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无机功能材料的组合设计、制备和筛选

陈 荣

=国家自然科学基金委员会化学科学部’ 北京 %--->? @

随着科学的不断发展和人类认识水平的提高，科学研究的手段必然要求高效和多能，研究

的对象也日趋复杂和多样化，组合化学就是在这样的形势下发展起来的。组合化学最早被用于

合成肽组合库，后来被用于药物的合成与筛选，也称组合合成，组合库和自动合成法。组合化学

是一门集合成化学，组合数学和计算机辅助设计等多学科交叉形成的一门边缘学科。因此，组

合化学可定义为利用组合论的思想和理论，将构建单元通过有机 A 无机合成或化学法修饰，产

生分子多样性的群体（库 @，并进行优化选择的科学。

组合化学从制药领域逐步发展到有机小分子 A 高聚物合成，分子构造与分子识别，均相和

异相催化剂，功能材料等诸多领域，同样在无机材料科学的发展中也不例外。无机功能材料的

制备，除经常采用的制备手段固相反应，熔盐合金反应，配位化学，电化学等方法外，更动用了

包括离子溅射、激光沉积、金属有机化合物气相沉积等大型物理设备；材料本身的尺寸也从过

去的体相深化到纳米相，更加注重材料的形貌、表面和界面特性，组成更趋复杂，复合材料、杂

化材料更加引人注目。如何高效地设计和制备需要的材料体系，调控体系的组成、相态和形貌，

同时确定其功能特性，从而筛选出所需的功能材料，是材料科学工作者追求的目标。组合设计、

制备和功能筛选方法恰好满足上述要求。与传统的制备方法相比，组合制备方法具有可大范围

调控材料的组分，利用最少的步骤同时合成和筛选大量材料，降低材料制备过程的环境污染，

并已开始应用于高技术功能材料的研究和开发，显露出十分巨大的发展潜力。

近年来，美、日及欧洲发达国家政府和产业界纷纷投资该领域，目的是想利用组合制备方

法在材料科技竞争中占有更多的创新体系，在高技术功能材料领域占据优势，获取更大效益。

就国内而言，虽然以组合化学为主题，国家自然科学基金委员会、科技部、中科院和教育部也曾

专门召开包括“香山会议”在内的学术研讨，以中科院上海硅酸盐研究所、中国科技大学和大连

化学物理研究所为核心的研究组在科学院的支持下开展了相关的工作，在有机合成和药物筛

选等研究领域，有单位也开始了有益的尝试。但就总体而言，我国在这方面的研究还显得薄

弱。

与制药行业不同，材料领域的科学家更多的关注组合化学在具有特殊光，电，磁和催化等

性质的化合物及合金化合物，因此它的研究领域更宽广。虽然目前国际上组合化学在材料方面

的研究刚起步，但国内与国外相比还存在很大的差距。国内功能材料的合成与表征方面做了一

些工作，特别是在数据库与化学合成相结合方面有很多经验积累。在以下领域取得一些进展：

（% @ 固体材料领域，包括超导材料，巨磁阻材料，介电及铁电材料，发光材料，分子筛，有机

固体及高聚物。

（, @有机及金属有机化合物，包括模拟生物活性酶和肽的金属配合物，非对称催化合成，石

蜡聚合催化的组合化学。

（B @ 无机催化剂，包括电致氧化、催化、合金化合物的组合化学合成，作为均相催化剂的无

机多核阴离子簇组合库的建立等。
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另外人们还在组合库筛选方法方面进行创新，如利用红外热成像仪，扫描质谱仪以及活性

染料分子进行快速筛选催化剂的方法，都大大提高了新型催化剂的开发效率。

组合化学作为合成化学的一个新分支，展现出巨大的发展潜力。组合化学与计算机科学相

结合，特别是与数据库技术相结合，是组合化学发展的未来方向。

无机功能材料科学研究是无机化学研究的重要内容，组合制备技术对无机功能材料的研

究也将产生巨大的推动作用。结合我国现有的工作基础，基于组合制备和性能测定方法的特

长，我国无机功能材料组合化学研究应集中在具有特殊光，电，磁和催化等性质的材料上。主要

在以下几个方面：

% ! & 无机结构基元或虚拟结构基元的组合化学。以无机微孔材料、无机 ’ 有机杂化材料中

存在的基本结构单元为基础，组合合成具有设计结构单元的化合物。功能材料组合库的合成与

表征，包括无机功能材料，如发光材料，铁电及介电材料，巨磁阻材料等；

% ( &分子工程学研究中的组合化学。包括结构化学组合库的建立，特殊结构基元的组合化

学，结构的多级调控和生物矿化过程模拟以及水热与溶剂热合成化学规律；

% ) &特殊技术和特定结构组合化学。包括激光喷涂组合化学研究，主客体组装组合化学等；

% * &无机材料组合合成技术与表征方法的基础研究。各种合成体系的组合研究技术和表征

方法不同，需要针对性研究；

% " &固体氧化物燃料电池中新型中、低温（+## , -##.）区工作的固体复合氧化物电解质材

料的探索和筛选；

% + &从热力学平衡角度研究材料的相态、结构及稳定性，获得所述材料体系的相图，同时进

行性能测定，由此全面掌握不同组成、结构和工作温度下的材料特性；

% $ &无机材料组合化学基础理论研究。包括组合化学自身的理论研究。

无机材料组合化学研究应在具有雄厚无机合成基础的条件下，选择有潜力的方向开展工

作/ 利用组合数学的理论思想来指导不同材料库的建立，完善材料合成的组合技术及筛选方

法，将无机材料组合化学与数据库分析相结合，推动国内组合化学在无机材料合成中的应用，

最终实现无机材料的定向合成。

基于以上考虑，经专家评审通过，国家自然科学基金委员会已对此进行重点项目立项，以

跨学部交叉的形式支持此项研究。针对制备具有高效光、电、磁等性质的无机功能材料，发展组

合化学的设计原理和方法，研究材料性质与结构 （微结构）、形貌和形态、制备条件等因素间的

关系和规律，为所述无机功能材料的研究和开发提供新的方法和技术。


