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从元素分析造假漏洞入手严把国外来稿学术质量关

蒋　晓　晖
（中国科学院上海有机化学研究所联合编辑室ＣｈｉｎｅｓｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＣｈｅｍｉｓｔｒｙ编辑部，２０００３２，上海）

摘　要　为了确保化学类期刊的学术质量，应当杜绝元素分析
实验值的造假行为。审稿人和责任编辑对每一个新化合物的

元素分析数据都应认真审核。一旦发现造假，则应坚决退稿。
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作为一种 ＳＣＩ收录的化学类学术期刊［１］，《Ｃｈｉ
ｎｅｓｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＣｈｅｍｉｓｔｒｙ》正越来越多地吸引着国外投
稿。我们发现，这些稿件除了英文文字表达较差外，有

的还存在着严重的实验数据造假问题。这引起了我们

的高度重视，必须严加防范。

１　元素分析造假

　　对于经分离纯化后得到的一个未知化合物，元素
分析是确定其纯度和元素组成，进而辅助确定其分子

结构的重要手段之一［２］。对于稿件中报道的每一个

新化合物，都必须进行元素分析或高分辨质谱的量化

检测。一般元素分析理论计算值与实测值之间的误差

不得超过±０．４％［３６］。

根据笔者的经验，一种新化合物，特别是一种油状

的新化合物，其元素分析要得到通过往往不是那么容

易的，除非是一种可以通过重结晶提纯的固体，否则往

往需要反复多次的蒸馏干燥纯化后才能通过；但在一

些国外来稿中，表面上看元素分析的实测值却与对应

的理论计算值吻合得非常好，有些甚至于好得令人难

以置信（比如误差仅为 ±０．０５％）。特别是当作者把
一个新化合物的分子式搞错后，给出的该物元素分析

实测值却仍然奇怪地与基于该错误分子式的元素分析

理论计算值很好地吻合。对这种奇怪现象的唯一解

释，显然就是这些“实验值”不是真正实测出来的，而

是投稿者为了拟合那弄错了的元素分析理论计算值随

意捏造出来的。这样一来，这种弄虚作假的拟合也就

授我以柄，留下了一个造假漏洞。只要我们不被稿件

中“数据良好”的表面现象所迷惑，而是认真地从审核

每一个结构式和分子式的正确性出发，重新地计算其

元素分析理论值，并与所列的元素分析实测值加以对

照，就不难发现这种造假漏洞。既然元素分析数据是

如此随意捏造出来的，谁又能相信包括波谱数据在内

的其他数据是真实可靠的呢？因此，一旦发现元素分

析数据这种弄虚作假的拟合，就应从这一造假漏洞入

手，核实后坚决退稿，并将造假者列入黑名单［７８］。

２　造假种类

　　据笔者长期观察，导致元素分析数据这种虚假拟
合的元素分析理论计算值出错的情况有以下４种。
１）结构式和分子式都正确，但由于作者粗心大意

或不太熟悉，在计算过程中把元素分析理论值算错，而

所列的元素分析实测值却仍然与此错误理论计算值很

好地吻合。例如，一个简单化合物 １的示性式为
ＨＯＣ６Ｈ４ＣＯＮＨＮＨＣＳＮＨ２，分子式则为 Ｃ８Ｈ９Ｎ３Ｏ２Ｓ，正
确的元素分析理论计算值应为 Ｃ—４５．４９，Ｈ—４．２９，
Ｎ—１９．８９，Ｓ—１５．１８。但作者却错算成 Ｃ—４３．１２，
Ｈ—５．３３，Ｎ—１７．９８，Ｓ—１６．５２，跟着列出的元素分析
实测值为 Ｃ—４３．３５，Ｈ—５．１７，Ｎ—１８．２５，Ｓ—１６．３０，
即实测值奇怪地不与正确计算的元素分析理论值却与

错误计算的理论值很好地吻合。

２）结构式出错，分子式也跟着出错；尽管接下来
的计算过程不错，但得到的理论值仍是错误的，而所列

的元素分析实测值却仍然与此错误理论计算值很好地

吻合。仍以化合物１为例，作者把该化合物的示性式
错为ＨＯＣ６Ｈ４ＣＯＮＨＣＳＮＨ２，得出对应的错误分子式为
Ｃ８Ｈ８Ｎ２Ｏ２Ｓ，以及错误的理论计算值为 Ｃ—４８．９７，Ｈ—
４．１１，Ｎ—１４．２８，Ｓ—１６．３４，跟着列出伪造的拟合实测
值Ｃ—４９．１４，Ｈ—４．３５，Ｎ—１４．５１，Ｓ—１６．６８。
３）结构式不错，但由于数错氢原子和（或）碳原子

等数而导致分子式出错；尽管接下来的计算过程不错，

但得到的理论值仍是错误的，而所列的元素分析实测
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值却仍然与此错误理论值很好地吻合。仍以化合物１
为例，作者把该化合物的分子式错为Ｃ９Ｈ７Ｎ３Ｏ２Ｓ，从而
得出错误的理论计算值 Ｃ—４８．８６，Ｈ—３．１９，Ｎ—
１８．９９，Ｓ—１４．４９，跟着列出的是伪造的拟合实测值
Ｃ—４８．５２，Ｈ—３．０１，Ｎ—１９．２３，Ｓ—１４．７５。
４）对于一系列的同系物，画出的结构式与写出的

分子式均不错，前面１个乃至几个同系物的元素分析
理论计算值也不错；但当进到更高一个同系物进行理

论值计算时，往往会漏掉应该追加的某些成分，仍然按

前一个分子式那样去计算，从而得到错误的元素分析

理论计算值，但所列的元素分析实测值却仍然与此错

误理论计算值很好地吻合。例如，笔者在最近审查一

篇土耳其的来稿时，发现稿面上每个新化合物包括元

素分析数据在内的所有分析表征数据都“挺好”，审核

结构式和分子式也没有发现什么问题，但当重新核算

这些分子式的元素分析理论计算值时，投稿者造假的

马脚终于露了出来。这是一篇关于３个新型配体 ＨＬｉ

（ｉ＝１，２，３）及其金属 Ｎｉ（ＩＩ）、Ｃｏ（ＩＩ）、Ｃｕ（ＩＩ）和 Ｚｒ
（ＩＶ）配合物合成的报道，所有２价金属配合物 ＭＬｉ２
的元素分析数据都没有漏洞，但３个４价金属 Ｚｒ（ＩＶ）
配合物ＭＬｉ２Ｃｌ２的元素分析理论计算值与写出来的对
应３个正确分子式 ＺｒＬｉ２Ｃｌ２均不符。经过仔细分析后
发现，原来这些错误的元素分析理论计算值并不是根

据写出来的正确分子式ＺｒＬｉ２Ｃｌ２，而是基于分别漏掉了
２个应追加的氯原子后的错误分子式 ＺｒＬｉ２计算出来
的。可以肯定，这是作者采用批量计算法在从２价金
属配合物过渡到４价者时，只记得将中心金属原子换
为Ｚｒ（ＩＶ），而忘掉了２个起电荷平衡作用的氯离子，
从而仍按２价金属配合物的格式 ＭＬｉ２错误地计算该
４价金属Ｚｒ（ＩＶ）配合物 ＺｒＬｉ２Ｃｌ２的元素分析理论值。
虽然这种遗漏是在不知不觉中发生的，也是人们常犯

的一种错误，但问题是作者在这种情况下发现理论计

算值与实测值（如果真的实测过的话）严重不符时，首

先应该仔细检查一下结构式、分子式及计算过程的每

个细节是否出错，而不能随意修改或伪造实测值去迎

合这种可疑的理论计算值。

３　造假检测与编辑责任

　　以上４种元素分析造假漏洞中，第２与第３种通
过简单地核查结构式与分子式的正确性便可发现，但

第１与第４种必须通过独立地重新核算元素分析理论
计算值才能发现。令人担忧的是，现在认认真真地核

算元素分析数据的审稿者越来越少。在这种情况下，

稿件的责任编辑应当积极主动地承担起这一重要职

责［９１１］。好在ＣｈｅｍＤｒａｗ等化学软件都附有计算相对

分子质量及元素分析理论值的强大功能，可以大大地

节省手工计算的时间和精力。

实践是检验真理的唯一标准，实验则是检验理论

假设是否正确的唯一手段。如果元素分析的实测确实

过得硬，而且结构式、分子式及计算过程的每个细节也

没有问题，实测值与假设产物理论计算值互不相符现

象的背后往往隐藏着科学技术的新发现与新发明。这

时责任编辑应该清醒地提醒作者要反过来审视所假设

产物的正确性，并综合其他实验数据，大胆地提出全新

的产物，达到学术创新的目的。日本现代著名金属有

机化学家山本明夫正是从元素分析实测值与所假设产

物理论计算值始终不符的事实出发，勇敢地推翻了自

己原先的假设，并根据该过得硬的实测值提出了人们

当时连想都不敢想的、被用作保护性惰性气体氮气参

与反应配位的全新固氮钴配合物［１２１３］。红外光谱及

后来的单晶 Ｘ线衍射分析等现代手段完全证实了其
新假设的正确性。如果他当时仅仅为了尽早发表论

文，不去深究元素分析实测值与预想物理论值的相互

矛盾，而是简单地根据理论计算值去修改伪造实测值，

他就会不但丧失科研职业道德，而且还会犯下一个与

钴固氮配合物失之交臂的大错误。

诚然，这种通过重新核算元素分析数据对国外来

稿学术质量的把关同样也适用于国内稿件［７８］。据来

自科研一线的内部人士透露，现在有些学生在做毕业

论文时，根本就不送样做元素分析，而是先把理论值计

算好，然后再根据这些理论值在误差许可的范围内简

单而轻松地填上实测值。对这种严重违反科研职业道

德、极不负责的数据造假行为，一旦发现，就应告知其

所在单位从严处理［７８］。
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