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《化学图论及应用》开栏语

高　炜

化学图论起源于早期化学实验的统计结果，当时有化学家从大量的实验结果中发现，化合物

的特性与其分子结构密切相关．由此，科学家设想通过化合物的分子结构来获取其化学特征 （比

如：熔点、沸点、毒性、生物活性等），进而化学图论作为数学和化学的交叉学科诞生了．其基

本方法是对化合物的分子结构进行建模，每个原子用一个顶点表示，原子之间的化学键用顶点之

间的边来表示，从而整个分子结构就用一个图来表示，这样的图称为分子图．在每个图上定义拓

扑指数 （早期著名的指数有维纳指数、ＰＩ指数等），再通过拓扑指数的计算来获取分子结构对应

化合物的特性．

化学图论经过近４０年的发展，目前已成为理论化学的重要研究课题之一，并受到化学家、

药学家、生物学家、材料学家的广泛关注．由于该方法无需化学实验设备和试剂，因此受到不发

达国家和地区科学家的青睐，特别是在东南亚、中东、南美洲和非洲地区，人们在缺乏实验经

费、设备和试剂的条件下，可通过分子结构拓扑指数的计算和分析，获取和实验条件下一致的结

果，于是该方法被广泛应用于药物、大分子聚合物、新材料的研究中．此外，在制药学和纳米材

料学的反向工程中，科学家希望得到满足某种特定性能的药物或纳米材料，通过对某类拓扑指数

（对应药物或材料的某种特性）极值的计算，从数学的角度获取目标化合物的结构信息，进而有

目标的进行化学合成．从这一意义上来说，化学图论中的理论结果对反向工程有积极的实践指导

意义．同时，这也使得化学图论成为理论药学和理论纳米学的重要研究分支．

基于此，《昆明学院学报》现开设 《化学图论及应用》栏目，报道化学拓扑指数计算、指数

极值和对应分子极图刻画、在新药物和纳米材料中的应用、疾病控制来源与基因定位等最新研究

成果，为数学、化学、生物、制药、材料等领域的相关学者提供一个交流新思想、新方法和展示

新成果的平台，同时对促进该学科的发展也具有积极的意义．


