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摘要    从化学角度探讨信息科学, 提出下列观点: (1) 通讯或信息传递必须有四个要素, 在传

统的信源、信道、信宿三要素的基础上, 应增加“信的”要素, 即信息传递的目的或结果. (2) 任
何物质粒子都有“互补配偶子”, 这是与对称性有关的普遍规律. (3) “互补配偶子”之间有信息

传递, 它们互为信源和信宿. “互补配偶子”之间都有一种或几种相互作用, 这就是它们互相联系

的信道. 信息传递的结果就是互相吸引, 组成高一级的粒子. 这就是“信的”. (4) 不同意 Stonier
的观点, 认为信息和能量不能互相交换. (5) 有无必要在物理学和化学中引入信息概念？(6) 关于

进化与退化的思考. 

关键词    信息  化学信息学  通讯的要素  信的  互补配偶子  负熵  进化  退化 

1  引言 
自从C. E. Shannon在 1948 年发表著名论文《通

讯的数学理论》[1]以来, 信息的概念已在人类知识的

各个领域广泛应用, 并提出几十个不同的定义 [2]. 这
些定义是如此之不同, 以至提出“是否存在统一的信

息理论?”的疑问, 并因此在 1999 年召开了关于“The 
Quest for a Unified Theory of Information”的国际会    
议 [3], 但没有得出一致的结论.  

本文从化学的角度探索化学信息学和信息化学

这两个交叉学科. 信息化学用信息科学的理论和方

法研究化学, 使化学发展获得新视角、新概念、新理

论、新方法, 将是化学的一个分支. 1971 年 S.Wold 最

早提出Chemometrics(化学计量学), 至今已有 35年历

史. Chemometrics 也可翻译为信息分析化学, 应该是

信息化学的一个分支.  
化学信息学用物理和化学的观点、理论、方法探

讨信息科学问题, 如能成立, 将是信息科学的一个分

支. 作者考虑基础化学信息学应探讨的问题有:  
(1) 信息是什么？从物理和化学的视角, 如何理

解信息？如何定义信息？信息如何分类？这些观点

如何与正统的信息科学兼容？信息的多种概念和定

义, 只有互相兼容, 才能导致统一的信息理论.  
(2) 信息的“量”和“质” 的问题. 
(3) 信息和能量可以互相交换吗？ 
(4) 原子、分子有没有信息？如有, 可否把分子

在恒星标准状态和地球标准状态的信息量计算出来. 
“可见宇宙”由 75%H, 23%He 和 2%其他化学元素组

成, 如果把这些化学元素在恒星标准态的信息量计

算出来, 是否可以估算可见宇宙的总信息量？ 
最近Gasteiger和  Engel合著《Chemo-informa-    

tics》, 由梁逸曾教授等译为《化学信息学教程》出   
版 [4]. 这是用信息科学方法研究化学问题最新的一本

好书, 但并未涉及上述基础问题. 所以现在还很少有

人研究基础化学信息学这一新领域.  

2  信息是什么? 

2.1  宇宙究竟有多少要素？ 

信息不是物质, 因为信息没有质量. 信息不是能
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量, 因为信息不守恒. 信息不是精神, 因为信息先于

精神而存在. 所以信息是和物质、能量相平行的一个

基本范畴, 是宇宙三要素之一.  
宇宙究竟有多少要素？这是一个哲学命题, 至

少有四种回答:  
(1) 一要素论: 唯物论、唯心论、唯能论(或唯场

论)、唯信息论. 美国著名资深物理学家J. Wheeler[5,6]

说: “在我研究物理学的一生中, 它可以分为三个阶

段: 第一阶段我笃信万物由粒子构成(唯物论); 而我

把第二阶段的信仰叫做万物由场构成(唯场论). 现在

我深信万物由信息构成(Everything is information)(唯
信息论).  

(2) 二要素论: 物质与精神. 其中认为物质是第

一性的, 精神是第二性的, 是辩证唯物论. 罗先汉 [7]

提出物信论, 认为宇宙的要素是物质和信息.  
(3) 三要素论: 物质、场/能量、信息.  
(4) 四要素论: 物质、场/能量、信息、精神/意识. 
物质与能量之间有爱因斯坦的质能联系定律 , 

所以罗先汉 [6]把能量合并在物质之中. 作者考虑到现

代天文学和天体物理学认为宇宙总质量中有 70%是

暗能量(或场), 26%是暗物质, 只有 4%是由夸克、质

子、中子、电子、原子、分子、超分子、生物、恒星、

行星等天体组成的可见物质 [8,9]. 物质之间有万有引

力, 而暗能量是促使宇宙正在加速膨胀的动力. 所以

把物质和能量分开, 倾向于物质、能量、信息三要素

论. 精神只是在 140 亿年的宇龄中, 最近二百多万年

有了人类以后才开始有精神/意识, 所以不列入宇宙

的基本要素之内. 但我对哲学了解很少, 因此不在这

个问题上展开深入讨论. 

2.2  狭义信息论 

信息是通讯系统中由信源发出, 通过编码、信

道、解码, 由信宿接受的东西. 信息是不守恒的, 信
息可以增益, 也可以消灭. 这个正统的信息概念被称

为狭义信息论 [2].  

2.3  生物信息学 

自从基因遗传密码被发现以后, 生物细胞之间

有信息传递的概念, 是被正统信息科学家接受的, 并
且认为信息的起点就是生命的起点. 

2.4  信息超分子化学 

J. -M. Lehn[10]把信息的起点推前了一步, 定位在

由给体和受体分子形成超分子. 她建立了信息超分

子化学, 把给体和受体称为互补子(Pleromers), 把信

息的起点定在超分子形成, 认为信息是超分子领域

的主线. Pleromer 来自希腊文, 原义为“互补”.  

2.5  Tom Stonier[11~13]创建了物理信息学 

Stonier 认为原子分子是有信息的 , 并根据

Schrodinger对Boltzmann关于熵的方程的表达 [14], 推
导出信息和熵的定量关系式 [11]:  
 S = k loge (I*0/I*), (1) 
上式中 k 为 Boltzmann 常数, S 为 1 mol 某一纯物质的

熵, I*为相应的信息, I*0为 1 mol该纯物质在完美晶体

状态时的信息, 是信息的最大值. I*和 I*0 的数值非常

大, 我们用 I*的对数 I 来表示, 称 I 为信息量, 即 
 I (单位: bit)＝log2 I*＝3.32 log I*. (2) 

把 Boltsmann 常数和 Avogadro 常数代入,可以推导出

熵的减少值−ΔS 与信息量的增加值ΔI 之间的关系:  
     −ΔS = −1 J · K−1 · mol−1 = ΔI = 1.045×1023 bit/mol 

= 0.1735 bit/粒子.                      (3) 
但 Stonier 没有论证原子或分子之间有无通讯？

有无“信源、信宿、信道”的信息三要素, 因而未能

和正统信息概念相兼容.  

3  对化学信息学的探索、几点思考和建议 

3.1  通讯必须有四个要素 

作者认为通讯有四个要素: 信源、信道、信宿、

信的.  “信的”是信息传递的目的或结果. 任何信息

的传递或通讯都是有结果的, 例如质子和中子之间

通过强相互作用的信道, 互相传递信息的结果, 是组

成高一级的结构原子核. 对于人工信息和生物信息

而言, “信息传递的结果”也可称为“通讯的目的”. 
例如人类通讯为了交流等目的, 昆虫发送性信息素

与异性昆虫通讯的目的是为了交配生育子代, 所以

“信的”应为通讯的要素之一. 编码、解码、噪音等

可以合并在信道要素之内. 此外, 还有第五个因素, 
即通讯所处的环境. 例如质子和中子的通讯, 必须使

两者之间的距离在 10−13 cm 量级范围的环境内, 才能

通过强相互作用的信道, 使它们结合成为原子核. 现
在我们把通讯的环境要素归并在信道要素内. 

3.2  关于“互补配偶子(体)”的假设 

任何物质的微观粒子、宏观物体、宇观天体都有
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某种性质相异而互补的“互补配偶子(体)”. 这是物质

的普遍属性, 与对称性有密切关系. 

3.3  “互补配偶子”之间有通讯的假设 

“互补配偶子”之间有通讯, 满足通讯的四个要

素. 互补配偶子互为信源和信宿, 它们之间都有某种

相互作用, 这就是它们互相联系的信道. 在它们之间

传递信息的结果就是互相吸引, 组成高一级的粒子

或高一级的动态平衡体系, 这就是“信的”(图 1). 
下面举例说明物质粒子发送信息, 去选择/寻找

“互补配偶子”, 然后互相结合成为较高一级的粒子. 
例[1] 质子和中子是一对互补配位子. 它们可以

互为信源和信宿, 发出和接受的信息就是强相互作

用, 通过强相互作用互相吸引, 组成高一级的结构原

子核, 如氘核, He2+, C6+, O8+等. 质子和中子也有结构, 
它们是由夸克组成的. 各种不同的夸克也是互补配

偶子或三联互补配偶子, 后者通过强相互作用组成

质子和中子.  
例[2] 带正电荷的原子核和带负电荷的电子也

是一对互补配位子, 它们互为信源和信宿, 发出的电

磁相互作用(库仑吸引力)就是信道, 通过后者组成高

一级的结构“原子”.  
例[3] 原子的价电子层如含有未配对的电子, 例

如含有α自旋电子的 H 原子, 与含有β自旋电子的 H
原子或别的原子, 是一对互补配偶子, 它们互为信源 

和信宿, 发出的电磁相互作用力就是信道, 通过后者

组成高一级的结构“分子”或“分子片”. 分子片是

指它的价电子层尚未充满, 含有自旋未配对的电子, 
因而还能和其他含有相反自旋电子的原子或分子片

形成共价键的不稳定分子. 含有相反自旋电子的原

子之间的相互作用特称“交换力(exchange force)”, 它
的能量是由量子力学 Hanmilton 算符中的交换积分来

表达, 称为交换能. 交换能是负值, 可使形成的分子

趋向稳定. 这种通过交换力把原子连接起来的方式, 
称为“共价键”. 惰性气体原子的价电子层已充满, 没
有自旋未配对的电子, 因而它们之间不能形成双原

子分子.  
例[4] 金属原子之间也是互补配偶子, 通过金属

键形成金属或合金晶体. 
例[5] 碱金属阳离子, 如 Na+, K+等, 和卤素阴离

子, 如 F−, Cl−等也是互补配偶子, 通过离子键形成离

子型晶体. 
例[6] 不同结构的分子也能形成互补配位子, 例

如: 1) 酸与碱的中和, 2) 氧化剂与还原剂的反应, 3) 
软阴离子如 S2−与软阳离子如 Cu+2+作用发生 CuS 沉

淀, 4) 中心离子与配位体作用, 通过配位键形成配位

化合物. 
例[7] 具有某种结构的单体分子, 如乙烯, 氨基

酸, 核苷酸等能聚合或缩合, 生成高一级的结构“高 
 

 
 

图 1  任何物质粒子都有互补配偶子, 它们互为信源和信宿, 通过相互作用的信道, 达到组成高一级结构的信的 
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分子”(如聚乙烯), 或生物大分子(如蛋白质, 核酸等). 
例[8] 主体分子和客体分子, 抗体和抗原, 酶和

底物等都是互补配偶子. 它们的空间结构形状, 能像

锁和钥匙一样互补, 通过“非共价键的弱相互作用”, 
互相接近组成超分子. 超分子以上的层次就和生命

运动接轨了.  
例[9] 在宏观层面上, 异性生物个体是互补配偶

体.  
例[10] 在宇观层面上, 太阳和它的行星体系也

是互补配偶体, 太阳是信源, 行星是信宿. 作为信道

的相互作用有两种, 即万有引力和离心力, 两者达到

平衡, 组成高一级的动态结构: 太阳系.  
例[11] 恒星以上的层次是星系, 最典型的星系

是银河系. 银河系含有 1000 亿颗恒星, 每个恒星的

质量介乎太阳质量的 0.1 倍至 100 倍之间. 银河系的

中心称为银心, 银心含有暗物质, 其质量是太阳质量

的 100 万倍以上. 银心与银河系的众多恒星也是互补

配偶体, 信道也是万有引力和离心力, 组成动态平衡的

银河系. 星系与星系之间也能互相吸引组成星系团.  
例[12] 星系团与星系团之间不再互相吸引, 而

是互相远离. 这是因为存在暗能量形成的“鬼星系团

(ghost galaxy)”. 星系团和鬼星系团成为互补配偶体, 
由于暗能量产生的负压力(万有斥力)大于万有引力, 
导致我们的宇宙正在加速膨胀之中 [8,9]. 

如果本文的论述能被信息科学家所接受, 那么

化学信息学就有可能成为物理信息学和生物信息学

的桥梁.  

3.4  信息的多种不同概念和定义的统一 

不同学科对信息提出多种不同的概念, 要建立

统一的信息理论, 必须有统一的出发点, 并从这一出

发点推导出不同的信息概念, 并使之互相兼容. 信息

科学的建立和发展是从信息的传送, 即通讯的理论

开始的. 在 3.1 节提出:  
信息的通讯必须有“信源、信道、信宿、信的”

四个要素. 
信源和信宿是互补配偶子(体), 互补配偶子之间

一定有一种或几种相互作用, 作为它们之间通讯的

信道, 来达到“组织”成高一级“结构”或动态平衡

体系的目的(信的). 所以 
信息 = 组织 = 结构 = 静态结构＋动态结构 

         = 事物的静止和运动状态及其改变方式. 
物质粒子都有结构, 有光、电、磁、化学、生理等性

能. 凭借这些性能, 可向外界发送信息. 例如我们能

知道天体中含有哪些化学元素, 就是从这些元素发

出的光谱信息去认识的. 信息是把事物从简单结构

到复杂结构, 从无序到有序进化发展的动力. 信息的

传送即通讯需要编码, 编码就要在多种符号中选择

一个, 例如二进位制, 就是在 0 与 1 之间, 选择一个, 
所以 

信息 = 选择 = 择偶 = 找配偶子 = 选择的确定 
       = 多种混乱状态的消除 = 从无序到有序 
       = 无序的反面＝负熵(因为熵是无序的量度). 
在人类社会中, 语言是最好的通讯手段之一, 所以从

语言学的角度,  
信息 = 语言 = 语法+语义+语用. 

这样从不同视角提出的信息概念就能互相兼容, 因
此可把信息定义如下. 

3.5  信息的定义   

某一物质能量系统或某事物的信息, 是它的运

动状态、结构、性能、取值、和相互作用的规律, 以
及运动状态的改变, 是使该事物能够由简单结构自

组织成为较高级结构, 并推动它进化、发展的源泉和

动力. 这个定义和钟义信教授提出的信息本体论定

义: “某事物的信息的本体论层次定义, 就是该事物

运动的状态和状态改变的方式”[2], 是一致的. 

3.6  信息的分类: 

确定了自然界的物质粒子具有信息, 那么信息

就可分为三类: 
[1] 自然信息: 是有生命以前自然界本身具有的

信息, 例如宇宙大爆炸开始时的“原始火球”就带有

促使大爆炸和以后宇宙进化发展的信息, 促使夸克、

电子、质子、中子、原子核、原子、分子、超分子、

生物形成的信息, 促使恒星诞生、发展、直致消亡的

信息等.  
[2] 生物信息: 例如 DNA 分子包含的生物遗传

信息, 和促使生物生、老、病、死, 以及生物种群进

化发展和消亡的信息.  
[3] 人工信息: 是有人类以后用语言、文字、声

音、绘画等符号系统所表达的信息. 人工信息又可分

为系统人工信息(知识)和一般人工信息二大类. 知识

是具备下列基本属性的系统人工信息, 不具备这些

属性的人工信息称为一般人工信息. 例如我们在家

中或在超市购物时随便说的话, 就是一般人工信息. 
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知识的基本属性是:  
(1) 系统性和群体性: 知识不是一个人发出的人

工信息, 而是人类群体在历史的长河中创造和积累

起来的系统人工信息. 但一个人提供的有价值的信

息, 例如科学家的一篇论文, 文学家写一部作品, 艺
术家创作一幅画, 如果被多数人所接受(例如已经发

表, 出版或其他被公众认可的方式), 那么这个有价

值的信息就转化成为知识系统中的一部分.  
(2) 相对真理性或一定的价值观: 科学知识是在

一定限度内被实验验证的相对真理. 文学艺术是被

至少一部分人们认为有价值的东西. 宗教是一部分

人们的信仰.  
(3) 发展性: 知识是不断发展, 不断更新的. 但

有相对稳定性, 例如牛顿创建的经典力学, 已在 20
世纪发展到量子力学和相对论, 但在宏观和比光速

低得多的领域, 还是适用的. 我们在学校中讲授和学

习的课程都有相对稳定性. 如果知识没有相对稳定

性, 教育就没有意义了.  
(4) 有保存价值和可存储性.  
(5) 可传播, 可学习, 可处理和运筹, 可继承性.  
(6) 可增益性: 你把知识传送给我, 我获得了知

识, 但你并不损失知识. 这就是知识的可增益性, 或
不守恒性. “不守恒”也是信息的通性. 宇宙的物质

和能量可以转变形式, 例如核裂变可以把裂变物质

U235 的小部分静质量, 按照质能联系定律, 转变为

大量动能. 但体系总的质量和能量在变化前后是守

恒的, 不能增益或减少的.  

3.7  信息的“量”和“质”的问题. 

物质、能量、信息都有“量”和“质”. 物质的“量”

是质量, 单位是千克. 物质的“质”可用它含有的信

息量来度量. 例如 1 千克的大脑含有的信息量, 远远

大于 1 千克石头的信息量, 前者的“质”远远优于后

者. 能量的“量”是热量, 单位是 J. 能量的“质”也

可用它含有的信息量来度量. 例如电能含有的信息

量大于热能, 电能可以无条件转化为热能, 但热能转

化为电能, 要受热力学第二定律的限制, 所以电能的

“质”优于热能.  
信息的最简单的量度是比特(bit). 信息的“质”可

以有许多层次. 例如在语言信息学中, 就分为语法、

语义、语用三个层次. 钟义信 [2]研究了如何量度这三

个层次的信息问题. 在语法、语义、语用三个层次以

上, 可能还有更高的信息的品质, 建议称之为“信值”, 

即包含语言文学、哲学宗教、科学技术、文化艺术等

知识体系在内的信息的价值. 例如爱因斯坦在 1905
年发表的五篇短短的论文, 或李白的几首诗, 其比特

数不及一份普通的报纸, 但其“信值”远远优于一份

报纸. 研究信息的“质”或“信值”, 是广义信息论

要探讨的问题, 不在本文讨论的范围之内.  

3.8  信息和能量能否互相交换? 

物理信息学的奠基人Tom Stonier[11~13]对信息理

论做出巨大贡献. 但我不同意他关于“信息和能量可

以互相交换转化的观点”[9], 理由如下:  
(1) 信息和能量是不同的范畴, 能量守恒, 信息

不守恒. 如果两者可以互相交换转化, 那么能量也就

不守恒了. 这就违反能量守恒定律.  
(2) 根据质能联系定律, 有能量就有相应的质量, 

物质和能量是可以相互转换的, 而信息是没有质量

的, 所以不能转化为能量.  
(3) 信息与能量的量纲不同. 在自然单位制, 能

量的量纲是能量 , 单位是MeV, 而信息没有量纲 . 
Stonier书 [11]中第 108页列出二个公式, 作为信息和能

量可以转换的重要关系式:  
             −1 J/K = 1023 bit,  
             −1 eV/K = 1.6×104 bit. 
但 J/K 或 eV/K 是熵的单位, 不是能量的单位. 上面

两个公式表示熵和信息量的换算关系, 不是能量和

信息量的换算关系.  
(4) Stonier(文献[11]第 125页)认为: “光包含信息. 

物质对光的吸收, 导致原子态的信息的增加, 这就表

明, 光能可以转变成信息”. 我们把这个例子具体化: 
H 原子(1s 基态) + hν → H 原子(2s 激发态) 

在这一过程中 H 原子(2s 激发态)的信息量是减少了, 
而不是增加了. 因为信息是“有序”, 而激发态不如

基态有序, 所以激发态的信息量比基态小.  
光是含有信息的, 如它的波长、频率、偏振性等. 

在这一过程中, H 原子(1s 基态)吸收了光子, 变成激

发态. 光子消灭了, 它的信息也没有了. 但 H 原子并

不增加信息, 反而减少了信息, 这说明信息不守恒, 
而能量是守恒的, 因为 2s 激发态的能量比 1s 基态高, 
其增加值正好等于消失的光子的能量.  

为了说明激发态的信息量比基态少, 可以举一

个激发到电离的例子:  
H 原子(1s 基态)＋hν → H+离子＋e− 

上述过程的反过程, 即 H 原子由离子和电子组织起
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来的过程, 按照信息的定义, 是信息量增加的过程, 
因而电离是信息量减少的过程.  

3.9  物理学和化学中早已建立了熵的概念, 有无
必要再引进信息概念？ 

熵的减少值(−ΔS)与信息量的增加值(ΔI )之间有

定量关系如(2)式:  
   −ΔS = −1 J · K−1 · mol−1 = ΔI =1.045×1023 bit/mol  

= 0.1735 bit/粒子.                     (2) 
这一关系式只适用于同一纯化合物的不同状态之间

的变化关系, 不适用于不同化合物之间的化学变化

的ΔS 与ΔI 之间的关系. 例如下列化学反应的ΔS 与ΔI
之间就不能适用(2)式.  

2H2 [0 K] + O2[0 K] → 2H2O[0 K], 
ΔS = S[2H2O, 0 K] − S[2H2, 0 K] − S[O2, 0 K] = 0, 
ΔI = I[2H2O, 0 K] − I [2H2, 0 K] − I[O2, 0 K]＞0. 

熵的标准态是绝对零度 0 K 时的完美晶体态, 此时所

有纯化合物的 S = 0, 所以ΔS = 0. 但此时化合物 2H2O
是比单质 2H2 + O2 高一级的结构, 所以ΔI＞0 

反之, 信息量的标准态是早期宇宙态[p+ + e− + n, 
1012 K], 此时ΔI = 0. 

所以化学反应的ΔS 与ΔI 之间没有定量关系式. 
熵的绝对值 S 和信息量的绝对值 I 之间也没有定量关

系. 因此除熵以外, 在物理和化学中引进信息概念还

是必要的, 对物理学和化学的发展是有利的.  

3.10  信息的不守恒性, 信息量的增减, 进化与退化 

(1) 信息是不守恒的, 这是大家的共识. 但在书

刊文献中(我未查到最先提出的作者)有这样的说法: 
“熵与信息不守恒, 但熵与信息之和是守恒的”. 这个

结论可能是从(2)式得来的. 
    由(2)式可得,  

ΔI + ΔS = Δ [I + S] = 0. 
所以熵与信息之和守恒. 但 Stonier 推导的(2)式只适

用于同一纯化合物在不同状态时熵的变化值ΔS 与信

息量的变化值ΔI 之间的关系. 在 3.9 节中已论证了它

不能适用于化学变化, 更不能作为普遍规律.  
(2) 在封闭体系中, 熵是永远增加的, 这是热力

学第二定律. 但宇宙不是封闭体系, 所以不适用.  
(3) 在开放体系中, 信息量可以增加, 可以减少. 

信息量增加的过程称为进化过程, 信息量减少的过

程称为退化过程. 这是进化过程和退化过程的定义.  
(4) 人是一个与外界环境有物质、能量和信息交

流的开放体系. 人有生老病死, 生长、发育时, 信息

量不断增加, 是进化的过程; 衰老、病死, 直到尸骨

腐烂化为泥土时, 信息量不断减少, 是退化的过程. 
但人类整体, 或推广到地球上的生物界整体是在进

化的. 这个进化的原动力来自太阳光提供的能量和

信息. 一旦太阳走向衰老和死亡, 即进入退化过程, 
地球和地球上的生物整体也会退化, 直到灭亡. 但太

阳还有 60 ~ 70 亿年寿命, 那时人类科技进步, 早已

迁移到更年轻的星球去了.  
(5) 宇宙的局部 , 例如太阳系 , 也有生老病死 , 

从进化到退化的过程. 恒星的质量在 0.1~100 个太阳

质量的范围. 恒星的寿命长短与它的质量的平方成

反比. 太阳是第二代恒星, 现在的年龄约 50 亿岁, 寿
命约 110 ~ 120 亿岁. 

(6) 宇宙整体是进化还是退化, 决定于宇宙在膨

胀还是收缩. 现在从太空望远镜观察到宇宙在加速

膨胀之中. 所以宇宙在不断进化, 信息量在不断增加.  
宇宙膨胀的原动力来自暗能量的负压 [8,9].  
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