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内容概要

由陆小华编著的《材料化学工程中的热力学与分子模拟研究》阐述了“
材料化学工程”学科的难点、热点和焦点问题，并初步探讨了学科自身的方法论。
采用热力学和分子模拟的方法研究材料化学工程典型体系，重点介绍作者对材料性能有显著影响的介
观层次的微相结构及其演变过程、界面结构以及溶液中离子的传递规律的创新工作。

《材料化学工程中的热力学与分子模拟研究》可供从事化学工程、材料工程、生物工程的科技人员以
及高等院校相关专业师生阅读参考。
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章节摘录

插图：第1章　从介观尺度和界面现象分析材料化学工程所面临的挑战过程工业给人们提供了丰富的
物质基础，同时也带来了化石资源枯竭、能源短缺、环境污染等问题，可持续发展受到严重制约，节
能减排是国家中长期科学和技术发展规划的要求，这一目标的实现需要多学科的综合研究，材料化学
工程在此背景下应运而生。
作为一门新兴的交叉学科，材料化学工程强调以化学工程为基础，面向先进材料的材料制备和应用。
如何将化学工程的放大方法引入材料制备领域？
如何利用宏观易控操作条件，实现对材料结构的控制？
如何基于特定结构材料进行工艺和装备优化？
如何建立材料功能的失效与其结构的演变和工艺装备的关系？
本章将在剖析关键科学问题的基础上，介绍全书的学术思路和研究方法。
1。
1　材料化学工程的产生与意义过程工业是我国工业的重要组成部分，据统计，2001年以物质转化过程
为特征的过程工业创造的工业产值为3。
7万亿元、工业增加值为1。
2万亿元、产品销售收入为4。
2万亿元，分别占整个制造业的42。
9%、42。
5%和44。
8%。
过程工业的发展对加快我国工业化进程、解决我国长期供给短缺的问题发挥了关键的作用。
但我国过程工业的技术与装备十分落后，普遍存在资源浪费、能耗高和环境污染等问题，有的行业资
源利用率只有10%，过程工业的能耗占全国工业能耗总量的70%，占全国能耗总量的54。
4%，单位产值的能耗是世界平均水平的2~4倍，空气、水和固体废弃物污染严重。
我国已成为世界第一资源加工消费大国和世界第二能源耗用大国。
枟全球矿产资源战略研究2001年报告枠指出：“中国的许多资源不足，并将在二三十年内面临包括石
油和天然气在内的各种资源的短缺。
。
”。
过程工业对资源、能源的过度消耗和对环境的污染已经成为制约我国可持续发展的瓶颈问题。
大力降低资源消耗、提高能源利用效率、保护环境已经成为我国过程工业发展的关键所在。
枟国家中长期科学和技术发展规划纲要枠指出：“根据全面建设小康社会的紧迫需求、世界科技发展
趋势和我国国力，必须把握科技发展的战略重点”，“把发展能源、水资源、环境保护技术放在优先
位置，下决心解决制约经济社会发展的重大瓶颈问题”。
因此，有效解决我国过程工业对资源、能源的过度消耗和对环境的污染等瓶颈问题，是国家中长期科
学和技术发展规划的要求。
针对过程的开发及优化，郭慕孙院士［1］提出“过程工程”的概念，认为以“三传一反”为学识基
础的化学工程，其应用对象已远超出了化学工程起家时的化学产品，并正在延伸到高新技术领域，其
共同特征是物质的物理和化学加工工艺。
李洪钟院士指出［2］，在化学工程向过程工程扩展的过程中，往往涉及同时发生在很宽的时间和空
间尺度上的现象，从分子化学键振动的纳秒（＜10-9s）到工业过程所需的几天的时间尺度，从分子或
颗粒的纳米（10-9m）到工厂的米或千米（＞10m）的空间尺度。
如果要控制某一尺度的现象，一般需要在另一尺度寻找可操作的手段，分子尺度到宏观过程尺度的多
尺度关联势在必行。
这就对传统的“三传一反”提出了新的挑战。
为此，李静海院士［3］提出“多尺度”的概念，认为结构量化现已成为化学工程由经验科学向量化
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科学过渡的关键，需要使用多尺度的方法，来描述微观、介观和宏观上的物理变化。
通过上述分析可以看出，纳米尺度下流体的微结构表现出来的各种特殊行为以及介观尺度下界面处流
体的传递与材料应用时所发挥的功能密切相关，是各种复杂现象背后的机理所在，一旦弄清受限流体
的行为对于材料的设计和应用都是意义非凡的。
从本质上说，对于具有大比表面积的固体材料，其界面处流体分子的数量在流体分子总数目中的比例
远远大于常规材料，而当流体分子靠近界面处时就会形成一种特殊的微观结构，这种微观结构下，由
于空间的限制以及流体分子与固体表面的相互作用使得界面处流体不再连续，其性质也异于体相流体
的平均性质。
作者认为材料化学工程的关键科学问题有两个：纳米尺度下流体的微结构和介观尺度下界面处流体的
传递。
这两点也是建立介观尺度下流体传递和反应理论的基础。
纳米尺度下的流体微结构是研究介观尺度下界面处流体传递行为的基础。
水通常被看作典型的流体。
水的微结构包含了纳米受限下的水结构、离子水化的水结构、超临界极端条件下的水结构等。
众所周知，氯化钠、氯化钙等盐类往往具有较高的熔点，需要近千度的高温才能打破离子键使其融化
。
然而，这些盐类却在常温常压下的水中很容易就溶化了，是什么起到了打破离子键的作用？
研究表明离子晶体溶于水后，离子周围会被水分子包围，正是这种被称为“水化”的作用打破了离子
键使得离子晶体可以稳定地溶解于水溶液中。
是不是这种“水化”作用在任何条件下都稳定存在？
若不是，那什么条件的改变可以调整这种水化作用的强弱呢？
这些条件的改变是否存在一定规律，能够建立相应的热力学函数关系呢？
通过本书第2章中关于水化与缔合的相关研究实例将告诉读者，水化的作用是可以通过温度调整的，
而且还可以建立相应的热力学模型以便工业应用。
此外，作者的研究表明，此水化作用不仅对离子的溶解产生重要影响；同时它对水分子的结构同样存
在不容忽视的作用。
受到离子的吸引，水分子不再保持其原有的结构，而是在离子周围重新排布，表现出有别于纯水的性
质[4。
。
。
另一研究表明，纳米受限下水分子的传输速率是体相中水分子传输速率的数十倍。
这就是外界的作用（离子，界面，外场）使得水自身的氢键结构被打破，水在媒介物（界面，离子等
）附近形成低维的单分子层微结构，它是非连续的，起到了关联媒介物和体相水的作用，这种流体结
构的变化反映在纳米尺度会对水的性质和行为产生重大的影响。
综上，纳米尺度下流体的微结构受媒介性质控制而同时又可以影响媒介物的功能。
在材料最终的性能中起到了关键的作用。
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