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比较可以生奇谋，比较可以出良策，比较可以增智慧，比较可以寻规律，比较可以添精彩，比较可

以催创新…… 
《比较化学——构筑量子化学通向分子药学的桥梁》是由我军知名航天军事医学、有机药物化学及

交叉科学专家胡文祥教授携其博士后、博士生和硕士生共同完成的一本交叉科学专著，2013 年由化学工

业出版社出版。 
比较和关联是认识事物、发现规律的科学方法。早在 20 世纪 80 年代初期，胡文祥就开始蕴育比较

学与比较化学思想；1987 年，正在中国科学院上海有机化学研究所攻读博士学位的胡文祥以“比较学与

比较化学”为题，在上海生命科学学术报告会上做了大会报告，并荣获一等奖，《上海科技报》对此进

行了报道；2003 年，中央电视台《国防时空》栏目专门采访报道了胡文祥半个多小时，其中专门讲到“比

较化学”；2013 年，出版《比较化学——构筑量子化学通向分子药学的桥梁》专著；2017 年，与汉斯出

版社合作出版中文国际学术期刊《比较化学》，从此《比较化学》经过 30 年的孕育，已经逐步形成了一

个专门的交叉学科，登上了世界科学历史的舞台。 
许多伟大先驱用比较关联的方法发现了科学定律，例如牛顿将苹果下落与月亮绕地球运转关联起来，

发现了万有引力定律。赢得了“电学之牛顿”称誉的法国科学家安培从小读过一篇关于音乐与数学的谐

调关系的文章(和谐学涉及规律性和联系性)，对他日后的科学思想和实践产生了巨大影响，他对自然现象

之间的关联产生兴趣，使他成了首先认识到电力与磁力之间的科学家之一。德国理论物理学家赫尔曼·哈

肯博士发现从普通光到激光的转变与水从液态转变为水蒸气等热力学相变非常相似，都由同一类型的序

参量方程所描述，从而创立了协同论(学)。伟大的理论物理学家麦克斯韦从光与电磁波传播速度相同，大

胆猜测光是一种电磁波，从而创立了光的电磁波理论。达尔文将生物界与马尔萨斯《人口论》中关于优
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胜劣汰的思想进行比较，创立了“物竞天择，适者生存”的生物进化学说。这些让胡文祥认识到，科学

发展史上许多最伟大的成就，都是自觉或不自觉地应用了比较学思想。 
组合凝集智慧，比较成就伟业。我国社会主义建设及改革开放各个时期所取得的历史性成果，例如

从神舟飞天到“蛟龙”探海，从北斗导航到嫦娥奔月，从三峡发电到蛋白重组，从航空母舰到巡航导弹，

从分子设计到人工智能，无一不体现了高科技大工程领域的组合集成和比较创新。 
用对比、类比、相关、归纳、联想等比较学方法研究事物间的异同之处和相互影响及相互联系，可

以产生许多新思想、新科学、新规律，在科学研究乃至人类社会生活中占有重要地位。 
科学的创造、发现、发明，新概念、新理论的产生需要才智、努力和机遇，有其偶然性、神秘性，

常常认为一般人难以掌握。这里介绍的比较学说，只要在学习、工作、研究及日常生活中应用它，就会

有所启迪、有所发明、有所创造、有所前进。在这种意义上，比较学也可称之谓“创新软科学”。亿万

年来，人类逐渐领悟了对比区分事物。早在 19 世纪初叶创立原子分子论时代(1803 年英国的 J.Dalton，1808
年法国的 Joseph L G. Lussac，1811 年意大利的 A.Avogadro，1860 年意大利的 S.Cannizzaro 等)，对比方

法就获得了广泛的应用，自然辩证法建立时已将对比方法作为科学方法学之一。通过分析对比，人们逐

渐认识了自然、认识了社会，以至人类本身。然而一些领域的比较学理论如比较文学、比较法学、比较

语言学、比较解剖学等都只是在 20 世纪初才产生发展起来的，这些比较学科已不仅仅是一种单纯的对比

方法了，而是运用了多种方法、并且已发展成为有自己的历史、研究对象、任务和作用的独立学科了。 
例如，由于各国、各民族文学很不相同，逐渐产生了它们之间的比较研究，并自成体系，形成了一

个独立学科——比较文学。他采用的方法是按照“影响研究”(各种文学之间的相互影响和联系，包括渊

源学、媒介学等)和“平行研究”(主要探讨并无直接关系的不同国家的文学主题、题材、文体类别、典型、

风格特点等方面实际存在的类同和差异，包括主题学、类型学、形态学和比较诗学即比较批评等)的原则

和要求来研究各国文学之间的相互关系、相互影响和异同之处。比较文学已作为一门独立课程在大学里

讲授，比较文学教授沃尔•索因卡还获得了 1986 年诺贝尔文学奖。比较生物学也是因生物种类千差万别

而产生的。许多方法如归纳方法中的求同法、求异法和剩余法都离不开比较。新学科丛书如《比较思想

论》、《比较政治学》、《比较政治学分析》等都已出版。但是这些比较学科还没有作为教程在大学里

讲授，已出版的一些比较科学著作中还没有系统应用比较学，许多精彩的内容、思想没有挖掘出来；令

人遗憾的是，许多学科本身及学科之间的比较学迄今尚未建立起来，更谈不上比较学说的一般理论了。 
给一个学科下一个十分完备、准确的定义是十分困难的(恩格斯曾经讲过：绝对的分明和无条件的界

限是不存在的)，往往也没有这个必要。许多概念是经过数十年、数百年后才逐渐得到阐明的，即使明确

了，随着时间的推移和事物的发展，概念的内涵和外延也会发生变化。如化学中的元素周期律的实质、

“活化能”概念，物理学中的“波粒二象性”，热力学总的“熵”的概念(1979 年度诺贝尔物理学奖获得

者普利高津在 1989 年还说：“什么是熵？不可能做一个完备的描述”)，文学中的比较文学(至今没有一

个确切的定义)等都是如此。所谓比较学，就是利用对比、类比、相关、归纳、推广、联想学等方法，采

用直接比较和渗透比较等方式来研究事物间的异同之处和相互影响、相互联系的科学。比较学方法是行

之有效的科学方法，大致可分为两类即直接比较和渗透比较。直接比较法：按同一概念或同一标准划分

的类别之间可直接比较，包括平行比较和归纳比较方法等，还包括相似性、重演性、对称性、全息律、

美学原则、相异性、分析论、统一论等。渗透比较法：按不同概念或不同标准分类成的各类别因素之间

的相互渗透、相互联系、相互影响、相互借鉴等，主要包括相关研究(因果关系)和渗透研究即不同学科、

方法、思想的结合和渗透，这样可以产生许多新思想、新学科(边缘学科)。 
也许有人认为，因为各国的文学不一样，所以有比较文学；生物种类不一样，故有比较生物学；化

学则是相通的，在全世界都一样，这也许是迄今为止没有人提出比较化学概念和理论的原因吧。尽管一
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部分人不自觉或多或少地用到了一些比较的化学方法。众所周知，当今的学科分类是越来越细、越来越

多、越来越专，向生物种类划分一样，比较学大有用武之地。化学中分门别类很严重，比较化学产生的

时刻已经到来。应用比较学原理研究化学内部各分支学科之间及化学与其它学科之间相互联系的学科群

称为比较化学。 
比较化学的研究范围极为广泛(任何一门比较学科的内容都非常丰富)，比较化学包括各分支学科之

内、之间的相互的比较研究；化学历史的比较(即比较化学史)如时代背景的比较，过去与现在的比较；地

理化学的比较如不同国家、不同地区、不同民族、不同学者研究化学的比较以及其他自然科学甚至社会

科学与化学的比较研究。具体包括：比较无机化学(包括比较无机合成)、比较有机化学(包括比较有机合

成)、比较物理化学(结构化学)、比较分析化学、比较生物化学、比较植物化学、比较天体化学、比较地

球化学、比较核(粒子)化学、有机与无机化学的比较学、比较量子化学(分子力学，分子图形学)或比较计

算机化学、比较海洋化学、物理化学与有机化学的比较学、无机化学与物理化学的比较学、光化学与热

化学的比较学、化学动力学与热力学的比较学、理论化学与实验化学的比较学、比较化学史、数学与化

学的比较学、物理学与化学的比较学、生物学与化学的比较学(包括分子生物学、分子药理学、分子药理

热力学、生物化学、神经化学、化学进化、量子生物学、仿生化学等)、社会学与化学的比较学、经济学

与化学的比较学……可见要论述比较化学并非易事。首先分类也很困难，高度交叉是分类学的难题，这

一难题的存在并不十分显著影响其应用。下面仅举简单几例说明比较化学原理的简单应用。 
一、广义有机化学 
现在狭义的有机化学——即用经典的化学方法研究含碳氢氧化合物的化学，已失去原有的魅力，而

有机化学与元素周期表中其他元素的结合，与物理、生物、药理应用等等方面的结合和渗透——即广义

的有机化学，方兴未艾。 
1) 与周期表结合，如非金属元素有机化学：包括有机碳化学，Ⅳ族元素有机化学；有机磷化学，Ⅴ

族元素有机化学；有机硫化学，Ⅵ族元素有机化学；有机氟化学，Ⅶ族元素有机化学；有机硼化学，Ⅲ

族元素有机化学；金属元素有机化学：包括过渡金属元素有机化学、催化有机化学，第ⅠB、ⅡB、ⅢB
族元素有机化学，第ⅠA、ⅡA 元素有机化学；有机化学与 O 族元素的结合(1962 年 Bartlett 首先合成

6Xe PtF+ − )。 
2) 与物理技术结合，如有机热化学、热反应(普通有机化学)，有机光化学、光反应、激光化学，有

机微波化学，有机声化学，有机磁化学(磁场影响反应速率、自由基反应更是如此)，有机电化学(如有机

电合成化学等)，航天有机化学(如蛋白质、有机物在微重力下即在航天飞机或卫星上的结晶学等)，计算

机有机化学，自动化有机化学(化工)，高温或低温、高压或高真空有机化学，有机核化学等。 
3) 与生物、材料、应用学科等结合，或与物理、结构、物化原理和仪器分析的结合，如药物有机化

学(药物化学)，生物有机化学(生命化学、多肽化学、核酸化学、多糖化学、酶促合成化学等)，食品有机

化学，农业有机化学，萃取有机化学(分离有机化学)，有机分析化学，材料有机化学(包括高分子化学、

有机超导体等)、天然有机化学、海洋有机化学、地球有机化学，天体有机化学、物理有机化学(包括量子

有机化学)及催化(物理、化学或生物催化合成有机化学)等。这些都为广义的有机化学，它们是有机化学

的生长点，是有机化学发展的新趋势。 
二、大陆漂移之因 
原始大陆是连在一块的，经过亿万斯年的地质变化才漂移形成今天四大洋、七大洲这个样子，大陆

漂移学说几乎得到了举世公认，但是大陆为什么会漂移呢？各种说法不一，有人认为是由于板块结构的

运动，那么请问板块结构在什么作用下运动呢？这些理论仍不能自圆其说。将地球与水滴进行比较研究

给我们提供了一条解答这一难题的途径。在物理化学(表面化学)中，倘若液滴出现不规则形状则在液面的
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不同部位处，其弯曲方向和曲率半径都不一样，由此而产生附加压力也就不同，这不平衡的力将迫使液

滴成球形，这样才能稳定存在，此时表面能最低，如图 1 所示。 
原始地球也类似，原始大陆处物质多引力大，必然会导致大陆的漂移，而且还会继续漂移，致使大

陆在整个地球表面上成不规则分布，使其大体上保持球对称性(由于运转而造成的赤道与南北极半径之差

不在此列)。这简洁明了之考虑还有待进一步深入研究。 
运用液滴原理还可以阐明地球上约 70%为海洋之现象，因为这样可保持地球大部分表面接近球形而

趋稳定(当然还有海水白天吸热、晚上散热原理，以保持地球温度变化区间不大、适宜生命存在等方面的

理由)，故地球这个蓝色的星球，虽不是宇宙的中心，虽存在火山、地震，但她仍然是宇宙中最稳定、最

温和的天体之一，这也就是人类这样的高级生物在这里生息繁衍、充满无限生机的主要原因。 
三、等瓣类似性 
R.Hoffmann 在 1981 年获诺贝尔化学奖演讲中论述的等瓣类似性(isolobal analogy)，即无机和有机组

成碎片或基团的前线轨道的电子密度等高图的相似性，建立了从有机化学通向无机化学(包括金属有机化

学)的理论桥梁。胡文祥推广这一概念到药物设计领域，提出了广义电子等排原理。应用这一概念，可以

将复杂的无机分子和已知简单的有机分子相联系，使人们容易理解它们；有趣的是这一过程也可以逆转，

把已知的无机分子和尚未合成的有机分子相联系(见表 1)。 
同样，CH3、CH2 和 CH 有等瓣类似性。这样就可以理解较复杂的无机分子(1)与简单的有机分子正庚

烷(2)有类似性了。用这样的方法来阐明复杂无机络合物质的结构就方便简明多了。这个等瓣类似性的概

念可以说是杰出的霍夫曼博士不自觉地应用了比较化学原理的结果。 

( ) ( ) ( ) ( )2 2 23 2 3 4Cp CO Cr AsMe Cr CO Cp AsMe Co CO AsMe Fe CO− − − − − −            (1) 

3 2 2 2 2 2 3CH CH CH CH CH CH CH− + − + − +− − − − − −  

3 2 2 2 2 2 3CH CH CH CH CH CH CH− − − − − −                          (2) 

 

 
Figure 1. Comparison of droplet with the original earth 
图 1. 液滴与原始地球的比较 

 
Table 1. Isolobal analogy 
表 1. 等瓣类似性 

有机碎片 过渡金属配位数 

 9 8 7 6 5 

CH3 d1ML8 d3ML7 d5ML6 d7ML5 d9ML4 

CH2 d2ML7 d4ML6 d6ML5 d8ML4 d10ML3 

CH d3ML6 d5ML5 d7ML4 d9ML3  

液滴 原始地球

原始大陆
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胡文祥在提出比较学与比较化学概念时，并没有读到 R.Hoffmann 博士的这一伟大的报告，在 1987
年做大会报告并荣获一等奖以后，1989 年对比较化学进行深入的研究时，读到了《有机化学》杂志上登

载的、由陆熙炎先生翻译的 R.Hoffmann 博士获诺贝尔奖演讲，胡文祥对此感到非常震撼。 R.Hoffmann
博士的伟大思想与胡文祥杰出的比较化学思想如出一辙，真是有点太妙了。今天让我们深刻的认识到当

时给胡文祥授奖的中国科学院上海有机化学研究所戴立信院士等有机化学先辈们的过人之处了。 
从那以后，胡文祥马不停蹄，不断的深入探索，完成了比较化学许多方面的研究工作，部分已公开

发表。例如，比较有机磷化学研究，催化剂、光和取代基效应等主要作用本质的相似性研究，物理化学

重要公式的统一基础研究，有机化学反应选择性规律研究等，在许多复杂现象里面一定蕴藏着统一性。 
比较可以生奇谋，比较可以出良策。本书基本方法主要是运用比较学和比较化学思想中相关研究方

法进行分子的构效关系研究，简要构筑从量子化学通向物理有机化学或分子药学的桥梁，主要介绍胡文

祥 2005 年至 2012 年在首都师范大学当特聘教授期间指导博士后、博士生和硕士生，运用比较化学思想

方法在物理有机化学和药物分子设计领域所取得的部分成果。 
比较可以长见识，比较可以出规律。本书共分 13 章，每章内容均可独立阅读。第一章论述了比较学

与比较化学的基本概念，由胡文祥撰写；第二章至第四章是运用比较化学方法在取代基效应、狄尔斯-阿
德尔反应和构象分析等物理有机化学重要方面的应用研究，由李博、胡文祥、刘明撰写；第五章至第八

章主要是运用药效团搜索、三维定量构效关系、受体蛋白三维结构模建和分子对接等比较化学中的相关

研究方法，研究人类重要的神经系统阿片受体激动剂芬太尼类化合物的分子设计，由胡文祥、刘小利、

李博、刘明、孙治国等撰写；第九章至第十三章是进一步运用分子设计相关研究方法，研究了肾上腺素

能配体、抗惊厥化合物、GABA 受体抑制剂的构效关系以及富勒醇与蛋白质的相互作用规律，由胡文祥、

吴强三、王磊、吴限、李博、刘明等撰写。附录三节：1) 在无机化学和有机化学之间建立桥梁，2) 糖酶

的分子设计及其三维构效关系与分子医学研究，3) 社会学与力学的比较学研究，进一步拓展了本书的内

容，有助于对比较学与比较化学的深刻理解，由胡文祥等撰写。比较化学研究方法甚多，本书仅涉及到

量子化学和构效关系相关研究方法，其实，其他研究方法将让比较化学内容更加丰富。 
《比较化学——构筑量子化学通向分子药学的桥梁》融科学性、知识性和艺术性于一体，具有较好

的可读性，自出版以来，颇受广大读者喜爱，全国已有近千家图书馆购置了本书。同时，它也是很好的

科研教学范本，有利于比较化学知识在高等院校和科研院所中推广应用，可供化学、物理学、计算机科

学、生命科学、化工医药及自然科学或社会科学相关领域的科教工作者参考，也可以作为相关专业的研

究生教材或大学师生的教学参考书，对于促进我国相关领域的研究和科技进步具有重要的推动作用。 
比较学是一个庞大的学科群，其中比较化学仍是一个较大的学科群，任何一本书都难以穷尽其内容。

胡文祥早在 20 世纪 80 年代就创立比较化学，90 年代又倡导广义组合化学，并呼唤广大科教工作者和工

程技术人员积极运用比较学与比较化学，大力推广组合学与组合化学，不断产生新思想、发明新技术、

建立新方法、制造新工具、构建新模型、合成新物质、研制新产品、创立新理论，开始新的追求、播下

新的希望、放飞新的梦想、翻开新的一页、写下新的篇章、创造新的辉煌，开拓进取、上下求索、努力

拼搏，为推动人类科技进步和世界文明不断发展做出新贡献。 
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