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摘   要：通过文献计量方法对分子机器的发展脉络和研究趋势进行分析，发现国家、机构、科研人员

的合作情况及热点的变化。使用科学知识图谱软件 CiteSpace 对 1959 年—2019 年 7月 25 日、检索自

Web of Science 核心合集数据库中的文献进行分析，挖掘分子机器领域的国家、机构、科研人员的合作

情况，并通过关键词聚类分析发现研究热点及发展趋势。美、英、法、意、荷、日是当前全球分子机器领

域研究实力较强的国家，中国发文量较大但影响力稍弱；机构间的合作主要集中在美国和欧洲之间，中

国与日本、美欧之间的合作较少；以斯图达特为代表的欧美国家研究人员具有较大的国际影响力，相比

之下，中国研究人员在国际上的影响力较低；分子机器目前正在从设计合成、控制复杂结构分子运动向

新材料和新功能器件的突破方向发展。
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知识图谱视角下的全球分子机器发展态势研究
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分子机器（Molecular Machines）是继超分子化

学之后化学领域又一新兴研究领域，它的研究将会

影响人类在纳米级空间内实施宏观世界的机械操

作，以及复制和操控生命体内部蛋白分子的运动和

能量转换方式 [1]。在生物学领域，研究人员很早就

开始了关于生物发动机将光能和化学能转变为机械

能现象的研究。受到生物分子机器的启发，化学

领域关于构建纳米水平，可通过光、电、pH 值等

控制分子运动的研究日渐增多。由于尺寸小、多样

性、自组装、自适应等其他人造机器难以比拟的性

能，分子机器在生物医药、物理等领域具有极高的

潜在价值，对于生物学、医学、物理学等领域均有

重大意义，因此备受世界关注。2016 年的诺贝尔

化学奖颁发给了对分子机器有卓越贡献的让 - 皮埃

尔·索维奇（Jean-Pierre Sauvage）、J·弗雷泽·斯

托达特（J. Fraser Stoddart）和伯纳德·L·费林加

（Bernard L. Feringa）3 位科学家，以奖励他们在

分子机器的合成方案及结构设计方面的卓越贡献，

说明了科学界十分看好分子机器的广阔发展前景。

分子机器的概念最早可以追溯到美国物理学

家理查德·费曼（Richard Feynman）于 1959 年提

出的设想 [2]，之后，法国、美国、荷兰、日本和中

国等国的许多学者都对设计和合成分子机器做出了

很多努力 [3]。经过多年发展，分子机器经历了从机

械键到机械分子互锁、从分子开关到分子机器、从

分子马达到分子车的发展，结构、种类不断增多。

目前，关于分子机器的研究，已经进入到一个新的

阶段，面临着新的机遇和诸多不确定性，相关领域

的科研人员亟需对其研究现状和未来趋势进行系统

梳理，以更好地把握研发热点，选择和确定研究方

第 34 卷 第 10 期
2019 年 10 月

全球科技经济瞭望
Global Science, Technology and Economy Outlook

Vol.34   No.10
Oct. 2019



— 58 —

向 [4]。

有鉴于此，我们从文献计量视角，对分子机器

领域的文献进行分析、总结，挖掘分子机器领域的

发展态势、研究热点、合作情况等，以便为相关领

域的机构和科研人员的未来研究及决策提供数据支

持和参考。

1　研究方法和数据来源

1.1　研究方法

CiteSpace 可以通过文献中的作者、机构和作

者关键词以及引用与被引用等信息进行文献的被

引、耦合，作者、机构的合作，文献的时空变化等

分析。其中，利用 CiteSpace 进行学科热点和研究

趋势的可视化分析正在被各领域的研究人员所熟

悉。

石 小 岑 等 [5] 研 究 了 Web of Science 数 据 库 中

2013 年至 2015 年的 234 篇关于 MOOC 的文献，分

析了 MOOC 相关领域的前沿热点与演化路径；王

娟等 [6] 运用 CiteSpace 的时空图谱功能分析了国内

外教育大数据的研究热点和发展趋势；房慧莹等 [7]

使用 CiteSpace 探讨了工作场所暴力现象的热点和

趋势；冯雪等 [8] 利用 CiteSpace 分析了 1982 年至

2016 年中国生物质能源领域的研究成果和演进规

律。这些研究，为我们采用 CiteSpace 对分子机器

的发展脉络和研究趋势进行分析，发现国家、机构、

科研人员的合作情况提供了很好的借鉴。CiteSpace

能够从宏观层面勾勒研究领域的发展概况，不同机

构、学者之间的合作情况，但无法对涉及领域细节

的部分进行描述，因此还需要对图谱结果进行深度

解读。

本文首先利用文献计量法对分子机器相关文

献的论文情况进行了统计分析，然后利用知识图谱

分析软件 CiteSpace（版本：5.5.R1）对这些文献的

作者、机构、国家间的合作情况和贡献程度进行了

分析，最后通过关键词的聚类和突变对研究热点的

变化进行了梳理、分析。

1.2　数据检索及处理

文 献 检 索 式 为：“((TS= (molecular machine) 

AND TS= (((((((((((((rotaxane OR motor) OR catenane) 

OR muscle) OR pump) OR switch) OR assembly) OR 

pseudorotaxane) OR rotaxane-like) OR nanotechnology) 

OR bond) OR device) OR chain) OR calculator)) 

OR (TS= (rotaxane)) OR (TS= (catenane)) OR (TS= 

(("molecular motor") AND("molecular machine"))) 

OR (TS= (("motor") AND ("molecular machine"))) OR 

(TS= (("molecular machine*"))) OR (TS= (("molecular 

shuttle*"))) OR (TS= ((pump) AND ("molecular 

machine*"))) OR (TS= (("pseudorotaxane*"))) OR (TS= 

(("rotaxane-like"))) OR (TS= (("molecular machine*") 

AND (assembl*))) OR (TS= (("molecular machine*") 

AND (motor*))) OR (TS= (("molecular machine*") AND 

(chain)))) NOT ((SU=("Immunology")) OR (SU =("Cell 

Biology")) OR (SU =("Computer Science")))”， 检 索

时 间 范 围 为 1959—2019 年， 检 索 日 期：2019 年

7 月 25 日（下文所有 2019 年数据均指检索日期前

的数据）。语种选择“English”，文献类型限定

为 article 和 review，在 Web of Science 核心合集数

据库中共检索到 10 328 篇文献，借助科睿唯安的

DDA 软件对数据中作者和机构的多种形式署名方

式进行了归一整理和清洗。

2　研究结果

2.1　分子机器领域全球研究态势分析

2.1.1　论文发表趋势及被引情况

从费曼提出分子机器的构想之后，在很长一段

时间内相关研究论文较少，仅 1960 年有一篇相关

的理论文献，从 1972 年开始陆续有少量文章出现。

直至 1991 年有了技术突破后才开始有了大规模的

增长，1991 年之前累计的发文量不足 30 篇。1970—

2018 年的分子机器相关文献发表情况如图 1 所示。

1960—1990年是分子机器相关研究的探索期，

从论文发表数量看，进入到 20 世纪 90 年代之后，

文献的数量较以往成倍增长（仅 1991 年一年发表

的文献量便超过了之前 30 年的总和）。索维奇团队 [9]

在 1983 年发现了一种利用铜离子合成索烃的全新

方法，斯图达特团队 [10] 在 1991 年阐述了最早的基

于轮烷的分子机器，这二人的研究极大地推动了分

子机器的发展。1990 年之后的快速发展，得益于

超分子化学的飞速发展，以及索维奇和斯图达特

的贡献。受到索维奇和斯托达特的启发，费林加团

队 [11] 于 1999 年发表了关于可在光照下实现 360 度

旋转的分子马达的文章。2000 年之后，分子机器
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的研究迎来了爆发期，更多的科学家加入研究分子

机器的队伍中，不仅设计制造了各种各样的分子机

器，也开始探讨分子机器在生产生活中的应用。

为了发现论文研究主题之间的内在关系，我

们在 CiteSpace 中将网络节点选择为“reference”，

获得了 10 328 篇被引次数最高的文献，具体情况

如图 2 所示。

在图 2 中，每一个圆圈节点代表了一篇文献，

图 1　分子机器论文逐年发表量

图 2　10 328 篇文献的共被引关系图谱
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节点靠左上的为发表年代较早的文献，节点靠右下

的为发表年代较近的文献，被引次数越高，代表文

献的节点也就越大，而节点外部的实线轮廓代表了

该文献在共被引网络中属于重要文献。可以看到，

被引次数最高的一篇论文是 Kay ER 发表的题为

Synthetic Molecular Motors and Mechanical Machines

的文章，被引次数为 835 次；被引次数排第 2 的文

献是 Balzani V 发表于 2000 年的文章；排名第 3 的

是 Erbas-cakmak S 发表于 2015 年的文章。此外，

南开大学的学者刘育在 2005 年发表的文章被引

241 次，在 10 328 篇文献中排名第 12，薛敏博士

2015 年在浙江大学黄飞鹤课题组攻读博士后期间

发表的文章被引 201 次，排名第 20。具体的被引

情况如表 1 所示。

从被引次数排名前 20 的文献类型来看，共有

14 篇 review 和 6 篇 article。一般认为被引次数较

表 1　文献被引次数排名前 20的文献情况

序号 标题 被引次数 第一作者 期刊名称
网络

中心度
发表
年份

期刊影响
因子（2018）

文献
类型

1 Synthetic Molecular Motors and 
Mechanical Machines

835 Kay ER Angewandte Chemie-
International Edition

0.75 2007 12.257 review

2 Artificial Molecular Machines 513 Balzani V Angewandte Chemie-
International Edition

0.10 2000 13.257 review

3 Artificial Molecular Machines 359 Erbas-Cakmak 
S

Chemical Reviews 0.05 2015 54.301 review

4 Great Expectations: Can Artificial 
Molecular Machines Deliver on 
Their Promise?

342 Coskun A Chemical Society Reviews 0.19 2012 40.443 review

5 Molecular Logic Circuits 340 Balzani V Chemsuschem 0.2 2003 7.804 review

6 A Molecular Elevator 327 Badjic JD Science 0.32 2004 41.037 article

7 Interlocked and Intertwined 
Structures and Superstructures

304 Amabilino DB Chemical Reviews 0.16 1995 54.301 review

8 Making Molecular Machines Work 253 Browne WR Nature Nanotechnology 0 2006 33.407 review

9 Unid i rec t i ona l  Ro ta t i on  in 
a  Mechanical ly  Inter locked 
Molecular Rotor

248 Leigh DA Nature 0.26 2003 43.07 article

10 P h o t o i n d u c t i o n  o f  F a s t , 
Reversible Translational Motion 
in a Hydrogen-bonded Molecular 
Shuttle

242 Brouwer A Science 0.06 2001 41.037 article

11 Strategies and Tactics for the 
Metal -Directed Synthesis  of 
Rotaxanes, Knots, Catenanes, and 
Higher Order Links

242 Beves JE Angewandte Chemie-
International Edition

0.09 2011 12.257 review

12 Linear  Ar t i f ic ia l  Molecular 
muscles

241 Liu Y Journal of the American 
Chemical Society

0.04 2005 14.695 review

13 Molecular Machines 240 Balzani V Accounts of Chemical 
Research

0.18 1998 21.661 review

14 A [2]catenane-based Solid State 
Electronically Reconfigurable 
Switch

221 Collier CP Science 0.19 2000 41.037 article
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序号 标题 被引次数 第一作者 期刊名称
网络

中心度
发表
年份

期刊影响
因子（2018）

文献
类型

15 Active Metal Template Synthesis 
of Rotaxanes, Catenanes and 
Molecular Shuttles

220 Crowley JD Chemical Society Reviews 0.13 2009 40.443 review

16 M a c r o s c o p i c  T r a n s p o r t  b y 
Synthetic Molecular Machines

214 Berna J Nature Materials 0.03 2005 38.887 article

17 Photochemical Conversion of 
Solar Energy

213 Balzani V Chemsuschem 0.02 2008 7.804 review

18 Artificial Molecular Rotors 205 Kottas GS Chemical Reviews 0 2005 54.301 review

19 Sequence-Speci f ic  Pept ide 
Synthesis by an Artificial Small-
Molecule Machine

204  Lewandowski 
B

Science 0.27 2013 41.037 article

20 Development of Pseudorotaxanes 
and Rotaxanes: From Synthesis 
to Stimuli-Responsive Motions to 
Applications

201 Xue M Chemical Reviews 0.04 2015 54.301 review

续表

多的文献具有较大的影响力，能够较好地展现一定

时间范围内的学科发展热点及专家对未来趋势的预

测。结合图 2 及表 1 中的共被引网络中的关键文献，

能够发现分子机器领域研究主题及其发展变化。

Amabilino DB（Stoddart JF 课题组）于 1995 年

发表在 Chemical Reviews 上的综述，阐述了机械互

锁结构的发展。Collier CP（Stoddart JF 课题组）于

2000 年发表在 Science 上的文章，介绍了利用 [2]

索烃在金属电极之间构造稳定分子开关的方法。

Leigh DA 于 2003 年发表在 Nature 上的文章，介绍

了通过控制机械互锁键组成小环围绕大环进行运动

的方法，并总结了不同分子结构的优缺点；Badjic 

JD（Credi A 课题组）于 2004 年发表在 Science 上

的文章介绍了一种全新的复杂纳米级分子电梯，这

种电梯能够传输的力量在 200 皮牛顿左右。被引次

数最高的是 Kay ER（Leigh DA 课题组）于 2007 年

发 表 在 Angewandte Chemie-International Edition 上

的一篇综述，该论文总结了至 2007 年为止在控制

分子水平运动方面的成果以及利用合成分子进行机

械运动的早期进展，同时文章也提出了一些困难与

挑战。这些不同年代发表的文献，大致展现了分子

机器研究从简单的机械互锁结构，到多个简单结构

的组合及运动，再到复杂结构操控运动的演进过程。

2.1.2　国家 /地区发文情况

为了了解分子机器相关研究在世界主要国家

和地区中的分布情况，我们在 CiteSpace 中将网络

节点设置为“country”，对数据集中的论文在 102 个

国家和地区中的分布清理进行了统计，得到排名前

10 位的国家和地区的发文数量以及中心度情况，

如图 3 所示。

中心度是指在网络中节点作为连接中介对于

附近资源的控制能力 [12]，也就是作为媒介在网络

中的重要程度，因此中心度越大则表明越重要，即

影响力越大。在图 3 中，越靠近上侧，表明该国家

发文数量越多，越靠近右侧，说明该国家发表的文

章影响力更大。在图 3 中，纵轴为发表分子机器相

关文献数量排名前 10 的各国家和地区的中心度，

横轴为发表的文献数量，两条参考线分别为中心度

为 0.1 和发表文献数量为 1 000 篇，参考线将图 3 分

为 4 个象限。即处于第一象限内的国家可以被认为

发文数量多且质量很高；处于第二象限内的国家则

代表虽然发文数量不多，但是发文质量很高，影响

力较大；处于第三象限内的国家表明发文数量相对

较少且影响力较低；处在第四象限则代表了虽然发

文数量很多，但文献的整体影响力较低。

从图中我们可以看到，处在第一象限的有美

注：图 2 中实线中标注的热点文献在表中已加粗。
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国、英格兰、德国，其中美国发文量最高（3 037 篇）且

文献影响力最大（0.26）；处在第二象限的为法国、

意大利和西班牙，这些国家都属于文章影响力较高

但发文量较少；处于第三象限的为荷兰和加拿大，

即发文量和影响力都相对较小；处在第四象限的有

日本和中国，较为遗憾的是，中国虽然发文量仅次

于美国，但文献的影响力即中心度只有 0.02，与美

国、法国、英格兰等地区相差较大。

为了获得各个国家 / 地区的研究人员在不同时

间段开展分子机器研究以及合作情况的时间图谱，

我们在 CiteSpace 中将聚类方式选择为“timeline”，

得到如图 4 所示的结果。

在图 4 中，每一个节点代表一个国家（地区），

节点圆圈大，则说明该国家（地区）发文量较多，

而外部有实线的节点则说明该国家（地区）在合作

网络中处于重要的地位。占重要地位的国家有：美

国、英格兰、法国、荷兰、意大利和德国，这 6 个

国家在分子机器的研究中表现较为出色。

从时间线来看，美国、德国、英格兰、日本等

国家和地区开展分子机器相关研究较早（1989 年

图 3　排名前十的国家发表数量和中心度情况

图 4　按时间线分布的国家和地区合作网络图
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左右），紧随其后的是法国、瑞典、西班牙等国家

（1991—1992 年），这些国家和地区可以归类为

最早开展分子机器研究的第一梯队，由于开展时

间早且发文数量大，在国际上的研究地位也较高。

1995 年之后，中国等国家才开始进行分子机器相

关研究，这些国家和地区可以归为开展分子机器研

究的第二梯队。2000 年之后，陆续有其他国家和

地区进入分子机器领域，我们认为这些国家和地区

可分类到分子机器领域的第三梯队。从图中的线条

也能够看出，合作较为紧密的国家和地区分布在第

一梯队和第二梯队，而从节点圆圈的大小和颜色深

浅来看，中国是第二梯队中研究实力最强劲的国家，

说明中国的科研水平正在贴近世界一流水平。

2.1.3　机构合作情况

检索到的 10 328 篇分子机器文献来自于 3 585 个

机构。在 3 585 个机构当中，发表文献数量超过

100 篇的有 14 个，发表文章数量最多的 3 个机构

是加州大学洛杉矶分校（305 篇）、中国科学院

（265 篇）和博洛尼亚大学（240 篇）。为了得到

机构之间的合作关系，我们在 CiteSpace 中将选择

网络节点选为“institution”，可得到如图 5 所示的

图谱。

在图 5 中，机构发文量的多少决定了圆圈的半

径，颜色的深浅代表了机构在不同时间段发文量的

多少，颜色越深则表示发文时间越早。而节点之间

连线的深浅则代表了机构之间的合作紧密程度，圈

图 5  机构合作网络图

外实线突出显示则表示该节点在网络中的影响力较

大，是关键节点。可以看出，机构的合作网络情况

与国家之间形成了对应，美国、英国、法国、意大

利、日本、中国的机构占据了网络的大部分。从机

构之间联系的角度看：欧美之间机构的联系较为密

切，美国加州大学洛杉矶分校、意大利博洛尼亚大

学、英国牛津大学、法国国家科研中心、意大利国

家研究委员会、美国西北大学、英国帝国理工学院、

美国加州大学伯克利分校、法国斯特拉斯堡大学、

英国爱丁堡大学等机构之间的连线非常繁密。而中

国的中国科学院、浙江大学和华东理工大学彼此之

间虽有联系且发文量较多，但与欧美之间的机构合

作还是较少；日本的几所机构发文量虽不及中国，

但开展研究更早且与欧洲联系比中国紧密。

处于机构合作网络中关键节点的机构有美国

的西北大学和加州大学洛杉矶分校、中国的中国科

学院、英国的牛津大学、法国的国家科研中心、意

大利的国家研究委员会以及日本的东京大学，除了
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早期发表的文献外，这几个机构参与了多数的论文

合作，也可以说明这几个机构在分子机器领域的研

究实力较强，聚集的人才较多，因此发表的文献多。

在关键节点中，中国科学院延伸的连线颜色较浅，

说明其参与发表的文献年代较近，也侧面说明了中

国开展相关研究的时间晚于欧美日等国。中国的机

构虽然在发文影响力上有所欠缺，但近些年中国机

构的合作发文量不断增加，这说明中国学者的研究

正逐渐被全球范围内的学者所认可。

2.1.4　作者合作情况

在检索到的 10 328 篇文献中，发表文章数量

最多的 3 人分别是斯图达特、李和索维奇，分别

发 表 了 444 篇、160 篇 和 157 篇。 这 三 人 之 中 斯

图达特和索维奇是分子机器较早的探索者，Leigh 

DA 则是新一代分子机器研究者中的领军人物。在

CiteSpace 中网络节点选择“author”，对获取的 SCI

数据之中的发表文章的作者合作关系进行分析，得到

作者合作网络图如图 6 所示。

图 6 中，每一个圆圈节点代表了一个作者合作

网络的个体，节点大小表示作者的发文量，节点颜

色的深浅代表了作者开展研究时间的早晚，节点之

间的线条则表明了两个作者的合作关系，线条越密，

图 6　作者合作网络关系图

则代表二者之间的合作越密切。从图 6 中可以看到，

斯托达特占据了作者合作网络的中心，影响力最大，

近半数的学者都与他有直接或间接的合作。李和索

维奇的发文量和影响力仅次于他，而与斯托达特同

获诺奖的费林加的合作关系网络则显得相对独立。

此外，日本的学者与外界的合作也较少。

从图中能够看到中国在近 20 年涌现了一批在

分子机器领域做出较大贡献的学者，如中科院的田

禾、浙江大学的黄飞鹤、华东理工大学的曲大辉和

南开大学的刘育等，他们进行分子机器相关研究的

时间同欧美知名学者相比较晚，合作发文的数量却

超过了大多数学者，这说明中国在纳米科学、超分

子化学等方向不断前进。从合作关系来看，田禾和

曲大辉都隶属华东理工大学，二者之间的合作也较
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为密切，此外，曲大辉曾经在费林加门下做过博士

后。刘育与欧美学者之间的联系相对更加密切。黄

飞鹤在博士期间师从于弗吉尼亚理工大学的 Gibson 

HW，两人的联系也较为密切。

2.2　分子机器研究热点及变化

2.2.1　基于作者关键词的研究热点分析

作者关键词是作者本人对于文章核心内容的

概括和说明，体现了研究对象的特征，当多个作者

使用同一关键词时，可以认为该关键词在一定程度

上属于当下的研究热点 [13]。

根据分子机器的相关文献发表数量随年代的

变化情况（见图 1）能够看出，分子机器相关的研

究成果集中在 1989 年以后，故我们重点统计了近

30 年，即 1989—2019 年发表的论文的作者关键词，

利用CiteSpace对每篇文献的作者关键词进行统计，

在网络节点中选择“keyword”，将时间切片设置

为 1 年，得到的 1989—2019 年作者关键词共现图

谱（如图 7 所示）。

在图 7 中，每一个节点十字都是文献中出现

过的作者关键词，这些关键词在所有的文献中重

复的频次越多，它的十字就越大，关键词之间的

线条越紧密就说明他们共现的强度越大，节点和

线条的颜色越深则说明这些关键词出现和共现的

时间越早。在 1989—2019 年的文献中，我们统

图 7　1989—2019 年作者关键词共现图谱

计得到了出现频率最高的前 10 个作者关键词和由

CiteSpace 计算得到的前 10 个中心度排名关键词，

具体如表 2 所示：

从 表 2 中 可 以 看 到，10 个 出 现 频 率 最 高 的

作 者 关 键 词 分 别 是： 轮 烷（rotaxane）、 超 分 子

化 学（supramolecular chemistry）、 自 组 装（self-

assembly）、 分 子 机 器（molecular machine）、 索

烃（catenane）、 分 子 器 件（molecular device）、

类 轮 烷（pseudorotaxane）、 分 子 马 达（molecular 

motor）、 大 环（macrocycle）、 主 客 系 统（host-

guest system）。而根据中心度排名的前 10 个作者

关键词分别是：分子机器（molecular machine）、

自 组 装（self-assembly）、 分 子 马 达（molecular 

motor）、 轮 烷（rotaxane）、 索 烃（catenane）、

分 子 器 件（molecular device）、 分 子 动 力 学

（molecular dynamics）、超分子化学（supramolecular 
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chemistry）、脱氧核糖核酸（dna）、演变（evolution）。

无论是高频作者关键词还是高中心度作者关

键词，出现时间都主要集中在 1993—2002 年，这

段时间是分子机器高速发展的时期，这期间学者

们较为关心的方面是分子机器的结构，如轮烷、

索烃、分子马达；分子机器的自组装以及和分子

机器相关的学科，如超分子化学、分子动力学等。

从这些关键词也能够看出分子机器作为一个新兴

的研究领域既独立发展又与其他学科保持着紧密

的联系。

从图 7 中还可以看出，虽然“分子马达”出现

的频次较高但是和其他关键词的联系没有“轮烷”

和“索烃”那样密集，这说明“分子马达”的研究

相对“轮烷”和“索烃”这两类结构更加独立一些，

这在一定程度上合理解释了“分子马达”的开创者

者费林加（见图 6）虽然发文量大但与其他学者的

合作较少。

通过对作者关键词进行统计分析，我们发现：

近年来，分子机器研究热点仍旧集中在轮烷、索烃

和分子马达等结构及其衍生结构上。结合分子机器

领域共被引文献的传递关系（见图 2 与表 1），能

够发现部分学者也在研究通过外界刺激更好地控制

分子机器的运动方式。

2.2.2　研究趋势及相关突现词

通过统计方法来确定研究发展趋势的做法较

为普遍 [14]，CiteSpace 使用了 Kleinberg 的突变检测

算法来监测短时间内学科兴趣的突然增长 [15]，该

算法的特点是在一段时间序列内检测单个词语的

突然出现，虽然具有一定程度的延迟性，但检测结

果较为可靠。由于分子机器的实质性进展出现在

1989 年之后，故我们重点研究了 1989—2019 年之

间的文献，将时间切片设置为 1 年，节点类型选择

“keyword”和“burst terms”，在算法结果中选择

“burstness”，选取突显强度为前 10 的关键词，

所得结果如表 3 所示。

按照突现值排序的前 10 名分别是关键词分

别 是： 索 烃（catenane）、 机 器 学 习（machine 

learning）、自组装（self-assembly）、DNA 纳米技

术（dna nanotechnology）、阴离子（anion）、热力

动力学（thermodynamics）、变构效应（allostery）、

电子转移（electron transfer）、核糖体（ribosome）、

点击化学（click chemistry）。我们可以看出，分子

机器目前主要研究热点为构造更为复杂的分子机器

结构及研究分子机器运动时的能量变化。此外，像

机器学习、热力动力学、变构效应、点击化学等几

个突现词，均是分子机器与其他学科交叉研究的相

表 2　1989—2019 年分子机器领域作者关键词词频与中心性前 10名

序号
高频作者关键词 高中心度作者关键词

名称 频次 出现年份 名称 中心度 出现年份

1 rotaxane 690 1993 molecular machine 0.33 1997

2 supramolecular chemistry 361 1997 self-assembly 0.2 1993

3 self-assembly 314 1993 molecular motor 0.18 2001

4 molecular machine 311 1997 rotaxane 0.17 1993

5 catenane 273 1993 catenane 0.11 1993

6 molecular device 193 1997 molecular device 0.09 1997

7 pseudorotaxane 181 1996 molecular dynamics 0.09 1999

8 molecular motor 142 2001 supramolecular chemistry 0.08 1997

9 macrocycle 141 1995 dna 0.07 2002

10 host-guest system 124 2002 evolution 0.07 2009
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关热点。这也说明，分子机器的发展与计算科学 [16, 17]、

热力动力学 [18-20]、超分子化学 [21]、点击化学 [22, 23] 以

及纳米技术等学科的交叉与融合越来越深入。

3　结语

利用 CiteSpace 软件对在 WoS 核心合集数据库

检索到的 10 328 篇文献进行了分析，从引用关系、

国家、机构和作者的合作关系，作者关键词以及关

键词的突现词等角度进行了分析，得到了分子机器

的全球发展态势情况。

从发文数量随年代的变化情况来看，1990 年

之前分子机器相关文章很少，在 1990 年之后才开

始出现线性增长，没有出现阶段性的爆发，表明分

子机器目前尚处在基础研究阶段，该领域在未来还

有很大的发展空间。

从发文数量在国家、机构的分布及其合作图谱

来看，美国目前是分子机器研究实力最强的国家。

法国的研究实力仅次于美国，不过自索维奇因年龄

原因逐渐退出科研一线之后，法国的地位逐渐被英

国赶超，英国曼彻斯特大学的李教授成为了新一代

分子机器领域的领军人物。中国分子机器领域研究

水平正在进入世界一线水平，但在国际间的交流合

作较少，特别是与排名领先的美国西北大学、英国

曼彻斯特大学等的合作不多，影响力有待提升。

序号 突现词名称 突现强度 突现时间段

1 catenane 25.766 7 1993—2001

2 machine learning 16.880 0 2015—2019

3 self-assembly 15.991 0 1993—1998

4 dna nanotechnology 9.928 5 2015—2019

5 anion 9.509 8 2009—2014

6 thermodynamics 8.403 3 2007—2009

7 allostery 8.109 8 2013—2019

8 electron transfer 7.632 9 2004—2008

9 ribosome 6.989 3 2014—2019

10 click chemistry 6.944 0 2011—2017

从研究人员的合作情况来看，美国西北大学的

斯图达特教授处在整个合作图谱的中心，无论是从

发文量还是影响力，他都是目前分子机器学界的绝

对权威。此外，英国曼彻斯特大学的李教授、荷兰

格罗宁根大学的费林加教授、意大利博洛尼亚大学

的克雷迪教授和巴勒扎尼教授是目前分子机器领域

国际上较为权威的专家。中国在 2000 年之后涌现

了诸如田禾院士为代表的学者，天津大学还聘请了

斯图达特作为学校的客座教授。除了田禾外，还有

诸如黄飞鹤、刘育、曲大辉等人近几年带领课题组

不断攻克难题，与国际上的合作交流较多，在国际

上也获得了一定的声誉

从对作者的关键词及突现词等的统计分析，可

以看出，在 1989 之后，分子机器发展较为活跃，

以轮烷、索烃和分子马达为基础的衍生物以及不同

驱动方式（光、化学、电）对分子机器运动产生的

影响是热点研究方向。伴随着机器学习和点击化学

的兴起，复杂分子的合成又有了全新的解决方案。

从关键词相关学科来看，与分子机器领域联系最为

紧密是超分子化学和纳米科学，而机器学习、点击

化学、热力动力学等为分子机器提供了新的合成及

运动控制思路。目前为止，分子机器的研究热点主

要集中在简单分子结构制备以及在外界刺激下的运

动方式等方面，未来分子机器的研究将转向新结构、

表 3　分子机器相关研究的突现词前 10名
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功能材料的探索和突破，以及在复杂运动方面打开

新的局面。

总的来说，对于分子机器领域，未来的研究

方向仍是合成分子结构的新突破，以及在生物学、

物理学方面应用的破局 [24]，例如 Leigh DA 团队曾

在 2013 年做出了一个能够像人类细胞的核糖一样

抓取氨基酸并按照序列进行连接的小型分子机器

人 [25]。此外，如果能够在研究生命体中蛋白分子

的做功方式和机理方面有所突破，对于生物领域的

影响也将是巨大的。■
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Global Molecular Machine Development Situation in Terms of 
Knowledge Mapping

ZHANG Ya-ze1, DUAN Li-ping2, LI Zhi-rong1

(1. Institute of Scientific and Technical Information of China, Beijing　100038,
2. Talent Center of Ministry of Science and Technology, Beijing　100045)

Abstract: This paper uses bibliometrics’ method to analyze the development and the research tendency of 
molecular machines, and to find countries, institutions, researchers and the change of the research hotspots. This 
paper analyses articles between 1959 and 25.7.2019 which from Web of Science by CiteSpace, a mapping software 
of scientific knowledge, to explore the cooperation among countries, institutions and scientific researchers in the 
field of molecular machine. Hot topics and development trends through keyword clustering analysis are discussed 
too. The United States, Britain, France, Italy, Netherlands and Japan are the countries with strong influence in the 
field of molecular machine. Cooperation between institutions is mainly between the United States and Europe, 
while cooperation between China and Japan, China and the United States, China and Europe are less. The 
European and American researchers represented by Stoddart have great influence in the whole world. Research 
topics in the field of molecular machine are gradually turning from designing, synthesizing and controlling the 
movement of complex structural molecules to exploring new functionally materials and devices.

Key words: molecular machine; CiteSpace; institutional cooperation network; author cooperation network
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