炸药化学”这一提法的出处和含意及其向含

能材料计算学的拓展和引伸；对当前理论与计算化学

研究和有关学术论文的评价问题，也略抒已见；以期引

起关注和讨论，目的是促进含能材料微观理论研究的

健康发展，借以庆祝《含能材料》建刊二十周年。

２　学习和评介唐敖庆为《硝基化合物的分子
轨道理论》所作之序

　　在 ２０世纪 ９０年代（１９９２年 ２月），中科院院士

唐敖庆先生为《硝基化合物的分子轨道理论》
［１］
一书

作序。他与从事量子化学教学和科研工作的肖鹤鸣教

授，曾经谈起过研究方向的事，他根据华东工学院（南京

理工大学前身）的实际情况，建议肖鹤鸣结合炸药专业

搞应用量子化学研究，亦即从事“量子炸药化学”研究。

　　唐先生对南理工“用分子轨道理论方法，系统地
计算研究了碳硝基、氮硝基、氧硝基和叠氮类等各类主

要高能材料（ＥｎｅｒｇｅｔｉｃＭａｔｅｒｉａｌｓ）的电子结构、寻找结
构与性能之间的规律联系”的研究工作给予了高度概

括和高度评价。认为南理工“对高能材料的量子化学

研究，内容丰富，很有特色，有较高的学术水平，在国内

处于领先地位，在国际上也有一定的影响。”并认为

“该书的出版不仅对炸药科研工作有指导意义，而且

对高校师生学习运用分子轨道理论也有帮助。”他“希

望在国内除进行“基础量子化学”研究外，更多的同志

应结合各自的专业从事“应用量子化学”研究。希望有

更多富有特色的著作和教材问世，百花齐放，满园春色，

繁荣祖国的科技和教育事业，为“四化”建设服务。”

　　唐敖庆教授是伟大的物理化学家和教育家。他是
我国理论化学奠基人，被誉为“中国量子化学之父”。

他对我国科研和教育事业的杰出贡献，与日月同辉，与

天地共存，是永垂不朽的。当年他担任首届国家自然

科学基金委员会主任委员等要职，百忙之中竟为一本

书作序，足见他对高能物质微观理论研究多么关心和重

视，也表明他对该领域第一部学术专著的问世所给予的

鼓励和支持，还包含着恩师对学生们的期望和教导。

　　为尊重历史，利于准确解读唐先生提出“量子炸
药化学”研究方向的背景和内涵，可以查阅《硝基化合

物的分子轨道理论》引言中的前两段文字
［１］
。

　　“自 １９２７年 ＨｅｉｔｌｅｒＬｏｎｄｏｎ用变分法处理氢分
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子起，量子化学历经了 ６０多年的建立和发展期，随着
高速电子计算机和物质结构测试技术的迅速出现和更

新，现已进入全面应用阶段。尤其是分子轨道（ＭＯ）
理论方法更日益渗透于化学、物理、药物和生物等学科

中，不少边缘学科（或新课程）如量子无机、量子有机、

分子光谱学、微观反应动态学和量子药物学、量子生物

学等如雨后春笋般出现。”这就是说，唐先生关于“量

子炸药化学”的提法顺应了量子力学进入全面应用阶

段之大势，预示着一个新的边缘学科的诞生。

　　“量子化学对火炸药学和起爆药学的应用形成量
子炸药化学，这里的炸药是广义的，泛指爆炸物即包括

火药、炸药和起爆药。运用 ＭＯ理论方法计算炸药及
其相关物的电子结构，探讨结构与性能之间的规律联

系，构成量子炸药化学的基本内容。从事量子炸药化

学研究的最终目标是从微观本质上阐明和预示火炸药

及起爆药的各种性能，进而与其它相关学科一起，对它

们的设计合成、生产、储存和安全使用起指导作用。”

这段文字是２０年前学习唐先生“序”所写，现在看来
还是基本适用的。这里较清晰地定义了“量子炸药化

学”及其研究内容和研究目的。

　　唐先生的“序”以前苏联希略波切列可夫教授
１９９０年首访华东工学院及其后续发生的事为例，评价
南理工量子炸药化学的早期工作“在国际上也有一定

的影响”。原来“老希”对我们当年发表的论文
［５］
很感

兴趣，执意要来中国访问、寻找肖鹤鸣交流，他通过该

国尤里院士与曾留学苏联的同学、梁栋才院士（首届国

家自然科学基金委副主任）联系，再经唐先生找到肖；从

而实现了两院士“搭桥”的早期中俄专家互访讲学和合

作研究。“老希”先后曾派他的学生 Ｐｉｖｉｎａ博士以及后
续 Ｆｏｕｓｔｏｖ博生和 Ａｒｎａｕｔｏｖａ博士到南理工做访问学
者，合作发表了论文

［６］
。“老希”虽已早故，但他真诚推

进中俄科技交流合作，功不可没，我们一直缅怀他。

　　唐先生很少作序，他有意借该“序”最后一段文字
对全国的量子化学研究作出重要指示。他多次教导我

们研究工作要富有特色。谨循此意，近二十年来，我们

搞量子炸药化学研究，除关联一般物理、化学性质外，还

特别注重关联硝化反应、热解起爆机理和感度、爆速、爆

压、比冲等爆燃性质，从而获得了常规兵器、核、航天和二

炮等国防单位的广泛关注和大力支持，借此顺表谢意。

３　有感《张乾二院士论文选集》的“代序”

　　张乾二院士把他在２００８年 ６月在第十届全国量
子化学学术研讨会上的一次讲话，代作他自己“论文

选集”的序，表明他对该讲话内容十分地重视。该讲

话语重心长，教诲大家如何搞量子化学计算和理论研

究，如何正确地去评价学术论文。

　　张先生的讲话指出当前从事理论化学研究存在两
点不足之处。一是“有的同学没有很好思考，小分子

就放进第一性原理的程序中，大体系就放到分子模拟

程序中开始大算，这样做是很危险的。有的同学（包

括一些老师）为了解释实验现象，甚至不顾科学性，牵

强附会，实验工作想要什么结果就计算出什么结果，这

种计算就像为实验外衣打补丁，不是真正的理论化学

计算。好的计算应该是为实验量体裁衣，能从理论高

度去预测实验，解释实验。”我们建议进行“量子炸药

化学”研究，要力争吃透“量子”和“炸药”，即既要弄清

量子化学的原理和方法；又要弄清所研究炸药体系及

其特点，然后将二者紧密结合，努力做出真正能够推动

含能材料学科发展、有益于国防和国民经济的工作来。

　　二是张先生在该“讲话”中批评了“当前的评估体
系：要求一年要发表多少篇高影响因子的论文，要召开、

参加多少会议，要得多少次奖励。一切待遇、科研经费

都与此挂钩。”“以 Ｎａｔｕｒｅ、Ｓｃｉｅｎｃｅ为旗帜，号召大家向
这些杂志冲击。”他认为“Ｎａｔｕｒｅ、Ｓｃｉｅｎｃｅ杂志比较关注
当前的热门课题，考虑大众的阅读兴趣，是综合性的杂

志。要关心专业发展方向，还是要看专业杂志。评估一

篇文章，不应看它的影响因子，而应看它对学科发展所

起的作用。”“做理论研究，要想创新，必须不计名利，专

注一个方向，潜心研究十年八年，相信会有收获的。”

　　张先生在“代序”中还谈了他的一点体会：“即科
研中要注意建立自己的体系。选定了研究方向后，首

先熟悉这个领域，找出该领域存在的创新点，并结合自

己的强项，选择好课题。研究中要善于发现问题，持之

以恒。科研中要有自己的思想，建立创新的方法，逐步

建立自己的体系。”

　　我们听过张先生的讲话，阅读过“代序”，颇有同
感。试想想，我们这个大国，有完整健全的教育科研管

理体制，如果不去端正学科和专业的发展方向，不提倡

潜心地系统地搞原创性研究，不深入地去考察论文的

实际内容、进而细致地判定该论文的意义和作用；相反

地，如果只盲目地去追求一堆数字，发多少篇论文，有

多高影响因子等等；甚至仅仅根据影响因子大小，便一

刀切地将期刊和论文分为一区、二区、三区和四区；一

些单位则简单化地以奖金和待遇“指挥”大家向一区

冲击。把我国长期具有较高声望和影响的期刊，如

《中国科学》、《科学通报》、《化学学报》等综合和专业
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期刊，一律打入四区。这不是在“指挥”大家别向中国

期刊投稿吗？这样下去，长此以往，违背实事求是、科

学发展，只会助长形式主义和浮躁作风，将严重危害我

国的科教及其出版事业。

　　《含能材料》创刊二十年，其成就和影响很大，这
是有目共睹的，我们祝愿《含能材料》继续健康发展。

我们认为不同类的学术论文，主要应投向最适合于它

存在和发挥作用的各类专业期刊上去，而决不能仅仅

以影响因子或一区、二区作导向。我们建议把优秀的

量子炸药化学稿件，拿出一部分来投向《含能材料》，

投向中国期刊，这正是使其适得其所！

４　《高能晶体量子化学》的前言

　　２０世纪 ８０年代，在“量子炸药化学”研究领域，
主要都是运用半经验分子轨道（ＭＯ）方法，计算研究
气相孤立分子的结构和性质。只对较少较小体系，才

用从头算（ａｂｉｎｉｔｉｏ）方法，在 ＨａｒｔｒｅｅＦｏｃｋ（ＨＦ）水平
上进行计算，即不考虑瞬时电子相关。到 ２０世纪 ９０
年代，由于密度泛函理论（ＤＦＴ）方法的发展，它考虑了
电子相关，计算机时又远少于超 ＨＦ方法。故而，从南
京大学陈兆旭教授在我校“攻博”开始，首次系统地把

ＤＦＴ用于高能化合物分子。这期间（１９９８～２０００），
他发表学术论文 ２０多篇，出版《四唑化学的现代理
论》

［７］
专著，他的学位论文获评“全国优秀博士学位论

文”（２００１年）。
　　与高能分子的理论研究状况相类似，对于高能晶
体结构和性质的计算和模拟，也经历了用近似的半经

验方法到用精确的第一性原理方法的发展过程。早在

２０世纪８０年代末，苏州大学樊建芬教授在我校攻读
硕士学位，她首次用推广的 Ｈüｃｋｅｌ晶体轨道（ＥＨＣＯ）
方法，计算研究纤维素和硝化纤维素大分子的能带和

电子结构，在 Ｃｈｉｎ．Ｊ．Ｃｈｅｍ等期刊上发表，其内容已
纳入《硝基化合物的分子轨道理论》专著中。稍后，李

永富教授当年的博士学位论文，在《中国科学》
［８］
等期

刊上发表，并出版《金属叠氮化物的能带和电子结

构———感度和导电性》（１９９６）专著，用的是半经验的
离散变分 Ｘα（ＤＶＸα）方法以及 ＥＨＣＯ方法。这些
工作应该是系统研究高能晶体的最早理论工作。

　　进入 ２１世纪，中国工程物理研究院姬广富研究
员在我校“攻博”时，主要工作之一就是开拓性地运用

Ｃｒｙｓｔａｌ９８程序，首次对 ＨＭＸ和 ＴＡＴＢ等典型高能分
子型晶体实施 ＤＦＴ研究；稍后，居学海教授在我校从
事博士后研究期间，也运用该程序做了较多工作，包括

对一些金属叠氮化物、Ｆｏｘ７、ＯＮＣ、ＰＥＴＮ和 ＮＴＯ等
晶体能带和电子结构以及各种性质进行研究。他们的

工作发表在《化学学报》和 Ｊ．Ｃｈｅｍ．Ｐｈｙｓ．等国内外
学术期刊上，多数已汇入《高能化合物的结构和性

质》
［９］
（２００４）学术专著中。

　　自 ２００５年我校分子与材料计算研究所建立至
今，我们承接了更多国家自然科学基金和国家安全重

大基础研究（９７３）等项目。运用 ＤＦＴ方法和平面波
基组，在选择多种泛函对晶体和分子几何进行全优化

等更高计算水平上，对各类型多系列高能晶体进行了

系统的周期性 ＤＦＴ研究；提供和比较了结构类似物或
多种晶型的晶胞和分子几何参数以及能带和电子结构

的共性和差别；给出详尽的吸收光谱、振动光谱并在电

子微观层次上予以深入细致的比较和分析；提供它们

的热力学函数及其在分解反应中的变化。研究了掺杂

晶体的结构和性质。总结了一些晶体在不同压力下结

构和性能的递变规律。阐明晶体能带和电子结构与感

度的关系，提出撞击感度的第一性原理带隙判据。还

用从头算分子动力学（ａｂｉｎｉｔｉｏＭＤ）方法，分别地模
拟研究了离子型和分子型晶体在不同温度下的结构和

性能，直观地揭示了分解和起爆机理。以上研究工作

在 Ｊ．Ｐｈｙｓ．Ｃｈｅｍ．ＡＢＣ、Ｊ．Ｃｈｅｍ．Ｐｈｙｓ．、Ｊ．Ｃｏｍ
ｐｕｔ．Ｃｈｅｍ．和 Ｐｈｙｓ．Ｃｈｅｍ．Ｃｈｅｍ．Ｐｈｙｓ．等学术期
刊上发表；该 ２０余篇论文加上一些尚待在期刊上发
表的工作，构成本书的基本内容。

　　应该指出，在我们指导下，许晓娟博士和邱玲博士
曾对笼状和氮杂环硝胺高能量密度化合物（ＨＥＤＣ）如
ＣＬ２０、双环ＨＭＸ和 ＴＮＡＤ等，在不同压力下的晶体
能带和电子结构及其与热解、感度等性能的关系，进行

过深入细致的 ＤＦＴ和 ＭＤ模拟研究，均已在 Ｊ．Ｐｈｙｓ．
Ｃｈｅｍ．Ｂ上发表。但因这些工作已编进《高能量密度
材料的理论设计》

［１０］
（２００８）专著中，她二人的学位论

文也已先后获“全国优秀博士学位论文提名奖”

（２００９、２０１０），故本书未包括她们的相关研究工作。
　　众所周知，高能化合物多处于凝聚态特别是晶态，
在炸药和推进剂中它们亦多以固态出现。所以研究高

能晶体的结构和性能，不但具有重要理论学术意义，而

且具有重要的实用价值。以上对我校相关理论研究历

程的简要回顾，表明我国关于高能晶体结构和性能的

计算／模拟研究，起步很早，研究方法先进多样，研究内
容系统全面，能够将电子结构深入地关联物理、化学和

爆炸等诸多性质，实用性较广。

　　总之，《高能晶体量子化学》一书的前言，较详尽
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地回顾了我国高能晶体量子化学的研究历程，介绍了

本书出版背景和主要内容，兼具文献综述和新书简介

效果。主要是把我国量子炸药化学从用半经验方法发

展到用第一原理 ＤＦＴ方法、从研究高能分子拓展到研
究高能晶体的进程作出了较清晰的说明。

５　《高能材料分子动力学》的前言

　　自然科学的发展经常也遵循“分久必合，合久必
分”的规律。理论化学以量子化学为主，涵盖统计力

学和微观反应动力学等。计算化学以分子动力学为

主，由分子力学发展而来，也依赖统计力学，包括蒙特

卡罗（ＭｏｎｔｅＣａｒｌｏ）方法等。原本理论化学和计算化
学是分开的，均归属于物理化学学科；随着二者理论和

方法的交叉发展，以及迅猛发展的计算机及其网络系

统的大力推进，现“理论与计算化学”又有“合”的动

向，且也有概称为“计算机化学”而单列学科的趋势。

　　从２０世纪７０～８０年代开始，得助于我国理论化
学奠基人、我校名誉教授唐敖庆老师和我国著名含

（高）能材料（ＥｎｅｒｇｅｔｉｃＭａｔｅｒｉａｌｓ）专家、老系主任肖学
忠教授等的倡导和支持，我校开创并一直从事“量子

炸药化学”研究，亦即从事物理化学和含（高）能材料

两个学科的结合研究：主要是把量子化学、统计热力

学、化学动力学和分子力学、分子动力学等理论方法，

系统地应用于火炸药、起爆药等各类爆燃物的分子、超

分子、晶体和复合材料，计算和模拟了它们的结构和性

能，为的是阐明缘由、总结规律、预示未知、设计和指导

合成与配方研究，进而达到服务于我国国防、航天和相

关国民经济的目的。

　　在跨世纪的 ３０年内，我校在对“量子炸药化学”
这一新方向、新领域和新的交叉学科的创立、开辟和研

究中，首先和最多地运用的当然是各种量子化学理论

方法，从 ＨＭＯ、ＥＨＭＯ、ＣＮＤＯ、ＩＮＤＯ、ＭＩＮＤＯ、ＭＮ
ＤＯ、ＡＭ１、ＰＭ３和 Ｘα等半经验分子轨道方法，到多
种水平的第一性原理从头计算（ａｂｉｎｉｔｉｏ）和密度泛函
理论（ＤＦＴ）方法，相关学术论著已发表较多，这里无需
赘述。其次，几乎与应用量子化学研究并行，通过培养

研究生和完成科研项目，我们也较多地运用了多种分

子力学和分子动力学的理论方法。对此，由于紧扣本

书主旨，这里不妨多说几句。

　　早在２０世纪８０年代末，中国石油大学王大喜教
授在我校攻读博士学位，他的博士学位论文的主要内

容就是优化硝酸酯的力场参数并用于硝酸甲酯水解反

应和溶剂效应的 ＱＭ和 ＭＭ研究（化学学报，１９９２，

５０，３３５；Ｊ．Ｐｈｙｓ．Ｏｒｇ．Ｃｈｅｍ．，１９９２，５，３６１；硝基
化合物的分子轨道理论，科学出版社，１９９３，３５６～
３８０）。这是运用 ＡｌｌｉｎｇｅｒＭＭ２力场研究爆炸物动态
性质的最早工作，获特邀于 １９９２年全国物理有机化
学会议作大会报告。在上世纪末，我校与荷兰 Ｄｅｌｆｔ
理工大学联合培养博士生，贡雪东教授和苏州大学樊

建芬教授当年的博士学位论文，其中部分工作就是完

成了有关共轭体系和沸石的 Ｄｅｌｐｈｉ力场参数优化，并
用于有机气体在沸石中吸附、扩散和催化的 ＭＭ 和
ＭＤ研究（化学学报，１９９７，５５，４４０；Ｃｈｉｎ．Ｓｃｉ．Ｂｕｌｌ：
１９９４，４４，５９８；Ｊ．Ｍｏｌ．Ｓｔｒｕｃｔ．１９９９，４９２，１３３；
Ｃｈｉｎ．Ｊ．Ｃｈｅｍ．２００１，１９，２５１）。其中樊建芬从事
的 ＭＤ模拟研究，当时在国内还刚刚起步，获得了当
年国家自然科学基金（２９７７３０２１）的资助。
　　进入本世纪以来，肖继军、马秀芳、许晓娟、邱玲、
朱伟、于艳春等先后在我校获得博士学位。他们的学

位论文中或多或少都包含火炸药结构性能 ＭＤ模拟
的内容。在这里，我们较多运用了 ＭａｔｅｒｉａｌｓＳｔｕｄｉｏ材
料科学软件和孙淮教授开发的 ＣＯＭＰＡＳＳ力场，也根
据需要运用过自行扩展的 ＭＰＣＦＦ力场和普适的 ＵＦＦ
和 Ｄｒｅｉｄｉｎｇ力场等。通过经典 ＭＤ模拟，我们完成了
（有些 还 正 在 完 成 着）国 家 自 然 科 学 基 金 项 目

（１０１７６０１２，２０１７３０２８）、国防科工委基础科研项目
（Ｋ１７００１０６１００１）、冲击波物理与爆轰物理国防科技
重点实验室及其主任基金项目、中国工程物理研究院

化工材料研究所和流体物理研究所的合作研究项目、

国家安全重大基础研究项目（９７３６１３３７、６１３４０和
６１３１４２）以及爆炸科学与技术国家重点实验室（北京
理工大学）开放基金等较多项目。肖继军教授在指导

多位硕士生（黄玉成、王艳群、张航、夏露、汪文睿、李

松远、赵丽、刘冬梅和刘强等），并在协助指导上述博

士生完成这些任务的同时，率先开辟了高能混合体系

如高聚物粘结炸药（ＰＢＸｓ）和推进剂、发射药的经典
ＭＤ模拟，特别是对它们的力学性能进行了系统的研
究。朱伟副教授自 ２００８年毕业离我校至今，仍在嘉
兴学院继续参加和完成了我校承担的如上较多科研工

作，在模拟多组分高能混合体系和优化力场参数等工

作中，成绩显著。２００５年以来，朱卫华教授在完成国
家自然科学基金（１０５７６０１６）、国家安全重大基础研究
项目（９７３６１３３７，６１３３９）和中国工程物理研究院化
工材料研究所合作项目中，对各类型高能晶体的能带

和电子结构进行了系统的理论研究；这其中，他开辟了

极端条件（高温、高压和冲击波加载）下多类典型炸药
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肖鹤鸣，朱卫华，肖继军，王桂香，刘冬梅

晶体的从头算分子动力学模拟（ＣＰＭＤ）的新方向，并
首次报导了它们的分解起爆引发机理。

　　综上所述，我校从事理论与计算化学研究，起步较
早，持续不断。３０年来，在“量子炸药化学”或“高能
材料计算学”研究领域，我们目睹和经历了量子化学

和经典分子动力学的“分”，又实现了二者在量子分子

动力学中的“合”，十分地有趣。本书是经典分子动力

学和量子分子动力学在该研究领域的应用，概括了我

们近十年来的相关科研和教学成果。本书包含了十多

位研究生的学位论文，并以他们在国内外学术期刊上

发表的数十篇论文为素材，称得上是“著”而不是“编”

了。但因所研究的课题很复杂，涉及面非常广，而作者

们的阅历和知识面尚较欠缺，水平有限，加之时间和精

力也不够，故本书肯定有许多不足之处。抛砖引玉，仅

供读者参考，恳请读者批评指正。

　　这里首次给出 ２０１３年即将出版的《高能材料分
子动力学》一书的前言，起到文献综述和新书预报的

作用。在该前言中较详尽地回顾了分子力学、特别是

分子动力学的发展应用状况，体现对前人工作的承接

和对研究历史的尊重。较详细列出本书获得的诸多项

目资助，并列出众多硕、博研究生的参与和贡献，一方

面是交代了出书的背景，同时还隐含着对方方面面的

深切感激之情。通过阅读该前言，不仅应能理解为什

么《量子炸药化学》应该和必须拓展和引申为《含能材

料计算学》，而且还能体会到，这种引申和拓展是有机

地交叉地进行的，并且符合“分久必合，合久必分”的发

展大势。当然，含能材料计算学（或计算含能材料学）的

内涵更宽更丰富，不仅应包括如本文所介绍的微观（如

量子化学、分子动力学等）理论方法，而且应包括介观、

宏观尺度的理论与计算方法，亦即凡是运用计算机计算

和模拟含能材料结构与性能的研究，均可归属于它。本

文涉及面颇广，不当之处，恳请批评指正。
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