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摘 　 要 　 绿色化学理念及技术的创新发展,能够更好与精细化工的各环节结合,提升效率、降低消耗、
节约成本、增强竞争力,符合我国低碳发展方向,满足行业的可持续发展需求。 本文主要介绍近年来绿色

化学技术在精细化工领域的发展现状和应用前景,探讨了生物催化 / 发酵技术、非贵金属或无金属催化技

术、微通道反应技术、新能源驱动的化学反应技术、新型高效分离技术、生产过程的人工智能和自动化等绿

色化学关键技术在精细化工研制中的应用实例,为推动绿色化学技术的综合利用和可持续发展提供参考

和借鉴。
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concept
 

and
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chemistry
 

technology.
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　 　 现代精细化学品已经渗透入国民经济的各个

领域,如芯片领域的光刻胶、功能性高分子、医药

原料药、日化等 [ 1] ,精细化率是衡量一个国家和

地区化学工业技术水平的重要标志,目前欧美国

家已达到 65% ~ 75%,而我国的精细化率却不到

50% [ 2] ,迫切需要进一步提升。 “ 十四五” 期间,
国家制定相关政策鼓励引导精细化工行业稳健发

展,促进社会力量对精细化工技术进行创新和投

入,降低成本,减少环境污染,提高效率,实现“双

碳”目标下的绿色转型以及人与自然和谐共生、
可持续发展。

2020 年,Zimmerman 等 [ 3] 在 Science 发表新

时期绿色化学技术的新 12 条原则,从化工设计

到生产和使用整个生命周期内,须使用系统性

思维来创建可持续、无毒和可回收的化工体系,
将绿色化学和绿色工程融合到可持续发展中,
如防止污染优于污染之后再处理,原子经济性、
低毒化学合成,安全化学品,安全的溶剂或助

剂,能量效率 设 计, 使 用 可 再 生 原 料 等。 结 合

“十四五” 对于精细化工发展的要求,加快绿色

化学新技术如生物催化 / 发酵技术、非贵金属催

化技术、微通道技术、新型能源 ( 光能、声能、电
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能、微波)催化反应体系、高效分离技术、研发生

产过程自动化和智能化等的推广应用,这些具

有广阔应用前景技术的推广有力地保障 “ 十四

五”期间精细化工发展的需求。

1　 绿色化学中的关键技术

1. 1　 生物催化 /发酵技术
　 　 通过微生物发酵和动物细胞培养获取相应的

酶或菌种,催化制备各类化合物,其具备立体选择

性高、反应条件温和、绿色环保、成本低等特点。
这促使精细化工品生产企业投入建立相关的酶、
细菌改造的技术平台,并对一系列产品的传统工

艺进行改良,取得不错的效果 [ 4] 。
5-羟甲基糠醛 ( HMF) 被认为是植物基化学

品的核心中间体,可合成下游众多化学品,如二甲

基呋喃(生物燃料) 、乙酰丙酸、己二酸、己内酰胺

和己内酯 [ 5] 。 传统工艺使用果糖或葡萄糖等单

糖在盐酸、近临界水等酸性催化剂作用下生产

HMF,产率可达到 70% ~ 100% [ 6] 。 Li 等 [ 7] 研究了

在二甲亚砜( DMSO) / 水体系中,在温和条件下,
酶和化学催化剂协同催化葡萄糖高效生产 HMF
的连续工艺(图 1) 。 通过调整反应体系中的水含

量以及回收异构化和萃取装置中的水,催化剂在

150 批次重复使用的情况下保持了良好的稳定

性,且不损失活性。 基于已转化葡萄糖计算,葡萄

糖转化率、 HMF 收率和选择性分别达到 100%、
81. 5% 和 81. 5%。 该 工 艺 为 大 规 模 连 续 生 产

HMF 提供了良好的前景。

图 1　 HMF 连续生产工艺 [ 7]

Fig. 1　 HMF
 

continuous
 

production
 

process[ 7]

　 　 香兰素是目前世界上产量最大的合成香料,
分合成和天然两类,化学合成法存在许多不可避

免的弊端,如产品香型单一、易掺杂质等,人们对

天然香兰素的需求始终呈上升趋势。 研究开发以

异丁香酚、阿魏酸为底物的微生物发酵法生产香

兰素将更具应用前景。 Garcia-Bofill 等 [ 8] 通过固

定化丁香酚氧化酶( EUGO)以及优化酶法合成香

兰素的反应条件,将生物催化剂的产率提高了 12
倍以上。 最优无 有 机 溶 剂 的 工 艺 下 产 量 可 达

9. 9gprod·L- 1·h- 1 。 此外,固定化 EUGO 技术的使

用使生物催化剂可以循环使用 18 次,从而降低了

生物催化剂的相关成本。
酶法制备糖尿病药物西他列汀是生物催化

工业化利用最成功的例子之一 [ 9,10] 。 Codexis 和

Merck 公司的研究人员 [ 9] 通过基因工程改造转

氨酶的催化活性,对西他列汀前体酮进行不对

称胺化反应,在 i-PrNH 2 、50% DMSO / 水、40℃ 条

件下,能将 200g / L 的西他列 汀 前 体 酮 完 全 转

化,产物对映体过量值( ee)
 

>
 

99. 95% 。 与传统

铑催化合成工艺比,无需使用贵金属且总收率

提高了 10% ,提升了工艺的原子经济性 [ 10,11] 。
Zhang 等 [ 12] 基于转氨酶和磷酸吡哆醛 ( PLP ) 共

价共固定技术制备了一种新型的自给型生物催

化剂,其具有高活性和稳定性,可以在不添加外

源辅因子 PLP 的情况下用于不对称生物合成手

性胺类药物。 利用该生物催化剂在循环式填充

床反应器 ( RPBR) 中进行了连续生物合成西他

列汀实验,得到了高达 90% 以上的产率和 99%
以上的 ee 值。
1. 2　 非贵金属或无金属催化技术
　 　 非贵金属催化技术由于经济成本低、环境污

染小而在催化氧化反应中备受关注 [ 13] 。 Huai
等 [ 14] 利用锰-铁氧化物作为高活性非贵金属催化

剂选 择 性 氧 化 HMF 得 到 2, 5-二 甲 酰 基 呋 喃

( DFF) ,在不同 Mn / Fe 摩尔比的 Mn-Fe 氧化物

中,Mn6 Fe1 O x 表现出最佳的催化活性( 110℃ ,5h,
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1. 5MPa
 

O2 ) ,HMF 转化率高达 97%,DFF 选择性

为 98%。
芳基硼酸酯的合成方法有很多,如贵金属

钯催化联硼酸频哪酯和卤代芳烃的偶联反应制

备对应的芳基硼酸酯,或者利用金属锂试剂与

卤代芳烃的金属化反应等。 Cheng 等 [ 15] 使用羧

酸与 N-羟基邻苯二甲酰亚胺生成的活性酯作为

底物,仅利用异烟酸叔丁酯为催化剂,与联硼酸

频那醇酯反应从而实现硼酸酯的高效合成,该

反应体系底物包含各种芳基和烯基羧酸,产率

最高可达到 90% ,实现绿色环保的无金属催化

体系的替代。
杂原子掺杂的碳材料具有优异的物理化学性

能和高稳定性,是环保型无金属催化的潜在候选

材料。 Hu 等 [ 16] 通 过 二 维 共 价 有 机 骨 架 ( 2D
 

COF)的自模板化碳化,成功制备具有高氮含量和

晶格缺陷的介孔碳材料 ( CN
 

catalyst) ,发现石墨

N 及其相关缺陷与催化活性密切相关,其在硝基

芳烃 加 氢 反 应 和 水 溶 液 中 芳 族 醛 衍 生 物 的

Knoevenagel 缩合反应中均表现出显著的催化性

能(图 2) ,转化率和选择性都大于 99%。 这项研

究有望为通过自模板法碳化从具有成本效益的

COF 合成杂原子掺杂碳材料提供新的灵感,以实

现环保的无金属催化。

图 2　 CN 催化剂的制备方法及催化应用 [ 16]

Fig. 2　 The
 

preparation
 

procedure
 

and
 

catalytic
 

application
 

of
 

NC
 

catalyst[ 16]

1. 3　 微通道反应技术
　 　 与间歇反应器相比,微通道反应技术具备

高速混合、高效传热、反应停留时间可控、重复

性好、无放大效应、可实现研发和生产的无缝衔

接等优点。 由于在线的化学品量少且自动化程

度高等特色,特别适用于高危反应,这也是驱动

近几年微通道反应技术如火如荼发展的最大动

力。 但该技术的局限性也显而易见,反应体系

需要保持较好的流动性,不能堵塞通道,同时反

应体系本征动力学需要较快,宏观动力学受传

质、传热的影响较大。
硝化反应属于强放热反应,反应速率较快,超

温易形成多硝基物及氧化物,极易引起爆炸等事

故。 乔奇伟等 [ 17] 和刘卫孝等 [ 18] 分别利用微通道

反应器开展相关的硝化反应研究,均可实现常温

条件下、较短停留时间内的硝化反应,如环己醇混

酸硝化制备硝酸环己酯 [ 17] ,收率可达 97. 2%,纯
度达到 99. 1%。

图 3　 硝酸环己酯连续流反应装置流程 [ 17]

Fig. 3　 Flow
 

of
 

cyclohexyl
 

nitrate
 

continuous
 

flow
 

reaction
 

unit[ 17]

重氮盐因为它的高反应活性,已经成为有机

合成中重要的反应中间体,在许多芳香族化合物

合成中都有着重要的作用。 传统釜式反应器由于

反应过程中不易精确地调控温度,会有比较多的

副反应发生,严重时会发生重氮化反应失控造成

爆炸等风险。 微通道反应器对重氮化反应可以实

现极其准确的流量控制、温度控制,使重氮盐产率

提升,降低不可控的热分解和减少不期望的杂质

及焦油的形成 [ 19] 。
2,4,5-三氟溴苯是合成环丙沙星( CiproTM) 、

莫西沙星( AveloxTM) 等抗菌药物 [ 20 ~ 26] 和西他列

汀 [ 27] 的重要中间体。 微流系统具有促进高效传

质和传热并缩短反应时间的能力。 Deng 等 [ 28] 通

过对微混合器和微通道反应器及泵进行组装,在
自制的放大微型反应器中实现了 2,4,5-三氟溴苯

的千克级生产。
Routier 等 [ 29] 利 用 微 通 道 反 应 器 实 现

Sandmeyer 反应的连续化生产,在室温、乙腈溶剂

中,以亚硝酸叔丁酯为重氮化试剂 1min 内将等摩

尔量的苯胺全部转化,而后在普通反应器内与氯

化铜发生氯代反应,总产率可以达到 87%。
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1. 4　 利用电能、光能、超声波等进行化学

反应
1. 4. 1　 电能

　 　 电化学合成已成为一种高效、环保且可扩展

的方法,其中采用微量电子作为氧化还原试剂,可
以避免使用传统的化学氧化剂或还原剂反应,具
有反应条件温和、环境友好等优点 [ 30] 。

Hu 等 [ 31] 采用超薄二维 Bi2 WO6 纳米片作为

Pt 载体,光辅助电催化甲醇氧化。 Pt-Bi2 WO6 纳

米片独特的 2D 结构增强了光生空穴的氧化能

力,减少了载流子迁移所需的时间,降低了载流子

的复合率,并提供了更大的比表面积。 与传统的

电催化反应相比,其在模拟太阳光和可见光照射

下氧化能力分别提高了 5. 1 和 2. 0 倍。

图 4　 光辅助甲醇燃料电池及光辅助增强二维 Bi2WO6 纳米片的甲醇氧化活性的机理图 [ 31]

Fig. 4　 The
 

mechanisms
 

for
 

photo-assisted
 

direct
 

methanol
 

fuel
 

cell
 

and
 

photo-assisted
 

enhanced
 

methanol
 

oxidation
 

activity
 

of
 

2D
 

Bi2WO6
 nanosheets[ 31]

　 　 Xu 等 [ 32] 通过对 Ni-MOF 前体在氮气氛中进

行高温退火,得到包裹在少层氮掺杂石墨烯中的

Ni 纳米颗粒( Ni@ NC) ,其可作为一种高效的析

氧反应 ( OER) 电催化剂,仅 1. 60V 下就能达到

10mA·cm - 2 的水裂解电流密度, 在外加电势为

1. 62V 时,Ni@ NC-800 / NF 的整体水裂解性能至

少 50h 内保持稳定,并且在电极上产生了明显的

H2 和 O2 气泡。 该材料制备简便,成本效益高,活
性高,耐用性好,是一种很有前途的替代贵金属基

电催化剂进行整体水裂解的材料。
金属合金通常通过利用金属之间的协同效应

而 表 现 出 增 强 的 反 应 催 化 活 性 [ 33,34] 。 Wang
等 [ 35] 制备了具有不同晶相结构的镍铁合金纳米

粒子,并封装在 N 掺杂的碳壳( NC)中。 其中,六
方紧密填充相( hcp)的镍铁合金催化剂具有优异

的 OER 性能,在电流密度为 10mA·cm - 2时展现出

226mV 的超低过电位,远远低于封装在 NC 中的

面心立方镍铁纳米粒子和其他大多数报道的镍铁

基电催化剂。 hcp-NiFe 具有良好的电性能,可以

加速 NC 表面的反应,从而获得较高的 OER 催化

活性。
Liu 等 [ 36] 报道了一种基于核-壳 MOF 模板合

成外壳为 Co-N 掺杂石墨碳( Co-NGC) 、内壳为 N
掺杂微孔碳( NC)的双壳杂化纳米笼的方法。 NC
@ Co-NGC 很好地将 Co-NGC 壳的高活性整合到

具有增强的扩散动力学的坚固 NC 框架中,表现

出优于 Pt 和 RuO2 的 ORR 和 OER 双功能电催化

性能;并且,其可作为锌-空气电池的高效空气电

极催化剂,具有 109mW·cm - 2 的峰值功率密度和

2 ~ 20mA·cm - 2 电 流 密 度 下 的 高 容 量 和 长 循 环

寿命。
1. 4. 2　 光能

　 　 半导体光催化技术作为一种绿色环保技术,
有着独特的优势:环保无毒,设备操作简单;半导

体可塑性强 [ 37] 。 全球变暖的大趋势下,CO2 被认

为是造成温室效应的主要气体。 研究表明 CO2

可被光催化还原为太阳能燃料气体 [ 38] , Huang
等 [ 39] 合理地构建了共价三嗪基框架( CTFs) 锚定

铜单原子( Cu-SA / CTF) 光催化剂,其结合高多孔

结构和最大原子效率的优点,表现出优异的将

CO2 转 化 为 CH4 的 光 催 化 性 能, 选 择 性 高 达

98. 31%。 Cu 单原子的引入赋予了 Cu-SA-CTF 催

化剂增加的 CO2 吸附能力,增强了可见光响应能

力,并提高了光生载流子分离效率,从而提高了光

催化活性。
Li 等 [ 40] 将 CdS / Bi2 S3 异质结结构用作光敏

剂与四(4-羧基苯基)卟啉氯化铁( Ⅲ)
 

( FeTCPP)
分子催化剂偶联,在可见光照射下将 CO2 光还原

为 CO 和 H2 ,得益于电荷载流子的增强分离与利

用,与单纯使用 FeTCPP 相比,该混合体系表现出
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图 5　 光催化还原 CO2 原理图

Fig. 5　 Schematic
 

diagram
 

of
 

photocatalytic
 

CO2
 reduction

8. 2 倍的 CO 产率(1. 93mmol / ( g·h) )和 1. 7 倍的

H2 产率(6. 08mmol / ( g·h) ) 。 大多数报道的光催

化剂仅在紫外区域具有活性,这需要在反应系统

中使用助催化剂和牺牲剂,导致该过程能量和原

子经济性不令人满意。 Luo 等 [ 41] 制备了一系列

CuW xMo1-xO4 固溶体,并将其应用于将 CO2 还原

为 CH3 OH 以及将芳香胺转化为相应的亚胺。 结

果表明,以 CuW0. 7 Mo0. 3 O4 为光催化剂,在 24h 可

见光 照 射 下, 利 用 CO2 产 CH3 OH 的 收 率 为

1017. 7μmol / g。 该催化剂表现出良好的底物适应

性、光催化活性与稳定性。
Duan 等 [ 42] 制备了新型复合光催化剂 Fe2 O3 /

g-C3 N4 异质结,其能有效利用两种物质价带与导

带的能级差,克服 Fe2 O3 导带较低的缺点,在可见

光照 射 下, 其 可 催 化 CO2 还 原 并 高 产 率 得 到

CH3 OH。 该光催化剂高度稳定,没有浸出,在长

达 5 次 循 环 运 行 时 显 示 出 几 乎 恒 定 的 活 性。
Kumar 等 [ 43]

 

在 pH 为 7 的水性介质中利用钌杂环

配合物-TiO2 复合催化剂在可见光辅助下将 CO2

还原为 HCHO,只产生痕量的 CO 和 CH4 。
烯烃的碳胺化 ( carboamination) 反应可在单

反应操作中同时引入 C-C 和 C-N 键,如经典的芳

胺化、氨基氰化、三氟甲胺化和烷基胺化反应,但
常需使用有机金属试剂、昂贵的催化剂,且存在反

应条件苛刻等问题;并且,此类反应还存在烷基金

属中间体的 β-氢消除过程,特别是对于非活化的

烯烃, 从 而 限 制 了 C ( sp3 ) -杂 化 烷 基 的 使 用。
Majhi 等 [ 44] 在光化学介导下无金属催化烯烃与双

官能团化肟酯的亚胺-烷基化反应,合成了一系列

双官能团化的产物,通过对一系列烯烃底物的考

察,发现非活化的末端烯烃( 含乙烯) 、芳基上含

有不同取代基的苯乙烯、内烯烃等都能够顺利进

行反应,收率在 29% ~ 76%。

还可利用光能进行催化氧化、催化硝基还

原、催化加成等反应。 Dai 等 [ 45] 在介孔 SBA-15
二氧化硅的孔通道内设计了稳定的 Cs3 Bi2 Br9 卤

化物钙钛矿,利用 O 2 活化 C ( sp3 ) -H 键, 催化

C 5 ~ C 16 碳氢 化 合 物 的 选 择 性 氧 化, 且 不 生 成

CO 2 等过度氧化产物。 光催化还可用于硝基芳

烃的还原,Wang 等 [ 46] 以 N-TiO 2 和 KI 为光催化

剂,在可见光的照射下可以将芳族硝基化合物

(硝基苯酚、硝基苯胺和硝基甲烷) 选择性还原

为相应的胺类化合物,该方法效率高、反应时间

短( 20min 左 右 ) 。 Chen 等 [ 47] 所 制 备 的 Zn 基

MOF 材料对于伯胺的自偶联和仲胺的氧化脱氢

选择 性 生 成 亚 胺 具 有 高 效 的 辅 助 作 用。 Xiao
等 [ 48] 用 Au-Cu 合金纳米粒子通过改变环境温度

下可见光照射催化还原的反应途径,高度选择

性地使硝基芳烃直接转化为苯胺,避免了反应

过程中副产物产生。 该研究有助于开发用于生

产重要化学品、功能化苯胺和其他物质的新型

多相光催化剂,并有助于理解有机反应的光催

化系统。 Yoon 等 [ 49] 利用一种非常有效的光敏

剂 N719 染料和 TiO 2 构成催化体系,用于醛的不

对称串联 Michael 加成合成 α, β-取代醛,产率

高、对映选择性好。
1. 4. 3　 超声波

　 　 超声波是一种绿色节能、温和、无毒的能量形

式 [ 50] ,以超声波为基础的强化技术在提取工艺、
催化合成以及分离纯化等方面有广泛的应用。 与

传统加热不同,超声波辐射通过化学活化促进反

应,提高反应速率,获得优异的产率。 Veisi 等 [ 51]

设计和合成一种基于纳米磁性生物复合材料的可

持续绿色催化剂,在超声辅助下催化 Suzuki 偶联

反应合成一系列双芳基衍生物以及催化还原 4-
硝基苯酚。 与常规加热相比,超声波在提高两种

反应的催化性能方面发挥了重要作用。
Sabnis 等 [ 52] 研究了超声辅助下 3,3′-二氨基

二苯砜的重结晶。 结果表明,超声辅助方法可以

减小颗粒尺寸,从而使添加剂更好地分散在其基

质中,具有重要的应用价值。 Dalvi 等 [ 53] 发现超

声除了能降低诱导时间和介稳区宽度外,还能提

高成核速率。 与沉淀过程中不使用超声和稳定剂

的情况相比,单独使用超声(不使用稳定剂) 可使

成核速率增加至少 2 个数量级。
1. 5　 新型高效分离技术
　 　 目前精细化工领域的分离手段较为传统,能
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满足绝大多数分离提纯的需求,但是针对一些难

以分离或者分离纯度要求较高的体系,就需要更

高效、节能的分离手段予以解决,目前新型成熟的

分离手段主要集中在膜分离技术、色谱分离技术、
熔融结晶等。

由煤基合成气合成的乙二醇( EG) 经常受到

难降解杂质 1, 2-丁二醇 ( BDO ) 和 1, 2-丙二醇

( PDO)的污染,影响聚酯生产中乙二醇的质量。
Wang 等 [ 54] 分别探索了静态熔融结晶分离 EG /
BDO 和 EG / PDO 这两种二元体系的可行性。 采

用夹套结晶管并将过程分为成核、结晶和熔融三

个阶段。 结果表明,两种二元体系的乙二醇纯度

可达≥99. 8%,经三次分离后,乙二醇在 220nm 处

的紫外透过率显著提高。 Shen 等 [ 55] 展示了一种

通过控制升华温度制备并实现 5-甲氧基水杨醛

吖嗪两个多晶型相互转化的空气升华方法。
就目前传统技术而言,由于碳原子数较少的

醇与水互溶,所以一般采用分馏的方法进行分离。
工业上制备无水乙醇就是依靠蒸馏工艺,最后含

有的少量水还可以通过加入氧化钙再蒸馏的办

法,这样可以得到纯度 99. 5%以上的乙醇。 Xiong
等 [ 56] 在沸石咪唑盐骨架-8( ZIF-8) 中加入胺基可

用于提高乙醇 / 水分离应用的渗透汽化性能。 并

将 ZIF-8-NH2 引入聚乙烯醇( PVA) 基质中,制备

一系列不同的混合基质膜( MMMs) 。 结果表明,
ZIF-8-NH2 与 PVA 具有良好的分散性和相容性,
有助 于 制 得 较 为 理 想 MMMs。 特 别 是, ZIF-8-
NH2 / PVA-MMM 的可比总通量为 142g / m2 ,水 / 乙
醇分离因子达到 925,相比原 PVA 膜分别提高了

73%和 524%。

图 6　 膜分离混合液体的可能机制(浅蓝色球:乙醇分子;

深蓝色球:水分子) [ 56]

Fig. 6　 Hypothetical
 

mechanism
 

for
 

membrane
 

separation
 

of
 

mixed
 

liquids.
 

Light
 

blue
 

ball:
 

ethanol
 

molecules,
 

navy
 

blue
 

ball:
 

water
 

molecules[ 56]

Jiang 等 [ 57] 通过精心设计合成三个对映体纯

的含 1,1′-联苯-20-冠-6 基团的四羧基配体( L) ,
制备了三种手性多孔 Zr( IV) -MOF

 

[ Zr6 O4( OH) 8

( H2 O) 4( L) 2 ] 。 它们具有相同的拓扑结构,但通

道大小不同,对水、酸和碱具有极好的耐受性。 手

性冠醚部分在骨架通道内周期性排列,允许通过

超分子相互作用对客体分子进行立体选择性识

别。 在酸性水洗脱液条件下,Zr-MOF 填充的高效

液相色谱柱可高效、高选择性和持久分离多种模

型外消旋体(包括未受保护和保护的氨基酸和含

氮药物) ,与用于高效液相色谱仪分离的几种商

用手性柱性能相当甚至优于它们。
1. 6　 生产过程的人工智能和自动化
　 　 化工行业自身的危害性和成本控制需求,导
致近些年自然减员比例逐年提高,如何能够用生

产力更高的自动化及智能化解决重复性研发及生

产工作、提升自动化决策支持,降低对技术人员、
工人的经验依赖,促进行业健康高效产业发展,是
精细化工行业面临的迫切需求。

化学数字化是通过化学编程语言实现了描述

化学过程的通用标准,并将精确的指令集连接到

执行化学转化的硬件,该方法将彻底改变化学家

的协作能力,提高可重复性和安全性,化学的数字

化同时也大大减少制造新化合物所需的劳动力。
化学自动化的发展已经超越了单纯的流动化学,
许多定制的工作流程正在开发中,不仅用于化学

合成自动化, 还用于材料、 纳米材料和配方生

产 [ 58] 。 Hardwick 等已经证明小分子和药物化合

物的合成可以通过机器学习和人工智能指导,通
过平台自动连续进行。 但是只有一些逆合成算法

可以相对独立地进行相关研发工作,其他算法还

需更多地依赖化学家对反应进行数字化整理 [ 59] 。
Mok 等 [ 60] 报道了使用一种完善的基于蛋白

质结构的从头设计程序 SPROUT 来设计 β-分泌

酶( BACE-1)的非肽抑制剂,其是治疗中枢神经系

统疾病的有吸引力、挑战性强的靶点“药物” 。 基

于 BACE-1 与 拟 肽 配 体 络 合 的 X 射 线 结 构,
SPROUT 设计将关键片段放置在靶点位点上,然
后由程序自动连接,给出初始设计路线。

目前在很多企业使用的 MES 生产管理系统,
实现了生产设备的自动化检测和维护,从整体上

提高了生产设备的安全性,提高了生产工作的效

率。 再比如,很多企业使用的 DCS 技术是一种分

散管理技术,可以有效提高化工生产效率,并且在
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应用过程中可以不断完善自动化技术,利用智能

系统更精准地把握每个生产环节,促进其高效

运转 [ 61] 。

2　 总结

　 　 本文介绍了绿色化学理念及技术在精细化工

中的应用进展,结合自身的研究和产业化经历,探
讨了生物催化 / 发酵技术、非贵金属催化技术、微
通道技术、新型能源催化反应体系、高效分离技术

等绿色化学关键技术在精细化工应用中的优缺

点。 出于行业发展的现实状况及国家 “ 十四五”
对于精细化工发展的目标,绿色化工技术蓬勃发

展,但各项技术在应用过程中仍存在较多的问题;
同时对于一个复杂的精细化工生产过程而言,更
需要各种绿色技术的协同作用加以解决。 只有这

样绿色化学技术才能够更好地与精细化工的各环

节结合,提升效率、降低消耗、节约成本、增强竞争

力,更符合我国低碳发展方向,满足行业的可持续

发展需求。 建议要加强绿色化学技术的创新和推

广,加大政策支持和资金投入,加强人才培养和交

流合作,提高绿色化学技术在精细化工中的应用

水平和质量。 本文所涉及的研究方向和发展趋势

主要有以下几点:
绿色产品工程:开发新型催化剂,利用可再生

资源( 太阳能、生物质能等) 生产化工原料和产

品,如乙醇、丙酮、香兰素等。
绿色过程工程:包括化工过程强化、新型反应

介质、节能降耗、二氧化碳减排、新型反应器和新

型分离等过程技术,如微化工技术、纳米技术、电
化学合成技术、超临界流体技术等。

绿色分子设计:利用计算机分子模拟和优化

技术,从分子层次设计和合成具有高性能和低毒

性的精细有机材料。
生物化工技术:利用微生物或酶等生物催化

剂进行如药物中间体、生物农药、生物染料等精细

学品的生产。
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