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论唐敖庆的研究风格
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摘  要  简要论述了唐敖庆教授的研究成果及研究风格
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The Discussion of Tang Auqing’s Style of Research
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Abstract  In this article a brief introduction to Professor Tang Aoqing’s achievement of research and

style of research is given.
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唐敖庆是我国著名化学家和化学教育家 他奠定了我国理论化学的基础 创建了在国际上

具有重要影响的中国理论化学学派 他在配位场理论 分子轨道图形理论 高分子反应统计理

论等方面均获得国际领先的研究成果 并四次荣获国家自然科学奖 其中一等奖两次[1] 是我

国迄今为止唯一两次获国家自然科学一等奖的科学家 他 1955年当选为中国科学院学部委员

1981 年当选为国际量子分子科学院院士 1995 年获何梁何利科学与技术成就奖 1993 年获陈

嘉庚化学奖 50 余年来唐敖庆教授与他的研究集体合作出版了 配位场理论方法 中 英文

版 分子轨道图形理论 中 英文版 配位场理论方法补编 中 英文版 高

分子反应统计理论 量子化学 应用量子化学 约化密度矩阵引论 和 微观反

应动力学 等八部学术专著 200 多篇学术论文[2] 他为中国培养了一大批高级理论化学人才

他与他的八名学生组成的科研集体 国内称之为 八大将 [3] 国际上称之为中国学派 唐敖

庆教授在理论化学研究中取得蜚声国内外卓越成就的同时形成了富有特色的研究风格 本文就

此予以简要论述

1 继承和创新相结合研究风格

从科学史来看 化学学科的形成比物理学科晚许多年 而理论化学作为化学中的一门二级

学科形成的时间更晚 并且理论化学是伴随着物理学科的不断成熟而发展起来的 理论化学的

一个重要分支量子化学形成的时间更晚 从海特勒与伦敦 1927年首创应用量子力学处理氢分子

问题奠定量子化学的基础讫今还不到 80年的时间 唐敖庆教授在这一年轻学科的前沿领域有重

大建树多项 他在理论化学的另一重要领域 统计力学在高分子化学中的应用方面也有重要
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建树

50 余年来 唐敖庆教授的研究工作在分子内旋转 配位场理论方法 分子轨道图形理论

原子簇化合物结构规则 高分子反应动力学统计理论与高碳原子簇化学等方面展开 并取得了

多项创造性研究成果

唐敖庆教授从 50 年代初开始研究分子内旋转势能变化规律 对美国著名量子化学家皮特

Pitzer 提出的分子内旋转公式进行了创造性改造 从化学键的相互作用出发 找到了系列分

子的内旋转势能函数一般公式 对国外的实验数据成功地进行了总结 改造过的公式可计算许

多复杂分子内旋转的能量变化情况 具有一定的普遍意义 得到美国著名最子化学家威尔逊的

高度评价 该公式被国外教科书反复引用 为从结构上改变物质的性能提供了可靠的依据

从 50年代中期开始 唐敖庆教授与他的高分子物理化学研究集体对高分子的主要反应如缩

聚 交联与固化 加聚 共聚及裂解等反应进行了深入研究 将凝胶化理论发展成为溶胶凝胶

分配理论 使研究范围从凝胶点以前扩展到全过程 形成了较完整的高分子固化理论 为国内

涂料工业与固体推进剂工业提供了理论依据 在加聚反应领域内提出了用概率论解动力学方程

的一种新方法 在求解 Ricatt 方程方面作出了贡献 提出了反应机理与分子量分布关系的统一

理论 并由该理论推导出共聚物链段分布与分子量分布函数 唐敖庆教授与其研究集体在高分

子五种类型反应方面所开展的创造性研究工作 丰富和发展了高分子反应统计理论 揭示了高

分子结构与反应参数间的定量关系 为设计预定结构的产物确定反应条件 生产工艺和配方提

供了理论依据 唐敖庆教授和他的研究集体 30 多年来一直辛勤耕耘在高分子反应统计理论领

域 进一步用现代标度概念揭示了高分子固化的本质 建立了溶胶-凝胶相转变的标度定律 将

高分子固化理论推进到高分子内环化领域 并将该理论成功应用于无机高分子合成反应中

60 年代初 唐敖庆及其研究集体在吉林大学 构质结构学术讨论班 开始了对配位场理论

的研究工作

配位场理论是理论物理和理论化学的一个重要分支 也是近代无机化学的理论基础 早期

的配位场理论 创建于 20世纪 20 30年代 其后一段时间 这项研究工作几乎处于停滞状态

进入 20 世纪 50 年代 由于光谱 磁共振以及激光技术的发展 才促使人们重新研究配位场理

论

唐敖庆教授与其研究集体在配位场理论方面的研究成果 集中体现在对配位场理论的系统

化 标准化发展上 他们成功地定义了三维旋转群到分子点群间的耦合系数 建立了一套完整

的从连续群到分子点群的不可约张量方法 并构造出了三维旋转群到分子点群间的耦合系数的

数值表 在进一步统一配位场理论的各种方案基础上 提出了新的方案 该研究成果是中国理

论化学方面的比较系统的一项达到世界先进水平的重大研究成果 该理论及其方法 被国内外

学者广泛采用 且受到高度称赞 认为 丰富和发展了配位场理论 为发展化学工业催化剂和

受激辐射技术提供了新的理论依据 该成果 1982年获国家自然科奖一等奖

70年代初 分子轨道图形理论作为理论化学一个重要分支 引起了国际化学界的广泛关注

70 年代中期 唐敖庆和江元生以分子的近邻拓扑作用为基点 借助数学学图论中不变量概念

寻求分子的整体与局域的关系 总结碳氢化合物性质与结构变化的规律 对分子轨道理论的两
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个基本问题 本征多项式和分子轨道 作了本质分析 并从反映分子结构本性的分子图形出发

简易直观地得到了它们的普遍形式 他们破除了原有分子轨道理论关于从久期行列式的展开中

求得本征多项式的思维定势 开拓出从直观的图形出发直接给出本征多项式的新方法 原有分

子轨道理论往往通过展开久期行列式而得到本征多项式 再通过求解久期方程得到分子轨道的

能级 这一传统方法随着共轭分子的增大其久期行列式呈现高阶化趋势 以及同系列分子的本

征多项式的复杂计算使理论学家感到为难  唐敖庆和江元生通过引进 G X 函数 利用分子

图的拓扑性质 找到了本征多项式与反映分子中原子相互作用的图形之间所存在的明确关系

并将这种关系简洁地表述为三条定理 把繁杂的运算步骤同割断键或去掉局部链段的直观过程

联系起来 从而不必经过普通展开步骤 只需画出分子的图形和有关的子图形 就能直接导出

共轭分子的本征多项式 进而可以通过解代数方程求得能级 总之分子轨道图形理论引进和发

展了一系列新的数学技巧和模型方法 使这一量子化学形式体系 不论是计算结果还是对实验

现象的解释 均可表达为分子图形的推理形式 概括性高 含义直观 简便易行 深化了对化

学拓扑规律的认识 得到国内外学术界的好评 被誉为中国学派的分子轨道图形理论 基于上

述贡献 分子轨道图形理论方法及其应用 研究成果获 1987年国家自然科学奖一等奖

80 年代 唐敖庆教授及其研究集体 敏锐地注意到 原子簇化学在国际上已经成为一个重

要研究领域 他们从原子簇化合物的化学键性质和结构规则出发 在对碳烷和多面体碳烷的化

学键性质进行量子化学计算研究的基础上 按其骨架多面体顶点数和面数相对大小进行分类

从理论上建立了适用于多种原子簇化合物的统一拓扑结构规则 用于解释 600 余个已知化合物

的结构 得到满意结果 揭示了上述各类化合物的化学键和几何结构之间的关系

90 年代 唐敖庆教授及其研究集体 开始从事高碳原子簇化学的理论研究 其研究成果主

要集中于碳原子簇与硼原子簇对称性与几何结构的对应关系方面,提出了以下新概念 多面体碳

原子簇与硼原子簇之间结构的共轭关系 即碳原子簇的顶点数和面数恰是相对应的共轭硼原子

簇的面数和顶点数 并提出 B32 等原子簇存在的依据 在高碳原子簇化合物中 引入了结构单

元的概念 研究了具有正二十面体对称性的高碳原子簇的拓扑性质  电子结构和稳定性规律等

问题 提出了 C240 C540 C960 C1500 C2160 C2940 等可能稳定存在的依据 研究了具有管状对

称性高碳原子簇的拓扑性质 电子结构与稳定性规律问题 讨论了某些管状高碳原子簇的导电

性和半导体性质 研究了多层碳原子簇的几何结构 范德华引力 热力学函数与稳定性规律等

问题

唐敖庆教授 50余年来 以其精湛的学术造诣 敏锐地把握国际理论化学学术研究前沿的新

动向 不断开拓新课题 创造性开展研究工作 取得了一系列具有国际先进水平的研究成果

唐敖庆教授立足于国内 及时把握国际学术前沿动向 赶超世界先进水平的经验对举国上下正

在进行的科技创新工作中具有十分重要的借鉴意义

2 教学和研究相结合研究风格

唐敖庆教授作为我国理论化学的奠基人 始终把培养高层次学术带头人作为首要任务 运

用教学和科研相结合的方法 以开办以学术前沿重大课题为研究方向的学术讨论班为形式 获

得高水平研究成果的同时也培养了高水准的学术带头人 纵观唐敖庆教授几十年的科研生涯
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教学和研究相结合开展科学研究的典型范例当推 1958 1960年间创办的高分子物理化学学术讨

论班和 1963 1965年间创办的物质结构学术讨论班

1958 年唐敖庆教授在吉林大学创办了高分子物理化学学术讨论班 这一为期二年的学术讨

论班的科研主攻方向为 高分子缩聚 加聚与交联反应统计理论 该学术讨论班首先在国内

开设了高分子物理化学方面的系列课程 运用教学与科研相结合的方法 边学习 边开展研究

工作 对于高分子的四个基本反应类型 — —缩聚 加聚 交联和裂解的动力学规律作了比较全

面的探索 获得了理论上有创新的研究成果

1963 年 唐敖庆教授又受教育部委托主办了物质结构学术讨论班 该班的正式学员大多数

是副教授和讲师 有些学员已经开始指导研究生 尽管如此 他们首先用一年的时间 学习了

有限群表示理论 连续群表示理论 群论在核谱学中的应用 分子对称群的不

可约张量法 群论在固体物理中的应用 和 李代数及李群的表示理论 [4] 并查阅了该

课题前沿领域的相关文献 从 1964年开始正式转入研究工作 经过一段时间的艰苦攻坚战 搞

清楚了原子结构和配位场弱场理论的关系 在二者之间架起了一座桥梁 使计算方法大大简化

而且也搞清楚了配位场弱场理论和强场理论的关系 对低对称的计算方法实现了标准化 提出

了混合组态的配位场理论 从而丰富和发展了配位场理论 仅用一年时间在配位场理论研究领

域达到了国际领先水平

唐敖庆教授 50余年来始终把培养高层次学术人才当作己任 为在我国普及理论化学 并构

建理论化学研究队伍在全国曾多次举办以学术前沿重大课题为研究方向的研讨班 1978 1980

年 以吉林大学为主,联合山东大学 北京师范大学 厦门大学 四川大学 云南大学和东北师

范大学等 6 校在长春市举办了量子化学研究班 来自全国高校 科研单位的中 青年学员 共

有 259人参加 1986年暑期 与徐光宪教授等在长春市举办了量子化学教学研究班 学员达 140

人 1988 1989 年两个暑期唐敖庆教授又两次在长春举办高分子标度理论讲习班 学员达 200

余人 这些研究班均采用教学与科研相结合的方法 一边学习基础理论 一边了解该理论的前

沿发展状况 一边开展研究工作 一次研讨班培养出一批人才 攻克一个研究课题 获得一个

高水平的研究成果 1991 1993 年新当选的中国科学院院士中 沈家聪院士出自 1958 1960

年高分子物理化学学术讨论班 孙家钟 江元生 张乾二 邓从豪院士则出自 1963 1965年的

物质结构学术讨论班

唐敖庆教授 1953 年在全国率先招收 5 名理论化学研究生 到 1966 年 他曾先后指导过物

质结构 高分子物理专业的研究生达 20多人 1978 年恢复研究生制度以来 他共招收 17 名博

士生和 33名硕士生[5] 上述研究生大多成为高等院校 科研院所的教学和研究骨干

唐敖庆教授的教学和研究相结合的科研实践 为我国基础学科 应用基础学科高层次人才

的培养提供了可供借鉴的重要经验

3 理论和实践相结合研究风格

数十年来唐敖庆教授的主要研究领域是理论化学 但唐敖庆教授自觉用唯物辩证法指导自

己的科研实践 既重视理论对实验的指导作用 又坚持理论依赖实验这一原则 较好地处理了

理论和实验的关系
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理论的创立依赖实验 理论的发展也依赖实验 50年代初 美国著名量子化学家皮特 Pitzer

提出了 分子内旋转 公式 但它的运用范围具有很大局限性 只能用于解释某些比较简单的

分子内旋转 唐敖庆教授从 50年代中期开始 本着理论联系实际的原则 对当时所能得到的实

验数据和资料 重新进行了深入分析 提出了一个可以计算诸多复杂分子内旋转能量变化规律

的公式 由该公式可以推算出物质的某些性质 并且该公式也为从结构上改变物质性能提供了

重要依据 1955年 这项研究成果公开发表之后 美国著名量子化学家威尔逊给予了很高评价

此后这一公式被吸收进国内外一些专著和教科书中 后来 随着红外 微波等实验技术的发展

有关内旋转的实验数据在国外文献中逐渐增多 唐敖庆教授本着理论联系实际 在实践中检验

真理 发展真理的原则 以这些新的实验数据重新检验了势能公式 经过一番去伪存真 去粗

取精 由表及里的改造和加工 使其更加简明 更具有指导意义 并于 1962 年重新发表[6] 再

度引起国际理论化学界的关注

在选择科研课题时 唐敖庆教授始终注意正确处理为生产实践服务的课题和基础理论课题

的关系 优先将理论研究工作立足于为实践服务的基点上 唐敖庆教授 1956 年积极响应国家号

召 暂时放弃自己熟悉的物质结构研究课题 着手研究高分子动力学 唐敖庆教授在研究工作

中积极采集第一手实验数据的同时 慎重地选用国外实验数据 作为理论分析和探索的 原料

并且将得到的理论研究结果不断返回到实践中去进行检验 唐敖庆教授开始研究分子凝胶理论

时 将研究的着力点放在高分子凝胶理论上 探索什么条什下产生凝胶 什么条件下不产生凝

胶 他们将由实验形成的凝胶理论拿到实践中去进行检验 又进一步发现 凝胶点和高分子材

料的合成配方有关 由此又找出了一个凝胶区域 明确了什么范围内产生凝胶 什么范围内不

产生凝胶 从而使配方具有了一定的预见性 以后又进一步发现在某种配方下达到某一反应程

度时凝胶量有多少 不凝胶量有多少 经过由实践到理论 又由理论到实践的这样多次反复

使理论产生了质的飞跃 把凝胶理论发展成高分子固化理论

唐敖庆教授在研究工作中始终坚持实践是第一的观点 当理论与实践发生矛盾时立即予以

修正使其与实践吻合 查尔斯贝是美国著名的辐射化学家 他在 1954年连续发表了两篇关于辐

射实验理论的论文 提出了一个交联度和溶解性能关系的公式 唐敖庆教授在研究中发现该公

式与实验现象不十分吻合 于是本着尊重实践 尊重实验实事的原则 写文章对其提出了质疑

论文发表一年多后 在实验中又发现 缩聚反应后的凝胶和交联反应后的凝胶并无本质区别

而以前发表的论文中唐敖庆教授确认这两种凝胶点是不一样的 于是他又本着尊重实践,尊重实

验的原则 对自己提出的理论提出质疑 重新建立了新的物理模型[7] 严格进行了理论处理

得到一个当时被认为较好的结论 把高分子交联理论向前推进了一步 唐敖庆教授在研究工作

中多年来始终坚持实践第一的观点 做一个彻底的唯物主义者 既敢于纠正权威的错误 又敢

于纠正自己的错误 堪称学术研究中的一个彻底唯物主义者

唐敖庆教授 50余年来的学术生涯 是不断创新的学术生涯 是不断勇攀理论化学高峰的学

术生涯 他作为中国理论化学的开拓者和奠基者尤其作为量子化学的学术大师深谙唯物辩证法

具有雄厚的哲学基础 曾撰文阐述了量子化学研究中哲学思想[8] 唐敖庆教授的学术研究方法

以及在量子化学研究中贯穿的哲学思想对促进科技创新 赶超世界先进水平将具有十分重要的
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