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前言

进入21世纪，随着世界经济的快速发展，石油等关键矿产资源将在本世纪中后期逐步接近枯竭。
同时，化石燃料的燃烧导致二氧化碳排放量不断增加，造成全球气候变暖。
能源、资源、环境问题已经成为制约新世纪社会经济可持续发展的主要瓶颈，引起了人们的广泛关注
。
现有的工业发展模式已经难以为继，开发新的可持续的绿色替代资源已成为世界各国的首要紧迫任务
。
我国正处于工业化中后期与城镇化加速发展的阶段，能源与环境问题更为突出，特别是我国石油进口
依存度已超过了50%，关系到国家的经济安全；而农耕方式向着机耕方式的快速转变，使得农作物秸
秆游离于农业循环之外，常常就地焚烧，造成严重的环境污染。
因此，解决能源紧缺与资源浪费之间的矛盾，充分高效利用生物质资源进行生物炼制，对于我国这样
一个人口众多、能源和资源紧张的国家来说，具有特别重要的战略意义和现实意义。
植物细胞壁在长期的自然进化中形成了木质纤维素这样复杂的化学成分和结构，成为其抗微生物和酶
分子攻击的天然屏障，使得生物质难以被降解，现在称之为&ldquo;生物质抗降解屏障&rdquo;（参阅
《生物质抗降解屏障&mdash;&mdash;解构植物细胞壁产生物能》，化学工业出版社，2010）。
而作为碳循环主要降解者的微生物，在长期进化过程中形成了高效&ldquo;纤维素降解的超分子机
器&mdash;&mdash;纤维小体&rdquo;（同名图书由化学工业出版社出版，2011）或者复杂的木质纤维素
酶降解酶系统（参阅《木质纤维素降解酶与生物炼制》，化学工业出版社，2011），可以将生物质转
化为相应的化工原料或&ldquo;生物燃料&rdquo;（同名图书由化学工业出版社出版，2009）。
然而，现在木质纤维素的生物转化工艺多半还不经济，主要原因是相关研究还不深入，生物转化的相
关工艺还是基于经验，未将分析推进至生物大分子相互作用的纳米水平，未全面引入计算模拟的方法
与策略。
因此，新一代生物炼制技术的开发与设计，须在分子/原子水平上认识生物大分子的相互作用及分子动
态行为，研究复杂生物质结构与复杂酶系或复杂超分子机器之间的关系，基于计算模拟的精确预测与
分析，才能实现生物燃料和化学品工艺的优化与提升，才能推动生物炼制工业的快速发展。
本书由美国再生能源国家实验室M.R.Nimlos与M.F.Crowley博士主编，针对木质纤维素生物转化与热化
学转化过程的一系列问题进行系统地计算模拟分析，在原子分子水平上认识生物质转化过程的分子动
态行为及微观动态过程。
主要研究包括：木质纤维素超分子结构（详细介绍纤维素晶体的超分子结构模拟、木聚糖水解过程模
拟、木质素与纤维素形成的复杂结构等），纤维素酶超分子结构（纤维素结合结构域、催化结构域、
连接肽、对接模块与粘连模块及纤维小体的计算模拟），以及热化学等过程模拟及其计算模拟相关方
法的研究进展。
书中研究内容翔实，可操作性强。
由于相关研究领域进展很快，因此本书增加&ldquo;后记&rdquo;一章，列出2011年至今年相关研究领
域最新方法与最新进展。
山东大学微生物技术国家重点实验室长期从事纤维素降解微生物学、纤维素酶学及降解机理、生物质
转化等相关研究，在纤维素降解、转化的基础和技术研究领域取得了备受国内外同行关注的研究成果
，最近出版了一系列相关著作/译著，本书是系列图书中的第五本，侧重于计算模拟等新方法、新技术
、新思路。
相关方法与技术的快速发展与推广将为新酶（系）的催化机理研究、理性改造策略选择、预处理底物
结构及变化，以及糖苷水解酶系重构等开拓全新的视角，为新机理的提出、新工艺的形成奠定理论基
础，将会促进微生物对纤维素生物质利用和转化过程的明显提升。
全书由王禄山、耿存亮、段晓云等翻译，由山东大学晶体材料研究所赵显教授、新加坡南洋理工大学
生命学院的慕宇光副教授、山东大学化学与化工学院张冬菊教授校改。
由于该专著研究领域涵盖计算化学、计算生物学、生物质热化学、计算流体动力学等专业知识，翻译
难度较大。
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受限于知识水平，翻译中难免会出现一些纰漏、不足或者不准确的地方，非常期望得到专家与读者的
批评指正。
在翻译过程中得到了山东大学微生物技术国家重点实验室的高培基教授、曲音波教授、陈冠军教授的
关心和帮助。
本书的出版得到了国家重点基础研究发展计划（2011CB707401）、国家自然科学基金（31070063
，31170071）、山东省国际科技合作项目计划（鲁科合字［2011］176号第6项）的资助，在此一并表示
衷心的感谢。
王禄山2012年8月
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内容概要

　　本书由美国再生能源国家实验室M．R．Nimlos与M．F。
Crowley博士组织编写，针对木质纤维素生物转化与热化学转化过程的一系列问题进行系统的计算模拟
分析，在原子分子水平上认识生物质转化过程的分子动态行为及微观动态过程。
主要内容包括：木质纤维素超分子结构(详细介绍纤维素晶体的超分子结构模拟、木聚糖水解过程模拟
、木质素与纤维素形成的复杂结构等)，纤维素酶超分子结构(纤维素结合结构域、催化结构域、连接
肽、对接模块与粘连模块及纤维小体的计算模拟)，以及热化学等过程模拟及其计算模拟相关方法的研
究进展。
由于相关研究领域进展很快，因此本书增加“后记”部分，列出2011年以后相关研究领域最新方法与
最新进展。
全书内容翔实，可操作性强，可供从事生物质开发利用与生物能源的研究人员参考阅读。
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