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高分子链通过机械化学反应的信息、能量协同激发实现
化学能直接转换为机械能研究的新进展

何应森
（四川教育学院信息科学系�成都　610041）

　　摘要：机械化学反应是指将化学能与机械能直接相互转换的过程。由于机械化学反应可将化学能和机械
能直接相互转换�并且有无污染、无噪音、无废物排放和能量转换高等特点�因而正日趋受到世界各国�尤其是
发达国家的关注。信息文明的时代一定会有与之相应的物质和能量与信息状态的转换相伴�掌握信息和使用
信息是这个时代发展的必然要求。为此�作者通过对高分子物质激发态的分析�从物质、能量和信息三者协同
的角度对机械化学反应的原理进行了探讨�并试图用孤子激发来阐明化学能和机械能相互直接转换的原因。
随着高分子合成技术的不断发展�我们有可能通过用机械化学反应的手段来为信息文明的时代找到并提供一
种新的能源和能量转换方式�并且有可能会导致新的产业革命。
　　关键词：机械化学反应；信息；能量；转换；孤子

很久以来�人们已注意到了高分子材料具有粘弹性的特征�并且通过对高分子材料的一系列研究建
立了高分子粘弹性的唯象理论［1］、粘弹性行为的分子运动理论［2、3］、大分子链的统计理论［4］粘弹性的力学
模型［5］、橡胶的弹性理论［6、7］、线性高分子粘弹性的分子理论［8～10］和本体高分子粘弹性的分子理论等［11、12］

从多个方面对高分子材料的粘弹性现象进行了系统的研究。按照 Flory 的橡皮弹性理论［13］�弹性自由能
的变化�一种是由组成整个高分子网络的几条链的熵变所致；另一种是与在形变前后体积的变化有关�其
中对高分子构象统计理论对高分子构象熵等方面也进行了详尽的研究［14］。由于高分子物质的粘弹性特
征�其形变功能和伸缩性是具有机械性能的一种表象。也就是说�高分子物质是一种良好的能通过形变
实现机械功输出的物质。在对高分子物质粘弹性的研究中�目前主要是针对在外力作用下高分子物质粘
弹性行为方面�即在外力（机械力）作用下高分子物质粘弹性的行为。而在非机械力作用下对高分子物质
的粘弹性的研究�目前尚未对此进行深入的展开。

生物体内表现的肌肉伸缩、血液流动等现象�都是由生物化学所产生的化学势能转化为力学动力来
实现的。生命活动所揭示的一个现象是�组成生命的一些高分子物质如（蛋白质）�这些高分子物质有一
个功能�其形变的发生是由于生化反应释放的能量驱动的结果。换句话说�它们可以实现由化学能直接
转换为机械能。因此�机械化学反应与热化学反应、电化学反应、光化学反应等相比有很大的差别。机械
化学反应是指将化学反应的能量直接转换成为力学能的过程；或者是将机械能直接转换为化学能的可逆
过程。形变功能的高分子物质或形变记忆高分子物质具有将化学能直接转换成为学能的功能�由这些物
质作为机械化学物质�通过机械化学反应改变自身的形态�引起局部高分子链的形变产生形变应力�使其
伸缩�实现化学反应的能量直接转换成为力学能。随着对机械化学反应研究的逐渐深入�人们发现了机
械化学反应的二个重要特征［15］：（1）机械化学反应能将化学反应的能量直接转换为机械能�或者是机械
能可以通过机械化学反应直接转换为化学能�即机械化学反应是可逆的；（2）机械化学反应只能在机械化
学物质（Mechanochemicals）上进行�机械化学物质就是将化学反应的能量直接转换成为力学能量而进行机
械性工作的物质。其中形变功能的高分子材料就是一种能进行机械化学反应的物质�动物的运动和肌肉
的伸缩是其中的一个典型代表。
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实现化学能和机械能的直接转换是必须以形变功能的高分子材料为基础原因是�机械能是以形变分
子材料在形变时所产生的弹性能在来表达的。由于高分子材料弹性与其熵的变化有关�当在对形变性高
分子材料施加外力时�在外力的拉伸作用下�从统计学上讲就是使其熵发生了改变�从而产生弹性力－－－
应变关系。很明显�这是机械能（外力）与机械能（弹性）在高分子材料上通过其熵的改变而进行的一种转
换。从信息的角度上看�熵和熵的改变成为了这两种能量在高分子材料上能相互转化的载体。基于信息
转换的角度�在机械化学反应中�一个首先需要进行分析的问题是：化学能与机械能直接相互转换的方式
是什么？其次是在高分子材料中�传递化学变化（反应）的信息载体与高分子材料形变产生之间的关系又
是什么？对这两个基础性的问题回答�是进行对机械化学反应原理探索的关键�也可能是研究化学能是
如何直接转换成机械能的基础。
1　高分子链在受激状态下形变的发生

我们知道：从广义的角度上讲�化学变化应包括物质、能量和信息变化这三个方面。在机械化学反应
中�这三个方面变化所产生的效应将以高分子材料的弹性能的力学行为表达出来�并最终形成了化学能
与机械能的直接转换。由于高分子材料弹性的产生是高分子的一种集体行为�为此�我们首先来分析一
下当高分子链集体在受激状态下的一些特征［16、17］。

设 D为形变相互作用�则分子链集体激发态在内激发能量为ε时能量算符 Hex为：
Hex ＝∑n ［（ε－ D）B＋nBn－ J（B＋n＋1Bn＋ B＋n－1Bn）］

式中算符 B＋
n 表示分子 n受激发�算符 B－

n 相当于分子退激发。算符（ε-D）B＋
n Bn 为不考虑共振相互作用

时分子 n的激发态能量�算符 B＋
n＋1Bn 和 B＋

n-1Bn 表示激发由分子 n转移到分子 n±1。 J的取值为未受激
分子链中分子间距为平衡间距的值。根据量子力学［18］�对分子链集体激发态的能量的确定�应将上式对
角化�这可以由下列新符的么正变换来完成。

Bn ＝ 1
N∑n Akexp（ iknR）

Ak ＝ 1
N∑n Bnexp（－ iknR）；

式中 Ak 为 Bn 的么正变换算符；R为偏离平衡位置的位移；n为第 n个分子。
K为取 N个分立的等间距的数值�其取值区间为－π

R ＜ k≤π/R。
所以�Hex＝∑

k
E（ k）A＋k Ak

式中 E（ k）＝ε－D－2Jcos kR�
则与分子链集体激发态的能量相应的波函数为：

Ψk（z．t） ＝ 1
N∑n ei（knR－wck） tФ（z-nR）

hw（k） ＝E（k）
　　Ф（Z-nR）为分子 n的受激态波函数。由于在形变时有 D的形变相互作用的�这有可能使分子偏高
其平衡位置的移动μn�因此�分子内激发分子位移之间的这种关系可以用哈密顿算符 Hint来描述：

Hint ＝ xΣ（μn＋1－μn－1）B＋nBn
式中 x 为耦合参数�如ω为分子链的纵向弹性常数�M为单个分子的质量�则纵向声波 Va 的表达为：

Va ＝ R ω/M （）
如果激发沿分子系统传播的速度小于声速�则由此运动将会引起系统在受激分子区域的局部形变。所以
在计算集体激发的能量时�还必须考虑到分子偏离其平衡位置运动时的能量 Eph�在调谐近似的下分子的
位移能量算符可近似的地表述为［19］：

Hph ＝ 12∑n ［1MP2n＋ω（ un－ un－1）2］
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式中 M为分子的质量：ω为性分子链的弹性系数�Pn 是为与位移算符 un 相共轭的动量算符。
所以集体激发的哈密顿算符可表达为［20］；

Hsol ＝ Hex ＋ Hph ＋ Hint

如果把激发态用｜Ψ（ t）＞＝∑
n
an（ t） eσ（ t） B＋

n｜0＞来求解
σ（ t） ＝－ i

h∑n ［ Bn（ t）Pn－πn（ t）μn ］

由－πR＜K≤πR的归一化得出
∑n ｜ an（ t）｜2 ＝1

复函数 an（ t）的实函数βn（ t）和πn（ t）可用变分法由泛函
Ф（｛an�βn�πn｝） ＝＜ Ψ（ t）｜H｜Ψ（ t） ＞

的极小的条件求出。这时�｜an（ t）｜2决定了分子内部激发沿分子链的分布。
由上述关系可推得：

βn（ t） ＝＜ Ψ（ t）｜μn｜Ψ（ t） ＞
πn（ t） ＝＜ Ψ（ t）｜Pn｜Ψ（ t） ＞

用泛函来求极小可以归结为求解下列方程组：
ih●an●t ＝｛ε0＋ W＋ X（βn＋1－βn－1｝an－ J（ an＋1＋ an－1）
●2βn
●t2 ＋ ωM （2βn－βn＋1－βn－1） ＝ x

M （｜ an＋1｜2－｜ an－1｜2）

式中ε0＝ε－D�πn＝M●βn●t
W ＝ 12∑n ［ M（●βn●t ）2＋ω（βn－βn－1）2］

如果激发中函数 an（ t）�βn（ t）平滑地随 n改变�则可用一无量纲量ξ＝Z/R作为自变量的函数 a（ξ�t）和
β（ξ�t）来代替这两组函数�即

a（ n�t） ＝ an（ t）�β（ n�t） ＝βn（ t）
在这种连续近似下�上述方程组可用下面的偏微分与方程来代替。

［ ih ●●t－Λ＋ J ●2

●ξ2－2x●β（ξ�t）●ξ ］ a（ξ�t） ＝0

［●2

●t2－ v2a ●2

●ξ2 ］β（ξ�t）－2x
M

●●ξ］｜ a（ξ�t）｜2 ＝0

式中Λ＝ε0＋W－2J�v2a＝ωM�函数β（ξ�t）表征了单个分子偏离其平衡位置的位移。如用函数ρ（ξ�t）
来表达相邻两分子间距 R的相对减少�将ρ（ξ�t）＝－●β（ξ�t）●ξ 代入上式得：

［ ih ●●t－Λ＋ J ●2

●ξ2＋2xρ（ξ�t）］ a（ξ�t） ＝0 （1）

［●2

●t2－ v a ●2

●ξ2 ］ρ（ξ�t）＋2x●2

M●ξ2｜α（ξ�t）｜
2 ＝0 （2）

（1）、（2）的解代表了激发以 V＝vR沿链的传播。
令ρ（ξ�t）＝ρ（ξ－vt）�α（ξ�t）＝Φ（ξ－vt） eia（ξ�t）

由（2）可得ρ（ξ�t）＝2x｜α（ξ�t）｜2

ω（1－ s2）
式中 s为激发传播的速度与纵速波之比。

s ＝ V
Va ＝ v

v a ＜1
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将（3）代入（1）就可得到决定函数 a（ξ�t）的非线性薜定谔方程：
｛ih ●●t－Λ＋ J ●2

●ξ2＋ G｜ a（ξ�t）｜2｝α（ξ�t） ＝0 （4）

式中非线性参数�G＝ Δx2
ω（1－ s2）

在满足 a（ξ�t）的归一化条件的连续模型为：
∫∞

－∞｜ a（ξ�t）｜2dξ＝1
则（4）的精确解为［23�24］：

a（ξ�t） ＝ πexp｛i ［ hv（ξ－ξ0）－ Ev t/h2J ］｝
2ch ［ u（ξ－ξ0－ vt）］

（5）

再把（5）代入（3）就可求得表达分子间距相对缩小的函数ρ（ξ�t）
ρ（ξ�t） ＝ xu

ω（1－ s2） ch2［ u（ξ－ξ0－ vt）］ （6）
其模的平方｜a（ξ�t）｜2决定了分子激发几率沿分子链的分布。

｜ a（ξ�t）｜2 ＝ u
2ch2［ u（ξ－ξ0－ vt）］ （7）

ξ0的值表明最大形变的位置�也决定了 t＝0时最大激发几率的位置。如形变和激发的速度 V＝vR 沿链
传播的话�则（5）、（6）、（7）式中的参数 u决定了键中激发分布的区域△z�

u＝ x2
ωJ（1－ s）2�Δz ＝πR/u

（5）、（6）、（7）、（8）式所描述的激发正是孤子［24、25］。当孤子以速度 V＝ vR 沿链运动时�其携带的能量为
Ev。E0为孤子的内能

Ev ＝ E0＋12ms01v2

E0 ＝ε－ D－2J－ x4
3ω2 J

孤子的有效质量为 ms01�且

ms01 ＝ h2
2JR2＋4x4（1＋32 s2－12 s4）

3ω2 JV2 a（1－ s2）3
上述的分析表明�当有了孤子激发存在时�分子链布局部形变�孤子的速度远远小于分子链中纵声波的速
度时�即 S≤1�在分子链较软（ω值较小）以及内激发与分子位移连系较强（X 值大）时�孤子的有效质量
很大�因而使在运动速度很小的情况下�动能也可能很大。
2　讨论和分析

通过上述对高分子链集体激发态的分析�如果高分子链有孤子激发存在时�分子链局部会发生形变。
由于这种激发方式是集体激发�在当孤子沿分子链传播的速度小于纵波速时�就会导致由孤子运动而伴
随着分子链的形变发生。因而可以把这种激发表述为分子内激发和形变激发的结合�孤子可能是分子内
激发和形变激发的束缚态。另外�当内激发与分子位移连系的较软分子链中�孤子的有效质量可能较大。
也许正是由于有较大的有效质量的原因�孤子的运动速度才会小于声速�以致于不会将自已的能量消耗
在发射光子上�从而表现出极大的稳定性。也就是说�高分子的形变可能是由于孤子沿分子链传播的结
果�随着形变的产生从而导致了高分子链弹性能的变化�由于孤子只能在局域作用下才能被激发出来�如
果当化学变化能在局域条件下在分子链端部发生的化学反应所释放的能量能导致孤子产生的话。随着
孤子沿分子链的传播�分子链会发生形变�从而为弹性的产生提供了可能�使化学能与机械能的直接转换
能得以实现。从信息转换的角度上看�化学能与机械能直接相互转化的载体可能是孤子。这样�我们回
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答了在本文中所指出的机械化学反应的两个基本问题。苏武沛和 Schrieffer 等对聚乙炔的孤子元激发的
理论中�已经证实了在聚乙炔中的孤子的激发［26］。如再进一步推测�这种元激发所形成的孤子在机械化
学物质上还能否演变成极化子和呼吸子呢？在具有分形特征的机械化学反应物质上是否还有其它的激
发方式等问题的研究。还有待于进一步深入地展开。
3　结论和展望

机械化学反应已不仅仅只是物质和能量的相互交换过程�其中信息的转换可能是使机械化学反应中
实现化学能和机械能进行直接转换的基础。在伴随着化学变化（包括化学反应）的同时�如果能在局域的
条件下使高分子链集体激发形成孤子的话�在孤子沿分子链传播时会引起分子链的形变�从而可导致高
分子的弹性能发生变化。所以�机械化学反应可能是物质（高分子机械的化学物质）�能量（激发孤子的形
成）和信息（孤子作为信息传播的载体）三者所集成的。在信息文明的时代如何能更好地利用信息作为推
动这个时代不断进步的引擎和驱动呢？通过对机械化学反应的分析�在物质、能量和信息三者的协同作
用下可以实现化学能直接转化为机械能。也许�这无疑会有助于信息文明时代对能源和能量转换方式的
寻找提供一个新的路径。

由于机械化学反应的最大特点是无污染、无噪音、没有废气排放�也无废物生成等�所以这类化学反
应最干净的化学反应�再加上机械化学反应的能量转换效率很高。因而在我们正步入信息时代的同时�
利用物质、能量和信息转换并通过高技术来推动文明的进程无疑是非常值得关注的。任何一个时代的文
明都是与物质、能量和信息的状态和转换有关。如果把人类的文明进程进行简单划分的话�不难发现�在
以农业文明为特征的时代中�虽然可以划分为石器、铜器和铁器三个阶段。在这段历史进程中�尽管人类
学会了利用不同材料来制造工具�但是以自然资源的利用是这个时代特征的主要表象。这个时代可以称
之为资源驱动时代。随着人类学会了使用能源并伴随着蒸气机、火车、电力等出现的同时�人类通过利用
能量的转换建立了机器体系�开创了工业文明的时代。这个时代的特征主要是以能源驱动。

由于物质、能量、信息三者是密切相关的�随着信息时代的来临�人们自然地会意识到�在信息时代
中�仅由物质和能源来驱动这个时代的进步是不够的�人们还必须掌握信息和使用信息。也许只有把物
质、能源、信息三者加以集成�才有可能寻找到并建立起驱动信息时代的文明能不断进步的动力。信息通
常认为是事物的运动状态和方式�它本身是源自于事物�又不是事物本身�并且具有相对独立的可能性。
但与此同时�信息往往需要负载于其载体之上�没有任何载体的信息是不存在的。这些载体可以由载体
本身的某种参量的改变来表达其所载荷的信息。也就是说�在信息的转化环节�如果信息本身不发生变
化�则有可能改变载体的物质和能量形式�即在当信息是一个不变量时�负载信息的载体的物质和能量形
式可以基于具体的需要来改变。

从上世纪50年代以来�以信息技术为基础的高技术一直是一些发达国家非常关注的一个重要领域�
而在以信息技术为背景的高技术的突破又往往源自于材料科学的革命。另一个也值得关注的方面是�由
于机械化学反应的可逆性�这也许与中医学的一些治疗方法（如推拿、按摩和针灸等）有一定的关联。因
为�这些治疗方法表象上来看都是对人体施加一些机械能。这些机械能可能通过机械化学反应的可逆过
程带来某种化学变化。所以�对机械化学反应的深入研究也可能为推动中医学的研究提供一个新的研究
平台。
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New Progress of Studying on Chemical Energy Exchanging to Mechanical
Energy Directly in Polymer Chain through Cooperative Excitation
between Information and Energy of Mechanical Chemical Reaction

HE Ying-sen
（Department of information Science�Sichuan College of Education�Chengdu610041）

Abstract：Mechanical chemical reaction refers to the course of exchangement between chemical energy and
mechanical energy．Because mechanical chemical reaction can exchange chemical energy and mechanical energy with
each other directly without pollution�noise and waste�it gains concern of the countries all over the world�especially
the developed countries．Information civilization needs the corresponding material and the conversion of energy and
information state．It is an inevitable demand for development of this era to grasp and use information．For this reason�
through an analysis of material exited state of polymer�discussion was carried on principle of mechanical chemical
reaction from the angle of the cooperation among material�energy and information to explain the reason of
exchangement between chemical energy and mechanical energy by soliton excitation．With the development of the
synthetic technology of polymer�a new energy source and a mode of energy conversion can be found and provided by
the means of mechanical chemical reaction for the era of information of civilization and lead to a new industrial
revolution．

Key words：Mechanochemical reaction；Information；Energy；Exchange；Soliton
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