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内容概要

《新世纪的物理化学:学科前沿与展望》由国家自然科学基金委员会组织编写，70余位海内外知名专家
学者从不同角度阐述了新世纪物理化学学科的研究现状，并对学科的未来发展方向和趋势进行了展望
。
《新世纪的物理化学:学科前沿与展望》共分10篇，分别讨论结构化学、理论与计算化学、催化科学、
分子动力学与动态学、胶体与界面科学、电化学、分子聚集体化学、复杂体系的热力学、新材料及新
能源中的物理化学以及物理化学中的方法与技术。
最后，还介绍了近年来国家自然科学基金委员化学科学三处资助的重大、重点项目。
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书籍目录

第一篇 结构化学单分子化学物理生物大分子间的相互作用动力学问题过渡金属团簇的最新发展动态和
趋势浅谈结构化学的发展及其与配位超分子化学的关系纳米尺度分子工程研究纳米科技的兴起与物理
化学学科的发展机遇第二篇 理论与计算化学新世纪物理化学学科前沿与发展趋势——理论与计算化学
量子化学领域的一些前沿问题和发展趋势纳米结构材料的线性和非线性光学响应介观化学体系中若干
重要复杂性和非线性问题研究计算机模拟方法及其在物理化学中的应用线性标度电子结构方法应当进
一步加强处理复杂化学体系的理论方法研究生物物理化学与新药发现有机/高分子光电功能材料的基本
理论问题价键理论方法的研究进展与展望密度泛函理论的前沿和发展趋势多酸化学与分子设计非平衡
态系统及不可逆过程物理化学的理论基础——化学反映体系的随机热力学第三篇 催化科学催化学科前
沿与发展趋势浅议多相手性催化前沿和发展趋势光催化学科的前沿与发展趋势离子液体物理化学——
物理化学学科发展的新方向用于石油炼制和石油化工领域的新兴催化材料二氧化碳的温和活化与碳酸
酯的合成多相催化研究中的理论计算方法多相催化材料发展的一个新方向——从负载型纳米催化剂到
纳米复合型或纳米建筑型催化剂生物催化技术的发展趋势及前景有机-无机杂化介孔材料在催化领域的
发展现状及趋势不对称催化反应的应用基础研究项目催化的纳米特性第四篇 分子动力学与动态学面向
新世纪的物理化学学科前沿与发展趋势和分子反应动力学研究前沿量子分子动力学立体化学反应动力
学分子动态结构发展的新趋势第五篇 胶体与界面科学关于胶体科学重点课题的几点想法用溶致液晶组
建纳米材料的新途径溶液中两亲分子有序组合体结构、性质的调控与应用利用有机模板合成具有特定
形态、结构的无机材料表面科学的研究现状与未来发展趋势界面分子组装第六篇 电化学纳米结构半导
体材料的光电化学二相界面固体电解质膜的形成与性质调制腐蚀电化学及其研究方法的前沿与趋势液/
液界面电化学的进展及其发展趋势纳米材料原子排列结构层次的电化学催化离子电池的进展初探纳米
电化学之发展第七篇 分子聚集体化学基于主客体作用的荧光传感器研究进展空心结构的金属纳米颗粒
的制备和性能超分子化学有机分子和高分子的光物理和光化学性质及其在超高压条件下的特殊行为有
机纳米结构的构建及其光电性能研究第八篇 复杂体系的热力学复杂流体的若干物理化学问题超临界流
体和离子液体化学热力学及其在绿色化学与技术中的作用第九篇 新材料及新能源中的物理化学太阳能
光催化分解水制氢研究基于生物学原理与材料的微纳米结构制造（合成）原理与方法纳米电子学氢能
与燃料电池技术现状和发展趋势关于移动氢源基础研究的若干看法高能二次电池的前沿与发展趋势纳
米多孔材料的研究现状及发展趋势具有高水热稳定性和高催化活性的新型有序介孔催化材料纳米化学
——机遇和挑战有机/聚合物激光材料与激光器中温固体氧化物燃料电池第十篇 物理化学中的方法与
技术介绍“物理化学年度评论”微米尺度固液体系的物理化学问题和创新契机化学生物学给物理化学
带来新的发展机遇单分子力谱：从分子、界面到超分子结构质谱与气相离子化学核磁共振波谱学前沿
和发展趋势物理化学的现状和发展趋势附录附录一 国家自然科学基金物化学科面上、重大、重点基金
资助情况附录二 国家自然科学基金物化学科杰出青年基金和海外、香港、澳门青年学者研究基金
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编辑推荐

《新世纪的物理化学:学科前沿与展望》可供从事物理化学及相关学科的科研工作者参考，对于基金的
申请有一定的参考价值，也可作为高等院校化学、化工专业及相关专业的教师、研究生参考用书。
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