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中国科学院学部
科学与技术前沿论坛简报

第 115 次

学部工作局学术与文化处

《中国科学》杂志社 2021年 8月 25日

“面向 2035 的分子科学前沿”论坛综述

一、背景

分子科学研究物质在分子尺度的组成与结构、反应与机制、性质

与功能，是化学科学的基础和核心，与材料、生命、信息、环境、能

源等密切交叉和相互渗透。分子科学在人类认识自然、改造世界、提

高生活质量和健康水平、促进其他学科发展、推动社会进步等方面已

经发挥并且将继续发挥巨大的、不可替代的作用。分子科学将为新一

代电子信息、绿色能源等领域的发展提供物质基础，深刻地影响着战

略新兴产业、国防和日常生活中的方方面面。在分子科学迈向分子精

准创制和多级次调控新阶段的战略机遇期，从前瞻性、战略性、基础

性来考虑，迫切需要跨学科集中探讨相关领域的重点发展方向、关键

技术和突破点等问题，提出学科的战略发展建议，推动我国分子科学

与相关领域的跨越式发展，促进在相关领域取得新突破和原创性成果，

抢占分子科学研究的创新高地，引领分子科学的发展。

二、论坛概况

2021年 4月 12~13日，“面向 2035的分子科学前沿”科学与技术
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前沿论坛在北京召开。论坛由中国科学院学部主办，中国科学院化学

学部和学部学术与出版工作委员会承办，中国科学院化学研究所和《中

国科学》杂志社协办。中国科学院院士、中国科学院化学研究所朱道

本研究员和李玉良研究员为论坛共同召集人。

会议邀请多个学科的专家学者与会，对分子科学的前沿方向和关

键技术等进行深入而广泛的讨论，围绕绿色合成化学、分子纳米材料

与器件、多尺度催化化学、化学储能与能量转化、分子科学前沿交叉

领域 5个主题，从分子体系的精准合成与制备、分子的可控组装、分

子功能体系的构筑与应用等层面进行深入的交流探讨。

三、报告及研讨

中国科学院院士、中国科学院化学研究所朱道本研究员作了题为

“面向 2035的分子科学前沿”的主题报告。他表示，现阶段是分子

科学迈向分子精准创制和多级次调控新阶段的战略机遇期，未来十年，

分子科学将呈现以基础研究为核心、学科交叉为驱动、与工业产业高

度融合贯通、满足国家重大需求的螺旋上升发展态势。

报告提出，面向 2035，我国分子科学的发展需要从前瞻性、战略

性、基础性出发，瞄准分子精准合成、多级次分子组装和理性分子设

计，在绿色合成、分子/纳米/量子材料与器件、多尺度组装与催化、

化学储能与能量转化、分子医学、分子的环境效应等若干前沿领域实

现深度交叉与融合，催生变革性战略新兴产业。

主题一：绿色合成与多尺度催化化学

中国科学院院士、上海交通大学/中国科学院上海有机化学研究所

丁奎岭研究员作了题为“基于 CO2为原料的甲醇与 DMF制备——从

分子催化剂设计到工程化实现”的报告，提出 CO2将成为 21世纪除

化石燃料以外最重要的碳资源。报告介绍了全新的从二氧化碳到甲醇、

同时联产乙二醇的反应及在此基础上实现的以二氧化碳、氢气和二甲

胺为原料的二甲基甲酰胺（DMF）合成及其千吨级的工程化示范，以
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及工艺包设计和工业应用推进情况。报告指出，二氧化碳转化仍是未

来催化领域的重要挑战，开展基于全球平台的能源领域的国际合作有

助于进一步推动该领域发展。

中国科学院院士、四川大学冯小明教授作了题为“新型手性配体

的发现为分子创造提供新的高效途径”的报告，介绍了手性双氮氧配

体的发现与应用，提出实现手性物质的精准和绿色创造是手性物质化

学学科发展的必然趋势。报告指出，手性物质与不对称催化需要从以

下几个方向进行推进：（1）开展手性配体或催化剂理性设计的研究；

（2）开展简单底物的高选择性不对称催化研究；（3）开展提高复杂结

构化学合成的效率的研究；（4）开展手性产生、传递、放大和调控的

机制的研究。

中国科学院院士、中国科学院上海有机化学研究所唐勇研究员作

了题为“分子智造-未来的合成化学？”的报告，介绍了高活性的催化

剂在聚合烯烃功能化、高性能化和差异化聚烯烃合成中的应用，提出

了可循环聚烯烃材料的领域发展目标。报告指出，加强基础研究，加

强科研和产业合作，有助于推动重大的科研成果和变革性的技术成果。

中国科学院院士、中国科学院化学研究所韩布兴研究员作了题为

“绿色化学及绿色碳科学”的报告，介绍了高效转化利用生物质资源

和利用 CO2的结构特点制备高端化学品和材料的研究进展，提出 CO2

转化过程中存在的热力学和动力学难题及可能的解决途径，提出使用

生物质结构制备新化学品和材料的发展目标。

中国科学院院士、清华大学杨万泰教授作了题为“烯烃资源与聚

合分子科学”的报告，介绍了烯烃配位聚合催化剂及其进展，提出开

发混合烯烃聚合的绿色新技术，发展以各种烯烃为原料新绿色产业链

的目标。

中国科学院院士、吉林大学/清华大学张希教授作了题为“超分子

聚合物化学”的报告，介绍了利用超分子单体的共价聚合构建超分子
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聚合物的制备策略。提出了利用超分子聚合物材料优异的力学性质和

可循环再生性能制备超分子塑料、橡胶、纤维等动态可再生材料的应

用前景。

中国科学院院士、厦门大学田中群教授作了题为“从物理化学角

度探讨催组装——分子科学研究的新方向？”的报告，介绍了催组装

的理论基础和关键表征技术的构建。指出催组装发展需加强以下领域

的研究：（1）结合理论化学和理论生物学构建的组装理论研究；（2）

精准、高效的理论计算与模拟方法对分子间弱相互作用进行准确描述

的研究；（3）复杂的组装体系的催组装策略研究。

中国科学院院士、华东理工大学田禾教授作了题为“动态组装智

能材料与化学回收”的报告，介绍了动态组装材料的多级组装、功能

调控策略。提出了动态组装智能材料的未来发展方向：（1）材料仿生

物性（记忆、自我复制、可修复、可纠错）合成；（2）材料合成的精

确调控；（3）组装发光材料、耗散驱动组装材料的制备；（4）生命体

系中分子的精准识别与控制。

与会专家聚焦高端化工材料“卡脖子”背后的核心分子科学问题，

提出加强上下游产业与技术的交叉融合与协同创新，解决当前化工产

业“低端过剩、高端不足”的结构性问题，推动材料绿色环保生产过

程是中国“新化工”发展的方向。会议中形成以下观点及发展方向：

（1）围绕物质合成与转化，推进各分支的融合交叉，重点突破多尺度

催化科学的关键问题，通过催化剂、催化反应和工艺创新，发展精准

和智能合成方法，创制具有中国特色的分子结构与独特功能，推进战

略产业前沿应用；（2）完善从量子到过程的多尺度理论及方法关联和

研究；（3）促进化工过程向小尺度、精准化、可控化、智能化方向发

展；（4）聚焦绿色介质和过程、强化基础研究、前沿研究和重大共性

关键技术。

主题二：化学储能与能量转换
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中国科学院院士、中国科学院化学研究所李永舫研究员作了题为

“n-型共轭聚合物受体光伏材料和全聚合物太阳电池”的报告。报告

指出，有机太阳能电池近年来获得广泛关注并取得迅猛发展，特别是

我国科学家主导的非富勒烯受体材料推动了领域性突破，在柔性电池、

半透明电池、室内使用的太阳能电池等方面展现了广阔的应用前景。

尽管如此，有机光伏材料的持续发展和产业化进程仍然面临诸多问题，

需围绕高效率-高稳定性-低成本的黄金三角关系开展重点攻关，主要

包括：（1）精准调控给受体匹配性推动效率的持续提升；（2）发展低

成本有机光伏材料，开发柔性器件的大面积制备技术；（3）开发高电

导的柔性透明电极材料；（4）加速发展柔性器件的隔水隔氧封装材料

和技术，提升器件的稳定性。

中国科学院院士、中国科学院大连化学物理研究所李灿研究员作

了题为“绿色氢能和液态阳光，碳达峰和碳中和的战略路径”的报告。

报告指出碳中和的主要策略包括：（1）化石能源的高效、清洁转化，

逐步用非化石能源替代化石能源；（2）使用可再生能源，实现绿色、

零碳排放。报告介绍了科研人员通过设计制备分解水（光）电催化剂

和高选择性的二氧化碳加氢制甲醇催化剂，利用太阳能等可再生能源

将水和二氧化碳转化为甲醇燃料，实现了能量的储运。解决了可再生

能源储能和转化问题、液体燃料合成问题，同时达到二氧化碳减排的

目的。

中国科学院院士、中国石油大学徐春明教授作了题为“石油分子

表征与工程基础”的报告，介绍了复合离子液体催化碳四烷基化、超

临界技术制备高性能针状焦等石油分子，提出了石油化工行业高效绿

色转化的发展方向。报告指出，现阶段，石油分子工程发展面临的挑

战包括：（1）石油复杂体系的分子表征；（2）石油加工复杂系统过程

模型的建立；（3）石油复杂体系特征分子分离。

中国科学院院士、南开大学陈军教授作了题为“锂电池有机电极
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材料分子科学与工程”的报告，指出大力发展新能源是国家重大战略，

新能源科技必将推动多行业融通发展。报告介绍了有机羰基材料作为

锂电池材料的发展前景，指出有机羰基锂电池电极材料发展中面临分

子优化设计和提高体积能量密度等挑战。

中国科学院院士、厦门大学孙世刚教授作了题为“电化学能源过

程微观结构和分子层次研究”的报告。报告介绍了利用原位/工况谱学

和显微成像方法，从原子分子层次深入研究电化学能源过程的方法。

报告指出，基于大科学装置的原位/工况研究将在分子科学的创新发展

中发挥重要作用。

与会专家围绕加强分子科学研究软硬件等的建设，增强我国在能

源、国家安全等关键领域的自主可控能力的问题开展讨论。提出在坚

持绿色和环境友好的理念下，以发展绿色化工，创新绿色工艺，实现

低碳化、绿色化与可持续发展为目标，面向绿色和可持续能源需求，

开展以下方向的研究：（1）发展煤转化以及油/煤/气融合转化制液体

燃料和化学品的新路线和新方法，突破以甲醇、氨、合成气为平台化

合物的能源化学品合成技术；（2）发展生物质能高效转化与利用、太

阳能高效利用、电化学储能、可再生能源制氢、氢能与燃料电池、H2

与 CO2合成制低碳醇/燃料等；（3）聚焦绿色介质和过程强化基础研究、

前沿研究和重大共性关键技术。

主题三：分子/纳米材料与器件

中国科学院院士、吉林大学于吉红教授作了题为“凝聚态化学的

建设”的报告。通过介绍在以原子、分子为基本粒子的凝聚态层次去

研究物质的组成、结构、性能以及相互转化的研究方法，提出凝聚态

构筑化学（合成、制备、组装、自组织、自组装）中的前沿科学问题，

报告指出凝聚态物质化学反应理论的建设中表征技术与方法亟待加

强。

中国科学院院士、复旦大学赵东元教授作了题为“界面组装合成
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多级结构功能介孔材料”的报告，介绍了基于界面组装调控策略发展

的多层、核壳、片层等多级非对称功能介孔材料的制备方法，展望了

介孔材料在催化、吸附、分离、光电转化与存储及生物医药等领域的

应用前景。

中国科学院院士、北京大学刘忠范教授作了题为“石墨烯材料，

制备决定未来”的报告。介绍了石墨烯材料的发展现状及应用，提出

石墨烯材料的发展中需要：（1）打破研究思维的局限性，融合工程思

维和产业思维；（2）探索石墨烯的“杀手锏级”应用；（3）加强针对

性的基础研究，寻求制备技术上的突破，打造核心竞争力。

中国科学院院士、中国科学院金属研究所成会明研究员作了题为

“六元环基元无机材料：定义与展望”的报告。介绍了高质量氧化石

墨烯和石墨烯以及其他二维材料微片、单晶、薄膜及三维网络结构宏

观体的优势及潜在应用，展望了石墨烯等二维材料在复合材料、能量

存储与转换、光电器件和生物传感器等领域的应用前景与挑战。

中国科学院院士、华南理工大学/北京大学高松教授作了题为

“Spin Manipulation in Molecules and Solid”的报告。针对团簇分子

磁体各向异性难以调控的问题和挑战，提出了增强单离子磁体单轴各

向异性的调控策略。

中国科学院院士、中国科学技术大学杨金龙教授作了题为“自旋

电子学分子材料设计与器件发展”的报告。探讨了有机分子薄膜自旋

器件、单分子自旋器件等各类功能性的分子自旋电子学材料设计合成。

总结了发展中遇到的理论方法的精度、速度、适用体系大小不足，理

论模型过于理想等亟待解决的问题。

与会专家讨论后，提出分子/纳米材料与器件应重点解决以下问题

及发展方向，主要包括：（1）结合智能化学和大数据的发展，注重精

准创制材料新体系，精细调控材料的结构和性能；（2）利用多种表征

技术，深入探究新一代材料和独创性体系的分子基础、原理和规律；
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（3）瞄准国家重大需求，支撑特色资源的深度利用；探索材料的光、

电、磁、热等新物性及其功能应用；（4）强化理论和技术的驱动作用，

发展先进理论方法和表征手段，深入探究分子、原子、电子的作用机

制、原理和规律；（5）抓住人工智能、大科学装置等对化学基础研究

带来的突破机遇，认识化学反应、化学组装过程的本质，实现调控化

学过程能力的飞跃。

主题四：分子科学前沿交叉领域

中国科学院院士、香港科技大学唐本忠教授作了题为“Aggregate:

from Molecules, beyond Molecules”的报告。介绍了聚集诱导发光

（AIE）材料在光电（设计高效的固态发光材料、有机发光二极管）、

化学传感（环境污染、食品科学检测）以及生命科学领域的应用及发

展前景。报告指出，着重探索、融合理论与机制研究，前瞻部署分子

材料研究是分子科学领域的发展方向。

中国科学院院士、中国科学院理化技术研究所江雷研究员作了题

为“生物信息及生化反应的量子态”的报告。介绍了智能超浸润界面

到二元协同材料体系转化研究动态和研究前景，并就相关仿生界面及

智能材料的设计与制备提出了建设性的设想与建议。报告指出，我国

分子科学研究面临巨大挑战，主要表现在我国学者提出的原创性概念

和方向较少，无人区领域探索布局明显不足。报告提出分子科学研究

可以通过向自然界学习，获取灵感并提炼科学问题，从基础理解走向

创新应用的思路。

中国科学院院士、中国科学技术大学俞书宏教授作了题为“仿生

材料的设计合成与未来”的报告。介绍了仿生分子模板对无机微纳材

料的晶化、生长及形貌与结构的调控作用和规律，建立了人工仿生合

成珍珠母、仿生聚合物木材、超弹性抗疲劳材料等多级结构材料的合

成方法，提出了跨尺度合成仿生材料广阔的应用前景。报告提出，未

来仿生工程材料的研究方向包括：（1）可靠的合成制备技术、化学工
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程及加工工艺技术支撑的研究；（2）宏量制备及节约化的生产实现；

（3）应用领域的拓展，多领域的协作研究。

中国科学院院士、北京大学张锦教授作了题为“石墨炔：一种新

的碳同素异形体”的报告。石墨炔是具有中国自主知识产权的新型碳

材料，围绕如何获得大面积高结晶度的单层/少层石墨炔的挑战性问

题，报告介绍了石墨炔结构控制制备技术的主要进展，为石墨炔带隙

和迁移率等本征性质的研究奠定了良好的基础，也探索了石墨炔的相

关应用。报告指出，未来碳材料要在做新型碳材料、找新型碳材料、

用好新材料三个方向开展工作。

中国科学院院士、国家纳米科学中心赵宇亮研究员作了题为“体

内药物智能输运纳米机器人”的报告。从国家战略需求出发，讨论了

智能纳米机器的设计原则与发展趋势，根据基础和应用两方面面临的

挑战，分析了智能纳米机器研究中的关键科学问题和未来发展方向，

为加速我国智能纳米机器药物的研究和商业化进程，提出以下研究发

展建议：（1）进一步促进多学科交叉融合，推动医用纳米材料监管、

科研和产业领域的国际交流合作；（2）构建医用纳米技术产业生态圈；

（3）监管机构与纳米医药行业从业者共同完善关于医用纳米材料产品

的技术要求。

中国科学院院士、中国科学院大连化学物理研究所张东辉院士作

了题为“面向分子科学的机器学习方法发展”的报告。对面向化学的

机器学习发展背景进行简要回顾，并介绍了机器学习在分子科学中的

应用，展望了基于机器学习的高精度反应分子力场的发展前景。报告

指出基础理论、测量装备与化学软件支撑能力的提升将大幅加速我国

自主创新的进程。

中国科学院院士、中国科学院生态环境研究中心江桂斌研究员作

了题为“分子环境科学研究的若干前沿问题”的报告。分析了社会的

主要环境问题和由环境恶化而引起的健康问题。环境污染导致的健康



10

问题是人类未来发展面临的重大挑战之一，其影响的时间和范围将是

空前的、长期的和广泛的。由于其综合性和复杂性，学科交叉、优势

互补、联合攻关十分重要。报告指出，只有环境、化学、生命科学、

医学、公共卫生等多个学科合作，发挥交叉学科共同研究的特点，共

同致力于环境与健康方面的研究，才能攻坚克难，更好地造福于人类。

中国科学院院士、中国科学院大学附属肿瘤医院谭蔚泓教授作了

题为“分子医学助力健康中国”的报告。报告指出，实施“健康中国

战略”是我国的基本国策。发展健康产业，推动健康中国建设是科技

工作者义不容辞的责任。现代医学已经进入分子医学时代，分子水平

上的精准诊断与靶向治疗是当代医学发展的必然。核酸适体这类新型

的分子探针可特异性地识别与疾病紧密相关的靶标的核酸分子，有可

能在疾病诊断、治疗、机理研究，制药，预防等领域有所突破。他提

出以临床问题为导向，研究所与医院紧密结合，充分运用大数据与人

工智能，开展个体化医疗。

中国科学院院士、上海交通大学樊春海教授作了题为“框架核酸：

从分子创造到智能制造”的报告。介绍了实验室在利用框架核酸开展

纳米构筑、单分子分析和纳米机器人方面的工作，提出基于 DNA分

子的大数据存储是框架核酸发展的新方向。

与会专家讨论后，提出分子科学前沿交叉领域的发展方向包括：

（1）发展高灵敏度、高选择性、高信息量、快速、简便、原位、经济

的化学分析方法；（2）研发微型化、自动化、数字化、智能化、信息

化的分析仪器，为化学、生命科学、环境科学、食品科学、材料科学、

国家安全等提供关键方法和技术支撑；（3）以分子医学为导向，发展

分子探针和生物相容反应，为揭示生命过程的本质和规律提供物质和

工具；（4）重点关注神经、免疫等系统的分子机制以及生物体不同层

次之间的化学通讯机制；（5）发展有效的生物大分子合成与化学修饰

方法，催生新一代的生物合成化学和合成生物学；（6）加强新靶标功
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能干预与成药性确证，开发新药物载体材料，创新药物发现途径；（7）

针对全球环境保护的关键问题，研究污染物的表征、环境过程与微观

机制、生态与健康效应及防治原理等，并将理论研究成果应用于环境

保护实践，进一步加强对生态文明战略实施的支撑作用。

四、共识和建议

经过深入研讨，本次会议形成了以下几点建议：

（1）科学引导，建立有利于原始创新的科研环境。立足未来 10

年取得深刻影响的重大科学突破，汇聚自下而上的原创思想的碰撞，

加强前瞻研究和战略研判，部署自上而下的战略导向，主导制定若干

方向的发展路线图，引导我国化学科研工作者寻找原创突破点，促进

具有国际重大影响力的基础研究成果的产出。

（2）顶层设计，重视支撑条件的自主化能力建设。关注基础研

究对技术和工程的实质性支撑，以国家重大需求与市场导向为牵引，

探索贯通产学研的创新模式，通过顶层设计、重点布局，在关键领域

实现基础研究中“卡脖子”现象背后的科学问题，加强分子科学研究

的软硬件等建设，增强我国在能源、国家安全等关键领域的自主可控

能力。

（3）交叉融合，驱动学科和产业发展。建立高水平研发平台，

促进分子科学与化工的交叉融合，聚焦高端化工材料“卡脖子”背后

的核心分子科学问题，加强上下游产业与技术的交叉融合与协同创新，

推进高端材料、器件、装备及控制等技术集成，着力解决当前化工产

业“低端过剩、高端不足”的结构性问题，让材料生产过程更加安全

环保，催生中国“新化工”。

（4）优化配置，坚持有所为有所不为。面向未来时代特征和学

科发展趋势，加强优势方向、扶持薄弱方向、促进前沿方向、鼓励交

叉合作，统筹规划、重点布局，实现面向未来的资源优化配置，通过

国家和地方科研项目加强引导，坚持有所为有所不为，集中高水平科
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研力量，强化科研领域与产业界协作，攻坚克难，争取做出引领性的

创新成果。

（5）稳定支持，加大基础研究投入。基础研究作为战略资源对

待，重视其源头创新、技术储备、知识积累和人才培育等基础功能，

持续加强分子科学原创性基础研究的投入和支持；针对基础研究人员

实行长效激励与保障政策，进一步完善鼓励创新的容错机制、稳定支

持的保障机制，营造潜心研究的良好环境。

（6）重视人才，培养国际顶尖的战略科学家。以学风作风建设

为基础，树立正确的科研价值观。着力培养创新人才和创新团队，让

人才计划回归其科学本质。加强国家战略需求的人才部署，夯实人才

成长土壤，确保人才队伍平稳衔接，造就若干具有鲜明特色和优势的

研究机构和团队，涌现一批具有国际影响力的战略科学家。

（作者：朱道本，李玉良，张德清，中国科学院化学研究所）
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