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摘要 合成化学是化学科学的核心, 其根本任务在于创造新物质, 并为其他相关学科的发展提供强大支撑. 本
文简要介绍了国家自然科学基金委员会化学科学部化学科学一处(合成化学)“十四五”及中长期发展规划、学科

布局、申请代码和研究方向, 供相关人员参考. 新申请代码于2021年启用.
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1 引言

化学学科为物质科学提供新的研究对象与模型,
同时又为材料科学与工程、生命科学和健康技术、工

程科学与应用等提供强大的物质保障与认知工具
[1].

化学对其他学科承前启后的贡献, 得益于其创造物质

的能力, 源于合成化学的创造力和支撑性. 合成化学

在促进人类认识、利用和改造自然、推动国民经济和

社会发展方面具有不可替代的作用.
合成化学是利用化学反应构筑具有特定结构和功

能物质的科学, 为新物质的创制提供方法、技术和工

程化原理. 人类已经开启了绿色、智能、共享与可持

续发展的时代, 在包括生命健康、清洁能源、生态环

境、人工智能、智能制造等领域存在诸多机遇与挑

战. 这一经济社会发展新形势, 不仅对合成化学提出了

新的要求, 也为推动合成化学的创新发展提供不竭动

力
[2]. 为此, 国家自然科学基金委员会(以下简称自然

科学基金委)化学科学部组织开展了合成化学发展规

划编制和申请代码优化工作, 引导合成化学相关研究

聚焦源头创新和国家重大需求, 推崇前瞻性、原创

性、引领性的科研理念, 避免“盲目追求热点、同质类

比模仿”, 关注“小众特色领域”, 构建以科学问题为导

向的资助方式. 本文将对上述相关情况进行简要介绍,
供从事相关研究的广大科研人员参考.

2 合成化学“十四五”及中长期发展规划

根据2021~2035年国家中长期科技发展规划基础

科学发展战略的总体目标, 遵循习近平总书记向我国

广大科技工作者提出的面向世界科技前沿、面向经济

主战场、面向国家重大需求、面向人民生命健康的

“四个面向”科技创新方向
[3], 自然科学基金委化学科

学部组织编制了合成化学“十四五”及中长期发展规

划, 明确了学科内涵、目标和特征, 分析了学科现状,
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提出了未来学科发展布局和优先发展领域.

2.1 合成化学的学科内涵、目标与发展逻辑

作为现代社会发展的重要支撑, 合成化学一直受

到广泛的关注和重视. 合成化学的内涵不再是传统意

义上的无机、有机、高分子和超分子化学, 而是指广

义上的以“改变原子、分子、结构(功能)基元的组成

和排布”为手段“创制新物质”, 不仅涉及化学键的断裂

和形成, 还包括分子间相互作用及协同机制, 以及不同

分子之间的相互作用和反馈的网络, 因此是跨尺度、

跨维度、跨学科、深层次“大交叉”研究领域, 是由具

体科学问题和应用需求牵引并相互促进的.
合成化学以“理性、高效、高选择性、原子经济

性、环境友好、低能耗、可持续地创造具有无限可能

的分子结构和具有丰富功能的新物质”为总体目标, 着
重关注前沿科学及技术发展需求, 解决与国计民生相

关的重大基础科学问题, 探索物质结构与性能的关系

和内秉规律, 为建立完善的物质科学知识体系提供丰

富的研究对象和手段, 为发展变革性与战略性功能材

料提供物质基础, 为推动我国相关产业升级提供创新

原动力.
合成化学发展的重大挑战来自于以下方面: 一是

精准创制具有新颖结构和先进功能的新物质; 二是拓

展高效的合成反应、方法和工艺; 三是发展合成化学

中通用性的理论框架.

2.2 合成化学的研究内容与发展布局

合成化学围绕“新物质的创制”、“新反应、新方

法与新技术”以及“物质合成的机制、规律和理论”进
行布局和展开, 这三条主线有机融合、相互促进(图1).

2.2.1 新物质的创制

新物质创制的内涵是利用原子外层电子排布重组

化学键或利用分子相互作用来构筑新的分子体系, 其

魅力和核心在于新分子构建的无尽可能, 其外延则在

于新功能的探索和拓展, 其范畴或可突破人类想象力.
合成化学不仅需要开发实现各种新反应的强大的

化学键“工具库”(如常温常压下的惰性体系活化、极

端条件或外场调控下的合成、生物合成和仿生合成

等), 还需要发展新方法和新技术, 以实现对分子堆

积、多级结构及相态结构的精准控制, 进而实现物质

性质和功能的可控调节.这既是构效关系研究的基础,
也是对结构认知极限的探索.

新物质的创制包括:
(1) 元素化学(或元素化合物). 以元素的特异物理

化学性质为基础, 探索新的元素与元素之间成键、断

键反应与控制策略, 实现元素化合物的精准、高效和

绿色合成与转化.
(2) 金属配合物. 以构筑新结构与开发新功能为核

心, 揭示金属-碳键、金属-氢键和金属-杂原子键的形

成与调控规律, 发展金属配合物, 特别是稀土和锕系

金属配合物的成键和基元反应新理论.
(3) 生物活性分子与天然产物. 发展活性分子与天

然产物合成的高效反应和普适的合成策略; 开发具有

药用前景、特别是我国特有来源的、稀缺天然产物和

高附加值药物分子的制备工艺; 促进机器学习、流动

化学、生物合成与传统化学合成的融合, 推动活性分

子和天然产物合成向“智能化、自动化、集成化”方向

进步.
(4) 团簇化合物. 开发具有未知结构与性能的新型

团簇及其可控、有序组装和宏量制备方法; 揭示其形

成机理、演化过程和稳定性机制, 建立系统、普适性

的构效关系, 扩展理论基础, 推动其在纳米、催化、

生命、环境等领域的应用.
(5) 高分子. 精确控制高分子的单体序列、拓扑结

构、立构规整度和不同维度结构, 开发新型、可持续

聚合物; 通过对聚合反应机理的深入理解和认识, 发

展新的聚合方法, 突破传统单体和聚合物结构与功能

的局限和认知边界.
(6) 超分子组装体. 开发具有精确结构、特殊物理

化学性质与功能的新型组装基元; 精准调控非共价相

互作用间的协同机制, 可控构筑结构明确的超分子组

装体; 通过非平衡态自组装构筑具有特殊结构与功能

的超分子体系; 完善超分子化学理论体系, 探索新型

超分子性质与功能.
(7) 纳米结构. 完善精确可控的纳米结构合成方

法, 实现具有精密复杂结构和多层级纳米结构的构筑,
实现相关体系的多功能、动态化和智能化; 寻求超

细、超薄、多组分、高精密、能形变、会运动等结构

特征的控制策略; 发展新表征手段, 深化机制认知, 奠
定理论基础; 探索非常规缺陷、晶相的生成和稳定方

法, 控制其分布和比例.
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(8) 固体结构. 通过对固体微观尺度结构的准确认

识和精细调控, 实现以功能为导向的固体材料的理性

设计及可控合成, 创制具有光、电、磁、热、声、力

以及相互耦合等新颖功能的固体物质; 发展极端条件

化学合成方法, 促进新型功能固体材料的开发和新性

能的发现.
(9) 晶态多孔结构. 设计和发展新的功能基元、化

学连接方式和合成手段, 探索复杂组分、等级孔结构

的智能设计与高效合成; 构筑以催化、吸附分离、

光、电、磁、声、热等功能为导向的孔道拓扑结构和

化学环境;拓展原位谱学和显微表征方法,结合理论计

算, 阐明孔道中的主客体相互作用、电子转移及物质

传递机制.

2.2.2 新反应、新方法与新技术

高效精准的新反应、新方法和新技术是“理想合

成”最核心的基石. 如何发展高效、经济、安全、绿色

的合成新方法是合成化学的永恒主题. 新反应、新方

法和新技术的出现往往可以改变合成化学的思路、方

式和范畴, 是合成化学创新的源动力. 从物质科学的全

局出发, 着力发展原创、独特的合成方法. 结合大数据

分析与人工智能等先进技术, 借助多学科交叉的研究

范式, 突破传统合成化学的局限, 向全新的杂化合

成、多元合成、跨尺度合成和智能合成过渡, 引领合

成化学的发展潮流.
新反应、新方法与新技术包括:
(1) 催化合成反应. 创制新型催化剂和催化体系,

开拓催化新思想、新策略和新方法; 发展分子高效催

化转化新途径, 实现资源高效利用、精准合成和可持

续物质循环创制; 阐明(分子)催化机制与规律; 借助大

数据分析与人工智能等先进技术, 实现催化剂、催化

体系和催化反应的理性设计.
(2) 聚合、解聚反应与方法. 通过对聚合反应机理

的深入理解和认识, 借鉴有机化学、无机化学、生物

化学以及超分子化学等领域的知识积累与最新进展,
发展新的聚合方法; 突破传统单体和聚合物结构的局

限及现有聚合方法的应用范围, 从源头上促进功能聚

合物的精准合成; 师从有机合成方法学和生物化学,
探索用于可持续聚合物的构筑、传统聚合物的绿色降

解与高附加值转化的新方法.
(3) 非共价合成. 开发用于精准构筑多级、多层

次、多尺度组装结构的新方法; 发展高时空分辨、可

原位监测自组装过程的新技术; 推动非共价合成与共

价合成的协同与耦合, 构筑力学性能可调控的功能超

分子体系, 开发其在生物、材料等领域的应用; 建立

基于非共价作用的合成新理论; 建立非平衡态自组装

图 1 合成化学的三条主线与相关研究内容 (网络版彩图)
Figure 1 Fields of research of synthetic chemistry and the related topics (color online).
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新体系与理论.
(4) 固体合成. 通过客体引导的骨架设计等策略进

行功能单元的可控构筑和高性能材料的精准合成; 发

展新型晶态材料和玻璃陶瓷等固体材料的高通量合

成,以及外延薄膜宏量简便生长等新方法;开发高稳定

性材料的晶体生长、固液不同组成的大晶体生长、非

常规溶剂辅助晶体生长等新策略、新方法以及新技

术, 解决单晶生长过程中的实时监测、定量控制等技

术问题; 探索软化学合成、无容器接触合成、表界面

合成以及高压、多外场调控等极端条件下合成新方法

及其装备.
(5) 表界面合成化学. 研究在液-固、气-固、气-

液、液-液等表界面成键、断键、非共价相互作用的

特殊机制, 包括表界面共价合成、表界面非共价合成

以及共价与非共价相结合的表界面合成等; 在表界面

精准合成新分子、创制新物质、构建新器件; 探索表

界面合成的宏量制备方法, 以及材料和器件一体化制

备技术.
(6) 生物合成. 开发绿色、节能、高效的新型酶促

反应, 阐明重要天然活性分子的生物合成途径及相关

酶学机制; 设计和构建基于微生物和细胞工厂的高效

生物合成新路线; 建立和发展基于生物信息学的相关

基因组信息发掘技术.
(7) 仿生合成. 通过模仿简单到复杂生命体的结构

与功能原理, 创制不同层级、尺度和功能的新物质与

材料, 阐明自然、人造资源的循环路径和规律, 开发

高效绿色化学转化策略, 推动资源的循环、再生与高

附加值转化.
(8) 非常规条件合成. 开发外场调控及非常规条件

下的新反应,揭示外场调控引发反应的新作用机制;完
善具有时空分辨的反应物种原位测量手段, 构建非常

规条件或极端条件下的化学反应新装置、新体系; 理

解极端条件下化学反应对地球化学与生命化学的

影响.
(9) 再生资源与循环利用方法. 揭示自然和人造资

源循环路径的化学转化机制; 开发高效绿色化学转化

策略, 推动资源的循环利用, 提升再生资源在循环过

程中的功能化水平; 推动学界与产业间的深度融合,
助力再生资源化学与循环化学的工业化应用.

(10) 新技术、新仪器赋能的合成. 基于合成化学

大数据的原始积累, 建设我国自主、完备、规范、开

放的合成化学数据库; 利用人工智能等先进技术, 开

发可用于分子与物质精准高效合成的深度学习方法与

规则算法; 研制集设计、反应、纯化、分析、反馈于

一体的标准化智能反应体系, 实现合成自动化; 引领

合成化学研究范式从“劳动密集型和经验试错型”到
“自动化、智能化、精细化”的升级.

2.2.3 物质合成的机制、规律与理论

结合人工智能、计算模拟和高时空分辨等原位表

征技术, 深入理解反应机制, 揭示化学键断裂和形成的

规律以及多重分子间相互作用力协同构筑多层次结构

形成的规律, 进而指导新物质的设计与制备.
基于对化学键和分子间作用力本质的深入认识,

淡化无机、有机、高分子和超分子化学的边界, 以科

学问题为引导, 通过交互融合, 将合成化学的共性问

题提升到规律提炼的高度. 结合计算模拟和原位表征

技术, 深入理解反应机制, 建立相应的数据库, 借助大

数据分析与机器学习等技术, 揭示物质合成的普遍规

律, 阐明物质功能的构效关系, 推动合成化学从“试错

性和经验性探索”到“理性和智能创制”的发展.
物质合成的机制、规律与理论包括:
(1) 小分子活化与转化. 重点研究氮气、氢气、氧

气、二氧化碳等气体小分子活化与转化的反应机理;
阐明小分子的成键、断键过程中的关键中间体与电子

转移机制, 揭示小分子定向转化的调控机制, 建立对小

分子活化普适反应机制的认知; 拓展小分子转化反应

的类型, 实现转化产物的多样性.
(2) 有机合成机制. 针对重要有机转化反应, 通过

对重要中间体的检测与解析, 以及反应动力学及理论

计算等方面的研究, 揭示化学键的活化、断裂和重组

的反应机制; 阐明活性物种的结构与反应活性及选择

性之间的构效关系, 研究高活性有机物种反应的选择

性调控机制, 为发展新型高效的有机转化新反应提供

指导.
(3) 聚合反应机制. 充分考虑链缠结、黏弹性、扩

散性、链构象等高分子特征理化性质的影响; 对引

发、链增长、链交换、解聚、后修饰、网络化等基元

反应进行理论描述、理性设计和机理阐述, 为发展新

聚合反应、实现聚合物精准合成与降解提供理论基础

与指导.
(4) 超分子组装机制. 关注自组装过程中各种非共
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价相互作用的协同规律; 发展在线测量技术与瞬时组

装手段; 捕捉及检测自组装中间过程及其非线性动力

学特征; 建立能量耗散体系组装过程的精确理论模型;
探索快速多尺度的动力学模拟方法.

(5) 固体中的反应与相变机制. 阐述动力学控制固

相产物的形成原理及其特征结构单元在反应过程中的

分解和重组机理; 拓展固体材料在温度、压力、电场

等外场作用下结构相变的追踪方法; 厘清离子嵌入脱

出过程中基本结构稳定性差异的机制; 开展多尺度(离
子、分子、团簇、颗粒)固体材料的合成机理研究; 实
现相变界面结构特征的表征和计算模拟.

2.3 合成化学的学科优先发展领域

合成化学正进入一个崭新的时代, 充满了机遇与

挑战. 中国合成化学应致力于提升学术品味, 打破原

有的学科界限, 勇于开拓新领域, 探索“无人区”, 形成

特色研究方向; 既要针对重大需求, 解决实际问题, 又
要推进机制研究, 提升理论和科学高度.基于这些考虑,
建议合成化学学科优先发展领域如下:

(1) 生物活性分子构建的策略、方法与技术;
(2) 新型功能物质的合成;
(3) 再生资源化学与循环化学;
(4) 新试剂、新方法和新技术;
(5) 原位、实时、多元的表征方法和机制研究;
(6) 多级结构与化学键协同构筑的合成化学;
(7) 多外场协同驱动的合成化学;
(8) 非常规条件或远离平衡态的合成化学;
(9) 晶态体相物质的理性设计与合成化学;
(10) 基于大数据分析和人工智能的合成方法学及

合成策略;
(11) 化学合成与生物合成的耦合;
(12) 面向国家重大需求的合成化学基础研究.

3 优化学科布局与申请代码调整

《中共中央关于制定国民经济和社会发展第十四

个五年规划和二〇三五年远景目标的建设》中提出了

通过优化学科布局等强化国家战略科技力量的措施.
为构建理念先进、制度规范、公正高效的新时代科学

基金体系, 自然科学基金委提出了明确的改革任务, 其
中包括: 坚持把支持源头创新作为基础研究的根本出

发点, 把创新性和系统性作为项目评审的两把尺子,
从而明确资助导向; 着眼于解决与国计民生相关的重

大基础科学问题, 坚持以开放和交互的视角分析和研

究各个分支的特色, 从而优化学科布局; 进一步改进

评审方式来提高评审质量, 完善专家遴选原则和评审

标准, 从而完善评审机制
[4~7]. 为此, 化学科学部设立

了守正出新、面向未来、兼容并包的“合成化学”领域

(申请代码: B01)[8,9]. 申请代码不仅是开展科学基金项

目申请、评审、资助和管理的工具, 还对学科发展起

到重要的引导作用.

3.1 原学科申请代码介绍

2018年启动的以科学问题为导向构建的合成化学

领域共包括7个二级代码以及39个三级代码(表1)[10],
基本涵盖了合成化学领域的研究内容, 在三年来的项

目申请和管理中发挥了积极作用.
根据合成化学“十四五”及中长期发展规划的指

导 , 遵循基金管理服务与优化学科布局的原则 ,
2018~2020年的申请代码结构仍面临一些挑战, 存在

以下问题:
(1) 原有7个二级申请代码之间的内在逻辑关系有

待进一步梳理与厘清;
(2) 原有代码体系对学科方向的覆盖仍需扩充, 面

向物质功能、理论基础等研究方向未充分体现, 如“功
能分子/材料的合成”与“结构与反应机制”等尚未囊括;

(3)原有部分申请代码的内涵有待优化, 如“B0102
无机合成”与“B0103有机合成”包含的研究方向较多,
需要进一步细分;

(4) 原有代码的项目申请量分布有待优化, 存在个

别代码申请量过多或太少,如“B0103有机合成”的申请

量尤为突出,而“B010704原子与步骤经济性反应”申请

量较低.

3.2 申请代码调整情况介绍

围绕合成化学发展的三条主线, 化学科学部进一

步优化了合成化学领域的申请代码(B01). 新的申请代

码下设13个二级代码, 70个研究方向(表2). 下面就申

请代码的调整情况进行简要说明, 供相关人员参考.
(1) 元素化学(B0101)
本申请代码继承了原二级申请代码“B0101元素

化学”及相应的三级申请代码, 对应于规划中2.2.1部分
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中的“元素化学(或元素化合物)”.
研究方向具体包括: d、f区元素化学、主族元素

化学、有机磷化学、有机硅化学、有机硼化学、有机

氟化学、其他元素有机化学.
(2) 配位化学(B0102)
本申请代码继承了原二级申请代码“B0105配位

合成化学”及相应的三级申请代码 , 将“配位聚合

物”(原B010505)调整为“配位聚合物与金属有机框架”,

新增“模拟酶与仿生合成”. 对应于规划中2.2.1部分中

的“金属配合物”.
具体研究方向包括: 金属有机化学、配位聚合物

和金属有机框架、溶液配位化学、配位反应(过程)、
模拟酶与仿生合成、功能配合物化学.

(3) 团簇与纳米化学(B0103)
本申请代码继承了原三级申请代码“B010205纳

米与团簇化学”, 并进一步丰富了该代码下的具体研究

内容. 对应于规划中2.2.1部分中的“团簇化合物”与“纳
米结构”.

具体研究方向: 金属团簇、金属有机簇、多酸和

金属氧簇、非金属团簇、其他团簇、纳米碳材料、纳

米材料的合成及机理、纳米材料的表界面化学、纳米

材料的相态和晶相、纳米材料的缺陷化学、纳米材料

的组装及集成、纳米复合材料、纳米多孔材料、纳米

薄膜材料、纳米及单原子催化材料、纳米生物医学材

料、纳米光催化和电催化材料、纳米功能材料.
(4) 无机合成(B0104)
本申请代码继承了原二级申请代码“B0102无机

合成 ”及三级申请代码 “ B 0 1 0 2 0 1无机固相合

成”、“B010203非常规条件下无机合成”和“B010204
晶体生长化学”, 新增“无机合成新方法”和“表界面合

成化学”. 对应于规划中2.2.1部分中的“固体结构”与
2.2.2部分中的“固体合成”、“表界面合成化学”以及

2.2.3部分的“固体中的反应与相变机制”.
具体研究方向包括: 无机固相合成、晶体生长化

学、无机合成新方法、表界面合成化学、非常规条件

下合成.
(5) 催化合成反应(B0105)
本申请代码继承了原三级申请代码“B010303金

属催化合成反应”和“B010304有机小分子催化”. 对应

于规划中2.2.2部分中的“催化合成反应”.
具体研究方向包括: 金属催化合成反应、有机小

分子催化.
(6) 不对称合成(B0106)
本申请代码继承了原三级申请代码“B010305不

对称合成”, 新增了“不对称金属催化合成反应”和“不
对称有机小分子催化”. 对应于规划中2.2.2部分中的

“催化合成反应”.
具体研究方向包括: 不对称金属催化合成反应、

不对称有机小分子催化、不对称合成.

表 1 2018~2020年期间自然科学基金委化学学部所使用的

合成化学申请代码

Table 1 The application code of Synthetic Chemistry in the Depart-
ment of Chemical Sciences of NSFC during the period of 2018–2020

二级申请代码 三级申请代码

B0101元素化学
B010101主族元素化学
B010102过渡金属元素化学
B010103稀土与锕系元素化学

B0102无机合成

B010201无机固相合成
B010202无机溶液合成
B010203非常规条件下无机合成
B010204晶体生长化学
B010205纳米与团簇化学
B010206功能无机分子的设计与合成

B0103有机合成

B010301新试剂与新反应
B010302活性中间体化学
B010303金属催化合成反应
B010304有机小分子催化
B010305不对称合成
B010306天然产物全合成
B010307功能有机分子的设计与合成

B0104 高分子合成

B010401聚合反应与方法
B010402离子聚合与配位聚合
B010403自由基聚合
B010404逐步聚合
B010405高分子光化学与辐射化学
B010406高分子精密合成

B0105配位合成化学

B010501配位反应
B010502溶液配位化学
B010503功能配合物化学
B010504金属有机化学
B010505配位聚合物

B0106超分子化学与组装

B010601组装基元
B010602非共价相互作用与组装方法
B010603动态共价键化学
B010604组装过程的动态调控
B010605超分子复合物与聚合物
B010606生命功能体系的组装

B0107绿色合成

B010701生物催化与生物转化
B010702模拟酶与仿生合成
B010703光化学合成
B010704原子与步骤经济性反应
B010705可再生资源化学
B010706温和条件下的化学转化
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(7) 天然产物全合成(B0107)
本申请代码继承了原三级申请代码“B010306天

然产物全合成”. 对应于规划中2.2.1部分中的“生物活

性分子与天然产物”.
具体研究方向包括: 天然产物全合成.
(8) 新反应与新试剂(B0108)
本申请代码为新增申请代码, 新增研究方向包括

“新型有机试剂”和“有机合成新反应”.
具体研究方向包括: 新型有机试剂、有机合成新

反应.
(9) 高分子合成(B0109)
本申请代码继承了原二级申请代码“B0104高分

子合成”及三级申请代码“聚合反应与方法”与“高分子

精准合成”, 新增“高分子合成”、“聚合物拓扑结构”与
“聚合物的化学反应”. 对应于规划中2.2.1部分的“高分

子”、2.2.2部分的“聚合、解聚反应与方法”与2.2.3部
分的“聚合物反应机制”.

具体研究方向包括: 高分子合成、聚合反应与方

法、高分子精准合成、聚合物拓扑结构、聚合物的化

学反应.
(10) 超分子化学(B0110)
本申请代码继承并调整了原二级申请代码

“B0106超分子化学与组装”, 保留了“B010601组装基

元”, 将原三级申请代码“B010602非共价相互作用于

组装方法”与“B010603动态共价键化学”合并为研究方

向“非共价相互作用和动态共价键”, 将原三级申请代

码“B010604组装过程的动态调整”调整为“组装方法与

机制”,将原三级申请代码“B010605超分子复合物与聚

合物”调整为“超分子组装结构”, 将原三级申请代码

“B010606生命功能体系的组装”调整为研究方向“生物

超分子体系”, 新增“功能超分子体系”. 对应于规划中

2.2.1部分的“超分子组装结构”、2.2.2部分的“表界面

合成化学”与2.2.3部分的“超分子组装机制”.
具体研究方向包括: 组装基元、非共价相互作用

和动态共价键、组装方法与机制、超分子组装结构、

功能超分子体系、生物超分子体系.

表 2 自然科学基金委化学学部于2021年启用的合成化学申请代码及研究方向

Table 2 Application code and research areas of Synthetic Chemistry in the Department of Chemical Sciences of NSFC in 2021

二级申请代码 研究方向

B0101元素化学 d、f区元素化学、主族元素化学、有机磷化学、有机硅化学、机硼化学、有机氟化学、其他元素有机化学

B0102配位化学 金属有机化学、配位聚合物和金属有机框架、溶液配位化学、配位反应(过程)、模拟酶与仿生合成、功能
配合物化学

B0103团簇与纳米化学 金属团簇、金属有机簇、多酸和金属氧簇、非金属团簇、其他团簇、纳米碳材料、纳米材料的合成及机
理、纳米材料的表界面化学、纳米材料的相态和晶相、纳米材料的缺陷化学、纳米材料的组装及集成、纳
米复合材料、纳米多孔材料、纳米薄膜材料、纳米及单原子催化材料、纳米生物医学材料、纳米光催化和
电催化材料、纳米功能材料

B0104无机合成 无机固相合成、晶体生长化学、无机合成新方法、表界面合成化学、非常规条件下合成

B0105催化合成反应 金属催化合成反应、有机小分子催化

B0106不对称合成 不对称金属催化合成反应、不对称有机小分子催化、不对称合成

B0107天然产物全合成 天然产物全合成

B0108新反应与新试剂 新型有机试剂、有机合成新反应

B0109高分子合成 高分子合成、聚合反应与方法、高分子精准合成、聚合物拓扑结构、聚合物的化学反应

B0110超分子化学 组装基元、非共价相互作用和动态共价键、组装方法与机制、超分子组装结构、功能超分子体系、生物超
分子体系

B0111仿生与绿色合成 生物催化与生物转化、模拟酶与仿生合成、光化学与电化学合成、可再生资源化学、温和条件下的化学转
化

B0112功能分子/材料的合成 电功能导向分子/材料合成、光功能导向分子/材料合成、磁功能导向分子/材料合成、储能导向分子/材料
合成、薄膜及分离功能分子/材料合成、生物及医用分子/材料合成、智能及特种功能材料

B0113结构与反应机制 结构表征方法与理论、反应机制及表征方法、反应活性中间体的结构及反应性
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(11) 仿生与绿色合成(B0111)
将原二级申请代码“B0107绿色合成”调整为新的

申请代码“仿生与绿色合成”, 继承了原三级申请代码

“B010701生物催化与生物转化”、“B010702模拟酶与

仿生合成”、“B010705可再生资源化学”、“B010706
温和条件下的化学转化”,将原三级申请代码“B010703
光化学合成”调整为“光化学与电化学合成”, 将原三级

申请代码“B010704原子与步骤经济性反应”作为关键

字并入“温和条件下的化学转化”. 对应于规划中2.2.2
部分的“生物合成”、“仿生合成”与“再生资源化学与

循环化学”.
具体研究方向包括: 生物催化与生物转化、模拟

酶与仿生合成、光化学与电化学合成、可再生资源化

学、温和条件下的化学转化.
(12) 功能分子/材料的合成(B0112)
本申请代码为新增代码, 并继承了原三级申请代

码“B010206功能无机分子的设计与合成”、“B010307
功能有机分子的设计与合成”. 合成化学的重要价值之

一在于创制具有特殊物理化学性质与材料功能的分子

和物质,该新增代码的主旨在于发展先进、高效、精确

的合成方法与策略, 在分子、超分子水平上构筑具有

光、电、磁、热、声、力、超导、分离、催化、生物

医用等特殊功能的分子基材料, 认识与理解功能分子

从分子尺度到宏观尺度的性能演变和关联, 因此该新

增代码对应于规划中2.2部分中的所有相关研究内容.
具体研究方向包括: 电功能导向分子/材料合成、

光功能导向分子/材料合成、磁功能导向分子/材料合

成、储能导向分子/材料合成、薄膜及分离功能分子/
材料合成、生物及医用分子/材料合成、智能及特种

功能材料.
(13) 结构与反应机制(B0113)
本申请代码为新增代码 , 将原三级申请代码

“B010302活性中间体”调整为“反应活性中间体的结构

及反应性”, 新增“结构表征方法与理论”、“反应机制

及表征方法”. 由于合成化学的结构表征与机制的目的

是揭示合成化学反应基元反应步骤的机制——包括反

应过程中的电子转移和化学键断裂与形成机制, 总结

规律并建立合成化学的科学理论, 为化学合成反应的

精准调控、新化学反应的理性设计提供实验依据和理

论基础, 因此该新增代码对应于规划中2.2.3部分中所

有相关研究内容.
具体研究方向包括: 结构表征方法与理论、反应

机制及表征方法、反应活性中间体的结构及反应性.

4 总结与展望

合成化学的成就是衡量各国化学科学研究水平的

重要标尺. “十三五”期间, 根据合成化学的跨学科“大
交叉”特点, 自然科学基金委化学科学部取消了原有二

级学科设置, 设立合成化学这一领域, 将分散在各二级

学科中的合成化学相关问题整合在一起, 促进各分支

的交汇融通, 推进对合成化学中共性问题的研究.
然而, 我国合成化学还存在以下不足: (1) 合成方

法的原创研究尚不多见, “中国牌”的合成方法较少;
(2) 合成方法未能上升到理论高度, 各分支之间的交

叉融合仍显不足, 距离理性设计和可控合成还有较大

的提升空间; (3) 反应机制研究还未被广泛开展, 大多

数反应机制工作仍然停留在自圆其说和逻辑自恰的层

面, 未能揭示其本征规律; (4) 对先进科学方法的响应

不够机敏和迅捷, 例如, 尚缺乏合成化学领域的大数据

分析与人工智能方法研究, 缺乏相关技术对合成反应

发现与方法开发的指导, 人工智能对合成设计的赋能

不足; (5) 基础研究与产业化结合不够紧密, “卡脖子”
的合成技术少有进展, 尤其缺少面向国家重大战略需

求的精细化学品合成方法, 在品质提升等工艺细节方

面离精益求精还有很大的发展空间.
建议合成化学领域学者能够更加系统地掌握相关

研究分支(包括无机合成、有机合成、高分子合成、

超分子合成等)的发展过程与演化逻辑, 进一步夯实理

论基础, 引导变革性突破, 建立原创性和标志性的新型

物质建构体系, 推动合成化学领域形成系统性、通用

性理论认知.

致谢 在自然科学基金委和化学科学部的领导下, 化学一处坚持发扬民主、开门问策, 广泛听取相关领域专家学者

的意见建议, 认真组织了合成化学“十四五”及中长期发展规划起草工作和申请代码调整工作. 我们谨向参与讨论和起

草工作的所有人员表示诚挚的谢意! 向提出意见建议、亲自撰写、审读规划草案的所有专家学者表示诚挚的感谢! 向

所有关心、指导这项工作的领导和同事表示诚挚的感谢!
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Layout of development and discipline of Synthetic Chemistry of
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Abstract: In order to optimize the layout of disciplines, the Department of Chemical Sciences of National Natural
Science Foundation of China (NSFC) has initiated a reform of grant application code of B01 Synthetic Chemistry, which
will be launched in 2021. Synthetic Chemistry is to create new molecules and substances, which provides the objects
and research models for physical sciences; it also contributes in life sciences and applied sciences with fundamental
knowledge and synthetic tools. The 14th Five-Year Plan & Mid-long Term objectives and development strategies of
synthetic chemistry are thus briefly described herein, with the purpose of providing guidelines to the applicants.
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