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北京同步辐射装置简介 

北京同步辐射装置（Beijing Synchrotron Radiation Facility，BSRF）（http://bsrf.ihep.cas.cn）

是一个向社会开放的大型公共科研设施，贯彻“开放、联合、开拓、创新”的方针，对国内外

的科研单位、高等院校和企业全面免费开放。在过去 20 多年的开放过程中，BSRF 为我国凝

聚态物理、化学化工、生命科学、材料科学和环境科学的研究提供了一个坚实的实验平台，

并且取得了一系列研究成果。 

 

图 1 北京同步辐射装置（BSRF）光束线和实验站示意图 

BSRF 建有 3 个实验大厅，共有 5 个插入件，14 条光束线和实验站（图 1），提供从真空

紫外到硬 X 波段的同步辐射光，提供 X 射线形貌术、X 射线成像、X 射线衍射、X 射线小

角散射、漫散射、生物大分子结构、X 射线荧光微分析、X 射线吸收精细结构、光电子能

谱、圆二色谱、软 X 射线刻度和计量、中能 X 射线光学、高压结构研究、X 射线光刻等实验

技术，可以为凝聚态物理、高压物理、化学化工、材料科学、生命科学、地球科学、环境科

学、微电子、微机械加工、计量学、光学及探测技术等广泛学科的基础研究和应用基础研究

提供强有力的实验研究手段。BSRF 每年为国内外用户提供 3 个月左右的同步辐射专用光运

行。 

除此之外，在 BEPCII（Beijing Electron Positron Collider II）进行高能物理对撞的模式下，

BSRF 实验站积极开展兼用光运行模式。从 2009 年至今，4B8-真空紫外实验站、4B7A-中能实

验站、4B7B-软 X 射线实验站、4B9B-光电子能谱实验站、1W2A-小角散射实验站、1W2B-衍

北京同步辐射装置简介 
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射谱学综合实验站、1W1A-漫散射实验站、1W1B-XAFS 实验站、4B9A-衍射实验站、1B3-X

射线光刻实验站等共计 10 个实验站先后成功完成了兼用模式的调试并正式对用户开放使用。

兼用模式的成功运行，为 BSRF 争取了更多的机时这对于一些国家的急需研究项目而言非常

重要。 

现在，每年有来自国内外的 100 多个研究机构和大学的 1000 多名用户来 BSRF 进行 500

多个实验。



 

V 

 

如何到北京同步辐射装置开展工作 

一、课题的申请  

1. 申请人（在职科研人员、企业研发人员）可以在中国科学院重大科技基础设置开放共享

平台（http://lssf.cas.cn/）注册后在线申请北京正负电子对撞机/北京同步辐射装置的普通课题。 

2. 在填写课题申请前，申请人须与北京同步辐射装置实验站的科研人员取得联系，探讨实

验技术方案的可行性并确定一位实验站人员为联系人。  

3. 申请人应认真填写《北京同步辐射装置普通课题申请》，并邮寄一份（须签字并盖章）

至北京同步辐射装置用户办公室。北京同步辐射装置用户办公室全年接收课题申请。  

4. 欲申请重点课题的用户（须在北京同步辐射装置开展实验两年以上）也需在中国科学院

重大科技基础设置开放共享平台（http://lssf.cas.cn/）进行在线申请，并邮寄一份（须签字并盖

章）至北京同步辐射装置用户办公室。重点课题申请具体接收时间以北京同步辐射装置用户办

公室发出的通知为准。 

5. 未提出正式申请而要求先试一试的用户，必须经实验站负责人同意，并经北京同步辐射

装置用户办公室认可，方可安排一次用光。确认实验可以继续开展的，补填申请表，并列入正

式用户，若不办理申请手续, 将不再安排机时。 

二、课题的评审和管理  

北京同步辐射装置用户办公室收到课题申请后，将按下列程序组织评审：  

1. 北京同步辐射装置相应实验站工作人员对课题所提出的实验方案进行技术可行性评

议。  

2. 北京同步辐射装置每年集中送审两次课题申请（分别为 3 月份和 9 月份），由两位同行

专家对申请课题进行科学意义和学术重要性的评议。  

3. 由专业委员会或其委托的机构对课题进行评审。重点课题则必须经过专业委员会审定，

每年评审一次。  

4. 将评审结果通知申请人，申请课题一经批准即在北京同步辐射装置立项管理。  

5. 对特别重要、时效紧、机时需要不多的实验，用户可直接与北京同步辐射装置负责人

联系安排急需的实验机时。  

三、机时安排和使用  

如何到北京同步辐射装置开展工作 

http://lssf.cas.cn/
http://lssf.cas.cn/
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1. 在课题审批时确定课题的总机时及年度机时的大致安排计划。  

2. 每次实验的机时由课题负责人在中国科学院重大科技基础设置开放共享平台

（http://lssf.cas.cn/）在线提出申请，经实验站管理员审核后确定具体机时数。  

3. 由北京同步辐射装置运行负责人及北京同步辐射装置用户办公室协调处理机时分配中

遇到的问题。  

4. 机时安排一经商定，原则上不得私自变动。若遇特殊情况必须临时变动的，需得到用户

及北京同步辐射装置实验站工作人员双方的同意，并报北京同步辐射装置用户办公室备案。  

5. 若遇加速器或束线仪器设备的故障致使实验无法进行，原则上用户的机时不往后顺

延。机时的补偿由用户与实验站负责人协商解决。  

6. 用户若不能按时来做实验，必须提前一个星期通知北京同步辐射装置的联系人。因用

户违反此规定造成实验站机时轮空的，或用户准备不足造成机时浪费的，将视情况轻重酌情

减少其用机时间，直至暂停其用户资格。  

7. 不得利用获得的机时开展与批准课题无关的实验。一经发现，将予以取消机时的处

罚。 

四、北京同步辐射装置用户办公室联系方式 

地  址：北京市石景山区玉泉路 19 号乙 高能所 12 号厅 北京同步辐射装置用户办公室 

邮  编：100049 

联系人：何伟，于梅娟 

Email ：bsrfhew@ihep.ac.cn，yumj@ihep.ac.cn 

电  话：010-88235027，010-88236229 

网  址：http://bsrf.ihep.cas.cn/（中文）；http://english.bsrf.ihep.cas.cn/（英文） 

中国科学院重大科技基础设施开放共享平台网址： 

http://lssf.cas.cn/（中文）；http://lssf.cas.cn/en/index.jsp（英文） 

中国科学院重大科技基础设施开放共享平台微信公众号： 

 

http://lssf.cas.cn/
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2018 年度开放运行总结 

2018 年 6 月 17 日到 2018 年 7 月 27 日，BEPCII 为用户提供了本年度第一次同步辐射

专用光。在此次同步辐射专用模式运行期间，BSRF 为用户提供 893.07 小时的有效机时。

BSRF 的 13 光束线和实验站投入了对外开放运行，共为 310 个研究课题提供同步辐射实

验，用户课题涉及材料科学、化学化工、环境地学、生命科学、凝聚态物理、方法学、科

技考古和光电器件研究等多个领域。BSRF 不仅为基础研究和应用研究提供实验机时，还

重点支持了部分国家重大科技项目。用户来自国内106个研究机构和国外6个研究单位，其

中，国内的研究机构包括中科院 23 个研究所、教育部 73 所大学和其他 10 个科研单位。 

2018 年 10 月 1 日到 2018 年 11 月 12 日，BEPCII 为用户提供了本年度第二次同步辐射

专用光。在此次同步辐射专用模式运行期间，为同步辐射提供了 936.15 小时的有效机时。

BSRF 的 13 条光束线和实验站投入了对外开放运行，为 336 个研究课题提供同步辐射实

验，用户课题涉及材料科学、化学化工、环境地学、生命科学、凝聚态物理、光电器件研

究等多个领域，除了为基础研究、应用研究和国家一些重大科技项目提供实验机时外，还

重点支持了部分国家重大科技项目。用户来自国内110个研究机构和国外7个研究单位，其

中，国内研究机构包括中科院 29 个研究所、73 所高等院校、其他部委 7 个科研单位及 1 家

企业。 

   

图 1 1W1A-漫散射实验站（左）、4W1A-X 射线成像实验站（右）的工作人员和用户正在收集实验

数据。 

2018 年度开放运行总结 
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图 2（左）用户课题学科分布图示意图；（右）用户分布 28 个省、自治区、直辖市、特别行政区 
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2018 年度科研 Highlights 

2018 年，北京同步辐射装置用户共发表文章 491 篇，其中一区文章 184 篇，包括 Science1

篇。 

 “相界面应变”制备出超强铁电薄膜 

功能材料是通过光、电、磁、热等作用后具有特定功能的新型材料,在国家的重大建设工

程、国民经济发展以及各个领域中具有重要应用。铁电智能材料作为一种特殊的功能材料，

广泛应用在军工和通信中的铁电存储器、可调谐微波器件、大容量电容、压电传感器件等领

域。如何精确调控和优化功能材料以及铁电智能材料的结构与性能是世界性难题, 目前也是

国内材料领域的薄弱环节。 

功能材料物理化学性质依赖于晶格的变化，调控材料的晶格应变可促使材料物理化学性

质发生显著的变化，晶格应变调控也因此广泛地应用在超导、巨磁阻、多铁、催化等领域。

研究者们通常采用应力应变工程法，即通过薄膜与基体的晶格失配引入一定的应变，达到调

控材料性质的目的。然而，薄膜与基体的晶格失配程度不能无限制地增加，晶格应变调控的

范围也有限。在北京同步辐射装置的大力支持下，北京科技大学邢献然教授团队提出一种可

简单实现应变工程的新方法——“相界面应变”（Interphase Strain），并成功制备出“超强”铁电

体薄膜。研究成果以“Giant polarization in super-tetragonal thin films through interphase strain”

（通过相界面应变制备巨大极化的超四方薄膜）为题，于 2018年 8月 3日发表在美国《Science》 

[Science 361, 494 (2018)]杂志上，受到国内外研究者的高度关注和报道。 

铁电材料是一种重要的功能材料，铁电材料的丰富性质都利用了铁电极化这一基本的功

能基元。该工作的主要创新——“相界面应变”具体的设想如下：将两种晶格常数不同的物质

形成晶格匹配的外延薄膜，小晶格的物质必然受到大晶格物质的拉应力，进而引入巨大应

变，如图 1 所示。该想法首先在 SrTiO3基底上将不同晶格参数的 PbTiO3铁电体和 PbO 非铁电

体形成晶格完全匹配的外延薄膜。由此将 PbTiO3 的晶格畸变提升到 c/a = 1.238，而体相仅为

1.065，薄膜剩余极化值高达 236.3 μC/cm2，是目前已知铁电体最高值的近 2 倍。这种铁电薄

膜非常稳定，铁电相稳定温度从体相的 490 ℃提高到了 725 ℃。这种“相界面应变”方法为设

计新颖铁电体提供了新思路，有望应用在其他多功能材料的设计当中。 

2018 年度科研 Highlights 
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图 1 PbTiO3/PbO 外延薄膜的微观结构  

北京同步辐射装置 4B9B-光电子能谱实验站的电子结构轨道杂化的表征解析和 1W1A-漫

散射实验站的外延膜微观结构表征对该工作的研究起到了重要的作用。该研究工作提升了国

内在铁电、薄膜等相关领域的学术影响力。 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

发表文章： 

Linxing Zhang, Jun Chen*, Longlong Fan, Oswaldo Diéguez, Jiangli Cao, Zhao Pan, Yilin 

Wang, Jinguo Wang, Moon Kim, Shiqing Deng, Jiaou Wang, Huanhua Wang, Jinxia Deng, 

Ranbo Yu, James F. Scott, Xianran Xing*, Giant polarization in super-tetragonal thin films 

through interphase strain. Science, 2018, 361, 494-497. 
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石墨烯基 MN4C4型单原子电催化剂的结构解析及其构效关系 

鉴于能源危机和环境问题日益严峻，构建清洁高效、全球规模的可持续能源体系已成为

当务之急。电催化析氧反应（OER）是电解水、燃料电池以及金属-空气电池等技术的关键反

应，在可再生清洁能源转换和储存中起着重要作用。但是 OER 缓慢的动力学过程和较高的过

电位严重制约了相关技术的产业化，因此开发高活性、稳定且廉价的 OER 电催化剂具有重要

现实意义。单原子催化剂兼具了均相催化剂和异相催化剂的优势，是近几年来研究的热点与

前沿。然而，单原子催化剂活性位点的结构解析一直是该领域的研究难题，严重限制了催化

机理和构效关系的研究，阻碍了新型高效单原子催化剂的合理设计。这种困境主要来源于传

统方法制备的催化剂成分与结构的复杂性，同时亟需有效、精确的结构表征手段。 

加州大学洛杉矶分校的段镶锋课题组与北京同步辐射装置的研究人员合作，开发出一种

简单易行的普适性合成方法，用以制备氮掺杂石墨烯负载的不同种类金属（Fe，Co，Ni）单

原子催化剂，并对金属原子的配位结构进行了系统详尽的解析。合成过程中，前驱体为富含

缺陷位点的氧化石墨烯，经与金属前驱体混合后，再在氨气气氛下进行热处理。利用在北京

同步辐射装置 1W1B 和 1W2B 两个实验站获得的金属元素 K 边 XAFS 结果显示，该系列催化

剂中金属元素完全呈单原子形式分散，排除了金属颗粒对结构解析和性能表征的干扰。利用

EXAFS 和 XANES 分别对中心吸收原子周围配位原子的径向分布和三维空间构型敏感的特

点，北京同步辐射装置的研究人员采用全局化 XAFS 分析技术（包括 EXAFS-FT，

EXAFS-WT，EXAFS 拟合，XANES 模拟和拟合）对金属原子的配位构型进行了深入系统的

解析，明确给出了石墨烯基 MN4C4 型单原子的谱学特征。TEM 结果进一步证实了 XAFS 的结

果。与传统制备方法相比，以氧化石墨烯为起始物不需要引入过多的金属来帮助形成高导电

性的石墨型碳，而且微量金属的加入只起到形成单原子金属的作用，对材料的比表面积、导

电性、孔洞结构等不产生影响。经该制备方法得到的不同金属单原子催化剂，具有相似的组

成、形貌、结构和金属原子配位构型，为建立单原子催化剂的构效关系提供了非常理想的研

究对象。研究人员以 MN4C4 配位结构为模型，结合密度泛函理论计算研究了电催化析氧反应

活性、催化机理与金属种类之间的关联，并被电化学实验测试结果证实。 

这项工作为石墨烯基单原子催化剂提供了一种普适性的合成方法，为今后其在电催化和

能源转换中的广泛应用提供了指导。同时，该项工作为单原子催化剂的结构解析提供了重要

依据与参考，并为相关的机理研究、构效关系研究以及新型高效催化剂的合理开发和设计奠

定了基础。相关研究成果以首刊封面文章发表在 2018 年 1 月 8 日《自然-催化》上(Nature 

Catalysis 1, 63, 2018)。 
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图 1 全局化 XAFS 分析技术（包括 EXAFS-FT，EXAFS-WT，EXAFS 拟合，XANES 模拟和拟合）在

Ni 原子局域配位构型解析中的应用。 

 

 

 

 

 

 

 

 

发表文章： 

Huilong Fei, Juncai Dong, Yexin Feng, Christopher S. Allen, Chengzhang Wan, Boris 

Volosskiy, Mufan Li, Zipeng Zhao, Yiliu Wang, Hongtao Sun, Pengfei An, Wenxing Chen, 

Zhiying Guo, Chain Lee, Dongliang Chen, Imran Shakir*, Mingjie Liu, Tiandou Hu, Yadong Li, 

Angus I. Kirkland, Xiangfeng Duan* and Yu Huang*, General synthesis and definitive 

structural identification of MN4C4 single-atom catalysts with tunable electrocatalytic activities, 

Nature Catalysis, 1, 63-72, 2018. 
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具有“鲁班凳”结构的非致密性硼酸盐线性零压缩（ZLC）材料 

深海、深地等极端环境是国家战略资源的重要基地，构建空、天、地、水下立体网络，

实现多维度、多源头、海量信息的采集、处理和传输，不仅是学科发展的前沿，更是国家海

洋、深地发展的重大需求。水下/地下信息处理以及通讯比日常生活中困难得多，如何在高压/

压力涨落中保持精密仪器光学性能的稳定性和精确性是深海、深地环境进行信息处理和光学

通讯亟待解决的关键性难题。因此，探索具有反常力学性能的光学材料成为了现代光电信息

功能材料领域的重要前沿方向。线性零压缩材料是指在静水压力下沿着某个方向的尺寸保持

不变的材料。在外界环境压力变化时，线性零压缩材料由于这种独特的压力响应特性，其与

某个维度尺寸相关的物理化学性质呈现出高度的稳定性，是解决某些在高压力涨落复杂环境

中应用的高精度仪器性能稳定性的唯一途径。到目前为止，对线性零压缩材料的探索主要集

中在具有密实结构的材料中，使得这一力学性质在若干超硬材料中被发现。然而非密实结构

材料的线性零压缩材料尚未被系统地研究过。非密实结构材料由于其晶格中较大的孔洞，具

有较高的结构容忍性，其结构具有更高的可调谐性，在某些特殊的领域例如客体分子存储及

功能调控等方面具有天然的优势。 

中国科学院理化技术研究所林哲帅研究员课题组系统地研究了非致密结构线性零压缩性

质发生的条件，提出了线性零压缩性质的“鲁班凳”模型。在“鲁班凳”模型的指导下，发

现硼酸盐材料 AEB2O4(AE=Ca 或 Sr)满足这一结构特征。课题组相关研究人员借助于在北京同

步辐射装置 4W2-高压实验站采集的高压 X 射线衍射数据表明两个材料在 0~8GPa 未发生相

变，其中 CaB2O4 和 SrB2O4 沿 a 轴方向的压缩率分别为 0.3/TPa 与 0.0/TPa, 均低于自然界最硬

的材料金刚石（0.75/TPa），证实了 AEB2O4 具有线性零压缩性质。 
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图 1 AEB2O4 的线性零压缩性质及相关机制 

为了进一步研究AEB2O4罕见的线性零压缩性质的微观机制，研究人员对其压力下的晶体

结构进行了第一性原理的模拟。发现由于硼氧基团之间强的共价相互作用 BO3 基团的构型随

着压力的变化基本保持不变，而相邻 BO3 基团之间的二面角随着压力的增大发生了严重的变

小，产生了压致膨胀的效应。然而 AE-O 键随着压力的增大发生了收缩，导致了压致收缩的

效应。压致膨胀和压制收缩效应相互抵消，导致了线性零压缩效应。同时发现 CaB2O4 和

SrB2O4 零压缩性质的微小差别来自于 Ca-O 键和 Sr-O 键键序的微弱不同。另外光学透过测试

表明，两个材料的紫外截止边均在 170nm 左右，是所有已知线性零压缩材料中最短的。基于

AEB2O4 的线性零压缩性质和优异的紫外光学性质，研究人员对其在高压力涨落环境中应用的
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光学传感器件进行了设计。 

该研究工作中，在北京同步辐射实验装置 4W2-高压实验站采集的高压衍射数据提供了最

重要的实验数据支撑，相关工作发表在《Advanced Materials》上（Adv. Mater. 2018, 32, 

1801313），并被 Advanced Science News 以 Video Abstract 的形式作为亮点工作报道。 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

、 、

 

发表文章： 

Xingxing Jiang, Yi Yang, Maxim S. Molokeev, Pifu Gong, Fei Liang, Shuaihua Wang, Lei Liu, 

Xiang Wu, Xiaodong Li, Yanchun Li, Shaofan Wu, Wei Li, Yicheng Wu, and Zheshuai Lin* , 

Zero Linear Compressibility in Nondense Borates with a “Lu-Ban Stool”-Like Structure. Adv. 

Mater. 2018, 30, 1801313. 
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SiO2保护壳模板法合成 Fe-N 掺杂碳纳米纤维及其增强

氧还原反应性能 

氧还原反应(ORR)在诸如燃料电池和氯碱电解槽等许多储能和转换系统的商业化中起着

重要作用。Pt 及其合金是目前最有效的 ORR 催化剂。然而，Pt 的高昂成本和稀缺性严重阻碍

了这些涉及 ORR 的能源设备的广泛应用。为了解决这个棘手的问题，大量的研究工作致力于

制备可替代、低成本和高性能的无金属和非贵金属(NPM)催化剂。碳负载的氮配位金属

(Me/N/C，Me= Fe 和/或 Co)催化剂已被认为是替代 Pt 基催化剂的最有希望的候选者。但是目

前，大部分Me/N/C催化剂在碱性条件下与Pt/C催化剂具备可比性，但是在酸性条件下性能不

好。提升酸性电解质中 Me/N/C 催化剂的催化性能是目前亟待解决的问题。 

 

图 1 多重模板法制备介孔/微孔铁、氮共掺杂碳纳米纤维过程示意图 

为了解决上述问题，中国科学技术大学俞书宏教授和梁海伟教授（共同通讯作者）等人报

道了一种简单的基于聚吡咯(PPy)涂覆的碳质纳米纤维(CNF@PPy)、以 SiO2保护壳为介导的热

解法来制备 Fe/N/C 催化剂。研究表明，SiO2壳不仅可以限制铁元素的自由迁移，还可以抑制
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热解过程中无机 Fe 基纳米颗粒的生长，因此促进了高活性 Fe-Nx 位点的形成。该方法的另一

个优点是形成具有 941 m2 g-1 的高比表面积的分层多孔碳纳米纤维结构(CNFs)。所制备的催化

剂在 0.1 M HClO4 中具有 0.74 V (vs. RHE)的半波电位，扩散限制电流为 5.5 mA cm-2，电子转

移数在 0.2-0.4 V (vs. RHE)下为 3.99，使其成为性能最好的 NMP 催化剂之一。 

该课题组在北京同步辐射装置 1W1B-XAFS 实验站上采集了 Fe 的 K 边 XAS 谱，利用

XANES和EXAFS分析，从结构上证明了该催化剂在 SiO2保护壳下，不仅可以限制 Fe活性位

点的迁移，而且还限制了高温热解过程中挥发性气态物质的捕获，同时优化了 Fe-N-CNFs 催

化剂的表面官能和多孔结构。与没有 SiO2 保护壳制备的催化剂相比，Fe-N-CNFs 催化剂在酸

性介质中具有显着提高的 ORR 活性和优异的稳定性。相关文章“SiO2-protected shell mediated 

templating synthesis of Fe-N-doped carbon nanofibers and their enhanced oxygen reduction reaction 

performance”发表在 Energy Environ. Sci.上（Energy Environ. Sci., 2018, 11, 2208-2215）。 

 

图 2 Fe 的 K 边 X 射线吸收谱数据及分析结果 

该研究工作创新性地采用 SiO2包覆在 Fe/N/C 催化剂表面，以改善催化剂的表面官能度和

多孔结构；合成的含 SiO2保护壳的 Fe-N-CNFs 催化剂(p-Fe-N-CNFs)催化剂在酸性和碱性条件

下都具备良好的 ORR 活性和稳定性，稳定性较 Pt/C 更好。本工作开发了一种有效的 SiO2 保

护壳热解方法，合成高活性的中孔/微孔 Fe-N-CNFs 催化剂。与未经 SiO2保护的催化剂相比，

该方法合成的催化剂在起始电位，半波电位和电子转移数方面表现出很大的 ORR 性能。该催

化剂优异的 ORR 性能与其较多的铁/氮活性位点，高比表面积，分层中孔/微孔结构和高度石
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墨化碳密切相关。这种 SiO2 保护的热解策略，可以应用于制备其他用于析氢反应，析氧反应

和非均相催化反应的具有高性能的碳基 NPM 催化剂。值得注意的是，本文不是采用含金属卟

啉或沸石咪唑酯骨架作为前体，而是选用价格较低的热液碳纳米纤维和吡咯为前驱。此外，

这种方法将更容易扩展为制备其他金属/N/C（Co，Ni，Mo 等）催化剂或双金属/N/C 催化剂以

及其他电催化反应。 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

发表文章： 

Bi-Cheng Hu, Zhen-Yu Wu, Sheng-Qi Chu, Hong-Wu Zhu, Hai-Wei Liang,* Jing Zhang and 

Shu-Hong Yu*, SiO2-protected shell mediated templating synthesis of Fe–N-doped carbon 

nanofibers and their enhanced oxygen reduction reaction performance. Energy Environ. Sci., 

2018, 11, 2208-2215. 
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电子超晶格对蓝磷电子性能的调制 

蓝磷作为一种之前未知的磷的材料相，被理论预言具有类黑磷的层状结构、好的稳定

性、小的电子有效质量以及高的电子迁移率等特点，因此受到了广泛的关注。另外，由于蓝

磷具有极好的可伸缩性，以及与磷基半导体材料的兼容性，使得其在下一代光电器件中具有

广泛的应用前景。最近，实验上通过分子束外延的方法，利用衬底与蓝磷之间的相互作用

力，制备出了具有蜂窝状结构的蓝磷。同时，衬底与蓝磷之间具有较大的晶格错位，导致蓝

磷受到衬底的较强的张应力的影响，进而影响了蓝磷的原有的电子性能。这些张应力以何种

形式存在于蓝磷的结构中，以及是否可以得到多层的蓝磷材料，依然不清楚。而作为决定蓝

磷器件应用的一个重要参数，蓝磷的电子性能也没有得到详细地研究。 

 

图 1：(a)和(b) 沿着 Au [11̅0] 方向的 4×4 蓝磷/5×5Au(111) 原子结构图。P2和 P1 代表具有不同曲翘结

构的 P 原子，红色的菱形代表 4×4 蓝磷的元包，Δz 是 4×4 蓝磷的曲翘高度. (c) 从左到右为结构模型到模拟

的 STM 图到实验得到的 STM 图的演变。 

在本研究工作中，澳大利亚伍伦贡大学杜轶课题组与北京同步辐射装置 4B9B-光电子能

谱实验站联合研究，在 Au(111)衬底上成功制备出了高质量的蓝磷样品(ACS Nano, 12, 5059 

(2018) )。在此基础上，通过延长制备时间，发现无法得到第二层的蓝磷。但是在室温下继续

在蓝磷上蒸镀磷原子，该研究组观测到蒸镀的磷可以吸附在大周期中的谷位，表明谷位具有

较大的空间让磷原子寄存在上面。他们利用第一性原理计算结合这个实验结果，给出了蓝磷

的结构模型。理论模拟的 STM 图和实验数据吻合（图 1），表明了衬底对于蓝磷的强的张应

力的影响主要在谷位。同时，北京同步辐射装置 4B9B-光电子能谱实验站工作人员利用该实
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验站的角分辨光电子能谱（ARPES），首次研究了蓝磷的能量色散关系以及衬底对于蓝磷电

子结构的影响。研究结果显示蓝磷在 Au(111)衬底上形成了电子超晶格，进而对 Au 的 sp 带产

生了强烈的带折叠现象。ARPES 结果清晰地给出了带隙确实存在于蓝磷中，由于衬底与蓝磷

之间的相互作用力，蓝磷的带隙由理论预言的 2 eV 被调制到 1.18 eV，如图 2 所示。基于图 1

中的结构模型，通过第一性原理计算得到的能带结果与 ARPES 结果一致。同时计算结果显

示，受到 Au(111)衬底上的调制，蓝磷具有很小的载流子有效质量和比黑磷更大的电子迁移

率，具有很好的应用前景。这些工作为蓝磷的电子结构进一步地调控以及其电子器件的应用

奠定了基础。 

 

图 2：(a) 沿 MS- S-KS-MS 方向的 Au(111)的 ARPES 谱。P 和 sp 分别代表沉积的 P 的信号以及 Au(111)

衬底的 sp 带。(b)图（a）中的二次微分图以及 DFT 计算结果。红色的实线代表计算结果中价带顶。 

 

发表文章： 

Jincheng Zhuang, Chen Liu, Qian Gao,| Yani Liu, Haifeng Fen, Xun Xu, Jiaou Wang, Jijun Zhao, 

Shi Xue Dou, Zhenpeng Hu, and Yi Du*, Band Gap Modulated by Electronic Superlattice in Blue 

Phosphorene, ACS Nano 12, 5059, 2018. 
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自组装体结构的同步辐射小角 X 射线散射分析 

以分子、原子簇、纳米粒子等作为基本构建单元自组装可形成具有一定几何规律的有序

超晶格结构。在有序堆叠体内部，构建单元的周期性排布，增强了构建单元之间的光、电、

磁等的相互耦合，使得自组装体表现出与构建单元以及块体均不同的物理和化学性质。因

此，周期性结构的超晶体材料在光学、电学以及传感等应用领域具有很大的发展潜力。利用

同步辐射小角 X 射线散射技术实现对超晶结构的解析，从而研究组装结构差异以及因结构差

异导致的性质差异的关系。 

中国科学院化学研究所王铁课题组，利用自组装技术得到了金超粒子（gold superparticles）

@金属有机骨架（MOFs）的核壳结构，通过 MOFs 的多孔结构，降低气体分子在靠近表面增

强拉曼散射（SERS）热点时的流动速度，并对气体分子进行吸附和有效捕获。在 SERS 基底

表面接枝拉曼活性分子，通过活性分子暴露的官能团与待测物进行特异性反应，实现了复杂

混合物的特异性捕获以及检测，从而可实现对特定的人体呼出物中癌症标志物的定量检测，

实现疾病相关生物分子的痕量检测，建立重大疾病的早期筛查的新方法（Adv. Mater. 2018, 30, 

1702275）。本研究利用北京同步辐射装置 1W2A 线站的小角 X 射线散射技术表征了纳米材料

自组装体为紧密面心立方堆积（fcc），并且计算出超晶体的晶格常数(a)为 11.0±0.3nm，为等

离子体表面的电磁场模拟提供有效依据。 

同时，该课题组还利用与不同分子长度直链巯基烷酸连接的银簇具有不同的亲疏水体积

比的特性，设计得到了六方相和层状相堆积结构的寡核原子簇组装体。根据 Israelachvili 理

论，巯基乙酸与银簇的复合物由于亲水基团体积相对较大，趋向于形成柱状相组装结构（六方

相）；随着碳链的增长，亲水基团与疏水基团体积比趋于一致，使得长链端与银簇形成层状相

组装结构（Adv. Mater., 2018, 30, 1706327）。该实验通过北京同步辐射装置 1W2A 线站的小角

X 射线散射技术分别分析了各自结构所对应的晶格参数。Ag-MAA 散射环获得其为六方相结

构；而从 Ag-MPA 至 Ag-MUA 的层状结构，随着碳原子数增加，（100）峰位逐渐左移，说明

晶格间距随碳链长度增加而增大。同时，不同的组装体结构的机械性能差异明显。SAXS 技

术为探索因组装结构差异导致的机械性能差异提供了有效手段。 
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图 1（a）以金纳米颗粒自组装体@MOF 材料为检测基底进行人体呼出物中挥发性有机化合物（VOCs）

的检测。（b）用银离子和直链巯基烷酸分子制备了寡核银簇的六方相及层状相组装体。通过 SAXS 分别分

析了各自结构所对应的晶格参数。 

 

 

 

 

发表文章： 

1. Xiaoyun Qin, Dan Luo, Zhenjie Xue, Qian Song, and Tie Wang*, Self-Assembled Ag-MXA 

Superclusters with Structure-Dependent Mechanical Properties, Adv. Mater. 2018, 30, 

1706327. 

2. Xuezhi Qiao, Bensheng Su, Cong Liu, Qian Song, Dan Luo, Guang Mo, and Tie Wang*, 

Selective Surface Enhanced Raman Scattering for Quantitative Detection of Lung Cancer 

Biomarkers in Superparticle@MOF Structure, Adv. Mater. 2018, 30, 1702275 

https://onlinelibrary.wiley.com/doi/abs/10.1002/adma.201702275
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利用刚柔两亲性嵌段共聚物制备聚合物立方晶和六方晶 

两亲性嵌段共聚物在近几十年来已经被广泛研究。在两亲性嵌段共聚物的组装中，疏水

相互作用是最主要的作用力之一，可以被嵌段共聚物的浓度和形状、水含量、溶剂的性质、

温度等多种因素影响。在溶液组装中，堆积参数 P 可以用来定性描述以上影响因素的一个综

合作用（P = V/(a0lc)，V 和 lc 分别代表疏水段的体积和长度，a0 代表亲水段截面面积）。随着

P 的增大，两亲性嵌段共聚物可以组装成囊泡、胶束、片层状结构、聚合物立方晶等多种结

构。有着三维周期最小表面的聚合物立方晶和脂质自组装中的立方晶非常相似，都是在三维

周期最小表面中含有两个互相穿插互不连接的连续网络。最近，聚合物立方晶在一些嵌段共

聚物体系中也开始有报道出现。在聚合物立方晶形成的时候，P 通常大于 1。与脂质组装的立

方晶对比，聚合物立方晶有着更大的周期尺寸，可以被应用到纳米模板、生化反应器、药物

传输等多个领域。但是，到目前为止，溶剂、聚合物的几何结构、浓度等因素是如何影响聚

合物立方晶的形成的，仍然没有被研究清楚。聚{2，5-二[(4-甲氧基苯基)氧羰基]苯乙烯}

（PMPCS）是典型的甲壳型液晶高分子，在本体和溶液中都会采取伸直的链构象。 

北京大学周其凤、范星河、沈志豪课题组利用 ATRP 方法制备了含聚环氧乙烷（PEO）和

聚乙烯基对苯二甲酸二对甲氧基苯酯（PMPCS）的刚柔两亲性嵌段共聚物 PEO-b-PMPCS

（E45Mx），通过在 THF 和 H2O 中对其进行组装，在分别控制疏水链段的分子量和聚合物的

初始浓度这两个条件时，PEO-b-PMPCS可以在溶液当中形成具有 Im m和Pn m 对称性的聚合

物立方晶以及具有 p6mm 对称性的聚合物六方晶。该团队从而提出通过控制亲水头部和疏水

尾链之间的头尾不对称性，可以精确调控聚合物立方晶和六方晶的形成。同时，本工作制备

得到的聚合物立方晶和六方晶由于具有双连续网络孔道或者六方网络孔道，从而可以将其应

用到多孔模板、化学分离等领域。借助北京同步辐射装置 1W2A 线站的 SAXS 技术对聚合物

结构的系统表征，该研究组证实了聚合物立方晶和六方晶的形成。以上相关成果发表在

Angew. Chem. Int. Ed.（Angew. Chem. Int. Ed. 2018, 57, 10132–10136）上。 
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图 1 嵌段共聚物的组装结构随头尾不对称性的增加而发生变化的示意图。 

 

 

 

发表文章： 

Xiaolin Lyu, Anqi Xiao, Wei Zhang, Pingping Hou, Kehua Gu, Zhehao Tang, Hongbing Pan, Fan 

Wu, Zhihao Shen,* and Xing-He Fan, Head–Tail Asymmetry as the Determining Factor in the 

Formation of Polymer Cubosomes or Hexasomes in a Rod–Coil Amphiphilic Block Copolymer. 

Angew. Chem. Int. Ed. 2018, 57, 10132. 
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锂-空气电池电化学产物相变的原位 X 射线衍射研究 

锂-空气电池是一类高效的金属空气燃料电池。具有比容量高、质量轻、污染小、原料易

得、造价低、可逆性良好等优点。特别是锂空气电池直接使用金属锂作为负极时，其理论能

量密度能达到 11700 Wh·kg-1，被认为是最具潜力的二次电池体系之一。然而，在电池反应

中，正极反应（氧还原反应 ORR 和氧析出反应 OER）的动力学过程极其缓慢，并造成了极化

大、效率低、循环稳定性差、副反应多等一系列问题，限制了锂空气电池的实际应用。因

此，设计、开发具有氧还原/氧析出双重催化功能的新型高效催化剂体系以改善ORR、OER反

应动力学是目前锂-空气电池亟待解决的关键问题之一。要设计开发出具有双功能氧催化特性

的催化剂，对于锂-空气电池在电化学场作用下的作用机制研究，就显得尤为重要，且具有重

大的指导意义。特别是催化剂和电池产物的电化学原位研究，对于深入了解反应机理，改善

反应体系，合理设计催化剂十分重要。 

近些年逐步发展起来的电化学 X 射线衍射、电化学红外光谱 、电化学拉曼光谱等原位技

术极大地推动了对于锂空气电池催化反应过程的机理认知。其中，电化学 XRD 的应用具有历

程碑式的意义，通过对电池进行原位 XRD 测试，成功地证明了锂空气电池的可逆放电产物。

然而，传统的 X 射线衍射仪虽然易于实现，但对于原位电池样品要求严格，测试时间长，测

试环境难以控制，空间分辨率低等缺点。相比而言，同步辐射 X 射线衍射具有强度大、空间

分辨率高、偏振性好、测试速度快等优点。利用同步辐射 X 射线衍射配合 Mythen 探测器，可

以原位、高效、快速地监测锂-空气电池在电化学场中催化剂的相变、产物相变和副反应相变

等。其对于深入揭示锂空气电池中的反应机理，推动锂空气电池的应用具有十分重要的作

用。 

目前，基于北京同步辐射装置 4B9A-衍射实验站的同步衍射设备配合高效 Mythen 检测

器，中国科学院大学刘向峰课题组成功地搭建了“基于同步辐射的原位电化学衍射装置”，该

装置可以有效的应用于锂空气电池、钠空气电池和金属离子电池等的原位电化学衍射研究。

通过与 4B9A-衍射实验站的合作，使用该衍射装置，一些关于锂空气电池和钠空气电池的重

要问题已经被报道： 

1）通过原位电化学衍射研究，该研究组证明了含有缺陷 Co3O4 催化锂空气电池主产物

Li2O2 形成的可逆过程，并研究了电极产物的产生时间等问题 

2）通过原位电化学衍射研究，该研究组模拟了在实际空气条件下特别是在高湿度空气中

的电化学反应。结果表明单一暴露（111）晶面的 Co3O4 在环境条件下催化产物率先生成 LiOH

产物，最终生成 LiOH 与 Li2O2 混合产物。 

3）通过原位电化学衍射研究，该研究组证明了在 CoP/CoO 催化的钠-空气电池中存在的
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副反应情况，已及明显的观察到了放电产物中 Na2O2 与 NaOH 的相变行为。本项研究成果发

表在国际知名期刊 ACS Catal.上（ACS Catal. 2018, 8, 8953−8960）。 

随着对于锂-空气电池的理解不断深入和对于同步衍射技术的不断发展，我们相信，未

来，电化学同步衍射技术将在锂空气电池失效机制、瞬态中间产物表征、非晶产物表征等方

面起到更重要的应用。这也正是该研究组未来的努力方向之一。 

 

图 1 基于同步辐射的原位电化学衍射装置（左上），Co3O4, CoO/CoP 和 CoP 催化的 Na-O2 电池的电化

学性能（右上）及其三维（左下）和二维（右下）原位 XRD 图。 

 

 

发表文章： 

Junkai Wang, Rui Gao, Lirong Zheng, Zhongjun Chen, Zhonghua Wu, Limei Sun*, Zhongbo Hu, 

Xiangfeng Liu*, CoO/CoP Heterostructured Nanosheets with an O–P Interpenetrated Interface as 

a Bifunctional Electrocatalyst for Na–O2 Battery. ACS Catal. 2018, 8, 8953−8960. 
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基于双给体体系的三元非富勒烯聚合物太阳能电池 

在该工作中，我们以超窄带隙非富勒烯材料 IEICO-4F 为受体，宽带隙给体材料 PBDB-T

为给体制备非富勒烯聚合物太阳能电池。中等带隙给体 PTB7-Th 被选为第三组分，由于

PTB7-Th 和 PBDB-T 的 HOMO 能级非常相似，以及其与主体系互补的吸收光谱。通过掺入 20 

wt%的 PTB7-Th，器件的光电转换效率从 10.25%提高到 11.62%。最优器件的短路电流提升到

24.14 mA cm−2，填充因子提升到 65.03%。PTB7-Th 的主要贡献可以总结为增强的光子俘获能

力以及给体间的能量转移促使的激子利用率的提高。PTB7-Th 也可以作为一种调节剂来优化

PBDB-T 的分子排布以及电荷传输，这有利于填充因子的优化。三元器件的开路电压和二元

器件保持一致，这是由于给体材料间相似的HOMO能级。相关工作发表于Adv. Energy Mater., 

2018, 8, 1702854。 

 

该工作自2018年4月出版以来，受到了国内外同行的广泛关注。目前该工作被引60次

（Web of Science），被ESI高被引收录（Highly Cited Paper）。 

http://apps.webofknowledge.com/full_record.do?product=UA&search_mode=GeneralSearch&q

id=13&SID=5BSXBbDg5ZNCDBPq3bL&page=1&doc=3 

在北京同步辐射装置（BSRF）1W1A-漫散射实验站，通过掠入射 X 射线衍射（GIXD）

测量，我们研究了不同 PTB7-Th 含量对混合薄膜内分子排布方式的影响。在三元混合薄膜

http://apps.webofknowledge.com/full_record.do?product=UA&search_mode=GeneralSearch&qid=13&SID=5BSXBbDg5ZNCDBPq3bL&page=1&doc=3
http://apps.webofknowledge.com/full_record.do?product=UA&search_mode=GeneralSearch&qid=13&SID=5BSXBbDg5ZNCDBPq3bL&page=1&doc=3
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中，（100）衍射峰的增强及（200）衍射峰的出现可以在面内，面外方向上同时被观察到，这

表明在三元混合薄膜中形成了 3D（混合的 edge-on 和 face-on 取向）的分子排布。Face-on 分

子排布的出现有利于电荷沿着垂直基底方向传输。 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

发表文章： 

Xiaoling Ma, Yang Mi, Fujun Zhang*, Qiaoshi An, Miao Zhang, Zhenghao Hu, Xinfeng Liu*, 

Jian Zhang, and Weihua Tang. Efficient Ternary Polymer Solar Cells with Two Well-Compatible 

Donors and One Ultranarrow Bandgap Nonfullerene Acceptor. Adv. Energy Mater., 2018, 8, 

1702854. 
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通过集成二元器件及材料的优势制备高效率三元器件 

三元策略已经被证明是一种提高器件性能的有效方法。在三元体系中，通常选用与主体

系吸收光谱互补的材料作为第三组分，从而实现增强有源层内光子俘获的目的。我们在该工

作中提出了一个新的选择材料选择方法来制备高效率三元器件：除了所采用的材料具有互补

的吸收光谱之外，相应的两种二元器件之间也需要有互补的光伏参数。基于该选择方法，两

个兼容性较好的小分子非富勒烯受体 (INPIC-4F 和 MeIC1)以及一个聚合物给体 PBDB-T 被用

来制备有源层。两种二元器件相比，基于 INPIC-4F 的二元器件展示了相对较高的短路电流，

基于 MeIC1 为受体的二元器件展示了相对较高的开路电压和填充因子，其效率分别为 12.55%

和 11.53%。通过采用三元策略，两种二元器件的优势被集成在一个器件中，使器件的性能得

以提升。当MeIC1在受体中的含量达到 50wt%时，器件短路电流提升到 21.86 mA cm-2,开路电

压提升至 0.88 V, 填充因子提升至 71.39%，器件效率达到最优为 13.73%。器件性能的提高应

该被归功于有源层的光子俘获的增强和薄膜形貌的优化。基于该选择方法，另外两种材料

IT-M 和 MeIC 被选为第三组分，使器件性能分别提升至 13.05%和 13.4%，这进一步证明了该

方法的普适性。相关工作发表于 Energy & Environmental Science, 11, 2018, 2134。 

 

该工作自2018年8月出版以来，受到了国内外同行的广泛关注。目前该工作被引42次

（Web of Science），被ESI高被引收录（Highly Cited Paper）。 

http://apps.webofknowledge.com/full_record.do?product=UA&search_mode=GeneralSearch&q

id=2&SID=5BSXBbDg5ZNCDBPq3bL&page=1&doc=1 

http://apps.webofknowledge.com/full_record.do?product=UA&search_mode=GeneralSearch&qid=2&SID=5BSXBbDg5ZNCDBPq3bL&page=1&doc=1
http://apps.webofknowledge.com/full_record.do?product=UA&search_mode=GeneralSearch&qid=2&SID=5BSXBbDg5ZNCDBPq3bL&page=1&doc=1
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在北京同步辐射装置（BSRF）1W1A-漫散射实验站，通过掠入射 X 射线衍射（GIXD）

测量，我们研究了不同 MeIC1 含量对混合薄膜内分子排布方式的影响。随着 MeIC1 引入，混

合薄膜的衍射峰先增强后减弱，当 MeIC1 在受体中掺杂比例为 50 wt%时，衍射强度达到最

优。同时面外方向（100）衍射峰位置也随着 MeIC1 的引入逐渐朝高 q 值方向移动，表明层间

分子排布更加紧密。实验结果表明在优化的三元混合薄膜中，分子排布方式更加有序，这有

利于电荷的传输。 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

发表文章： 

Xiaoling Ma, Wei Gao, Jiangsheng Yu, Qiaoshi An, Miao Zhang, Zhenghao Hu, Jianxiao Wang, 

Weihua Tang,* Chuluo Yang,* and Fujun Zhang*. Efficient ternary non-fullerene polymer solar 

cells with PCE of 11.92% and FF of 76.5%. Energy & Environmental Science, 11, 2018, 2134. 
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高填充因子三元非富勒烯聚合物太阳能电池的研制 

近年来，由于非富勒烯受体材料的快速发展，基于双受体体系的三元 PSCs 被广泛研究。

我们成功制备了活性层为 PBDB-T:ITCPTC:IDT6CN-M 的三元非富勒烯 PSCs。基于

PBDB-T:ITCPTC 的二元器件展现了较高的 JSC (17.44 mA/cm2), 基于 PBDB-T:IDT6CN-M 的二

元器件展现了较高的 FF（75.3%）和 VOC (0.915 V)， 两个二元器件展现了明显互补的光伏参

数。三元器件很好地结合了对应两个二元器件的优势，最优三元器件实现 76.5%的 FF 和

11.92%的 PCE，76.5%的 FF 处于三元非富勒烯 PSCs 最高值之中。相比于 PCE 为 11.02%

（IDT6CN-M）和 10.51%（ITCPTC）的二元器件，三元器件性能分别提高了 8% 和 13%。器

件性能的提高主要归因于三元活性层中增强的光子俘获、提高的激子利用和载流子传输。通

过该工作我们提出除了互补的吸收光谱，二元器件互补的光伏参数也是制备高效率三元 PSCs

的一个重要参考标准。相关工作发表于 Energy & Environmental Science, 11, 2018, 841-849。 
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该工作自2018年2月出版以来，受到了国内外同行的广泛关注。目前该工作被引52次

（Web of Science），被ESI高被引收录（Highly Cited Paper）并且为热点论文（Hot Paper）。 

http://apps.webofknowledge.com/full_record.do?product=UA&search_mode=GeneralSearch&q

id=1&SID=7ACRKyeWKphMwTDtuhm&page=1&doc=1 

在北京同步辐射装置（BSRF）1W1A-漫散射实验站，通过掠入射 X 射线衍射（GIXD）

测量，我们研究了不同 ITCPTC 含量对混合薄膜内分子排布方式的影响。随着受体中 ITCPTC

含量的增多，混合薄膜的衍射峰位置没有发生改变，表明两个受体应该很好地混合到给体形

成的网格中。当受体中 ITCPTC 的含量为 60 wt%时，三元混合薄膜在面外方向的（100）衍射

峰最弱，同时面内方向的（100）衍射峰最强。实验结果表明在优化的三元混合薄膜中，face-on

的分子排布方式增加，这有利于载流子沿着垂直于基底的方向传输。 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

发表文章： 

Miao Zhang, Wei Gao, Fujun Zhang*, Yang Mi, Wenbin Wang, Qiaoshi An, Jian Wang, Xiaoling 

Ma, Jianli Miao, Zhenghao Hu, Xinfeng Liu, Jian Zhang and Chuluo Yang*, Efficient ternary 

non-fullerene polymer solar cells with PCE of 11.92% and FF of 76.5%. Energy & Environmental 

Science, 2018,11, 841-849. 

http://apps.webofknowledge.com/full_record.do?product=UA&search_mode=GeneralSearch&qid=1&SID=7ACRKyeWKphMwTDtuhm&page=1&doc=1
http://apps.webofknowledge.com/full_record.do?product=UA&search_mode=GeneralSearch&qid=1&SID=7ACRKyeWKphMwTDtuhm&page=1&doc=1
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基于两个超窄带隙非富勒烯受体的半透明聚合物太阳能电池 

半透明太阳能电池（PSCs）由于其在建筑光伏等领域的潜在应用而受到广泛关注。功率

转换效率(PCE)和平均可见透过率(AVT)是半透明 PSCs 的两个主要参数。PCE 与 AVT 之间通

常存在竞争关系，如何同时提高半透明 PSCs 的 PCE 和 AVT 是一个很大的挑战。本工作以窄

或超窄带隙材料为活性层，制备了半透明三元 PSCs。半透明三元 PSCs 的 PCE 和 AVT 可以同

时得到改善，这在其他文献中从未报道过。我们首先以 100 nm 银为电极，在不透明 PSCs 中

优化了第三组分 IEICO-4F 的含量。通过在受体中加入 15% wt% IEICO-4F，不透明 PSCs 的

PCE 提高到 11.94%，其短路电流，开路电压和填充因子均得到优化。一个有趣的现象还被观

察到：三元混合薄膜的吸收边和比两种二元混合薄膜的吸收边相比明显地红移。近红外区域

光子捕获的增强将有助于性能的提高，特别是对于没有 AVT 损失的半透明 PSCs。在不透明

PSCs 的最佳实验条件基础上，我们以 15 nm 银为电极，制备了导电率和透射率相对平衡的半

透明 PSCs。与基于 PTB7-Th: COi8DFIC 的半透明二元 PSCs 相比，半透明三元的 PCE 和 AVT

同时提高到 8.23%和 20.78%。 

 

该 工 作 自 2018 年 10 月 出 版 至 今 被 引 10 次 （ 谷 歌 学 术 ） 。

https://cc.glgoo.top/scholar?q=Simultaneously+improved+efficiency+and+average+visible+transmitt

ance+of+semitransparent+polymer+solar+cells+with+two+ultra-narrow+bandgap+nonfullerene+acc

eptors%E2%80%A0 

在北京同步辐射装置（BSRF）1W1A-漫散射实验站，通过掠入射 X 射线衍射（GIXD）

测量，我们研究了不同 IEICO-4F 的含量对混合薄膜内分子排布方式的影响。随着受体中

IEICO-4F 含量的增多，混合薄膜面内方向的（100）衍射峰强度先增大后减小。增加和减少的
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（100）衍射峰强度表明，适量的 IEICO-4F 可以调节 PTB7-Th 分子排列，这很好地解释了相

应有源层中迁移率的变化。同时，混合薄膜面外方向的（010）衍射峰略向高衍射矢量（q）值

偏移，这表明更紧密的π-π堆积。更加有序的 face-on 取向和更加紧密的π-π堆积有利于电

荷沿着垂直基底方向传输，这可以很好地解释优化后的三元 PSCs 的电荷迁移率增强和相对较

大的 FF。 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

发表文章： 

Xiaoling Ma, Zuo Xiao, Qiaoshi An, Miao Zhang, Zhenghao Hu, Jianxiao Wang, Liming Ding * 

and Fujun Zhang*, Simultaneously improved efficiency and average visible transmittance of 

semitransparent polymer solar cells with two ultra-narrow bandgap nonfullerene acceptors. J. 

Mater. Chem. A, 2018, 6, 21485. 

http://pubs.rsc.org/en/content/articlelanding/2018/ta/c8ta08891h/unauth
http://pubs.rsc.org/en/content/articlelanding/2018/ta/c8ta08891h/unauth
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新型单原子分散铁基催化剂的合成 

下一代能量转换和存储装置的发展，如燃料电池和金属空气电池，严重依赖于电催化剂

的氧还原反应(ORR)。铁/氮掺杂碳(Fe/NC)催化剂近年来已成为有希望替代贵金属的有希望的

新一代催化材料。对铁基催化剂结构参数的精确控制，以及对 ORR 机制的透彻理解，有望进

一步优化其催化效率。单原子材料具有原子利用率高、活性位点均一可控等特点，因此，构

筑结构可控的、单原子分散的以均匀分布的单原子点为基础设计 Fe -基电催化剂是提高催化

效率和理解催化机理的一种理想策略。相关工作发表在 Advanced Materials 上。 

利用热解吡咯-噻吩共聚物的策略，实现了在氮和硫共掺杂的碳载体上，单原子分散的铁

基催化剂的合成。该合成策略主要由以下三步组成：首先是合成吡咯和噻吩的共聚物 

(PPy-co-PTh)，然后将其浸入乙酰丙酮铁盐溶液搅拌过夜，以吸收 Fe 前驱体。样品离心烘干

后，最终将其置于 900℃的 Ar 气氛中热解，负载乙酰丙酮铁的聚合物被高温碳化，转化为负

载Fe单原子的氮和硫共掺杂的多孔碳催化剂 (Fe-ISA/SNC)。通过高分辨电镜和球差矫正电镜

的表征显示，材料表面 Fe、N、S 等元素均匀分布，且 Fe 以单原子形式分布在材料表面。 

通过北京同步辐射装置（BSRF）获得的 XAFS 数据进一步分析了 Fe-ISA/SNC 中 Fe 原子

的局域结构参数。拟合曲线表明，Fe 原子在 Fe-ISA/SNC 中由 4 个 N 原子配位，但 4 个 Fe-N

键劈裂为两组 Fe-N 键长。同时，通过对 S K-edge XANES 谱可以分析样品中 S 的价态，并进

一步猜测得到 S 与比起电负性更高的原子配位成键导致正价的出现。于此相反的是，没有硫

掺杂的样品仅显示一组 Fe-N 键长，这可能是硫原子的掺杂影响了配位的 Fe 和 N 原子，导致

Fe-N 键长的偏差。随后通过 DFT 计算的结果，该设想得到了进一步的证实和优化，并最终提

出了 FeN4S2 活性中心结构的猜想。 
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该催化剂在 0.1M KOH 溶液中展现出良好的电化学氧还原活性和选择性。通过对比实

验，我们发现，N, S 共掺杂样品比纯 N 掺杂样品具有更高的半波电位，这意味着硫的掺杂有

助于提高催化剂的活性。同时，催化剂也展现出了良好的稳定性和氧还原反应的选择性。该

研究为制备原子级分散非贵金属电化学氧还原催化剂提供了新的思路。 

 

发表文章： 

Q. H. Li, Dr. W. X. Chen, Prof. H. Xiao, Dr. Z. Li, W.-C. Cheong, R. A. Shen, N. H. Fu, Prof. C. 

Chen, Prof. D. S. Wang, Fe Isolated Single Atoms on S, N Codoped Carbon by Copolymer 

Pyrolysis Strategy for Highly Efficient Oxygen Reduction Reaction, Adv. Mater., 2018, 1800588. 
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缺陷结构增强 LDHs 层状催化材料在醇氧化反应中的本征活性 

醇催化氧化反应是精细化工的关键技术之一，其产物醛或酮用途广、附加值高、需求量

大，在国民经济可持续发展中占据非常重要的地位。钴基层状双金属氢氧化物（LDHs）材料

因其层板内活性组分均匀分散和表面具有丰富的羟基阵列的优点，是一种在醇氧化反应中具

有潜在应用价值的催化材料。然而，由于 LDHs 层间距的限制，与最外侧层板相比，位于其

他层板中的活性金属的可接近性较低，因此如何提高 LDHs 结构中具有催化活性的金属组分

在反应过程中的可接近性，从而大幅度提高催化剂的催化性能是亟待解决的关键问题。北京

化工大学化工资源有效利用重点实验室的李殿卿、冯俊婷课题组提出采用层板剥离组装法得

到纳米尺度分散的超薄 LDHs 纳米片，提高活性中心的暴露程度，同时利用剥层过程中产生

的缺陷位点实现醇类选择性氧化性能强化，相关的研究成果发表在 2018 年 3 月 7 日的《ACS 

Catalysis》上。 

该课题组采用剥层组装法获得了超薄 CoAl-ELDH/氧化石墨（GO）复合催化材料，通过

XAFS、PAS、HRTEM、AFM 等多种表征发现剥层过程中产生的 LDHs 晶格畸变引起 Co-Co

和 Co-O 配位数降低，诱导形成大量钴缺陷和氧空位。在苯甲醇氧化探针反应中，该催化剂的

TOF 较普通块体 CoAl-LDHs 提高了 4 倍。通过实验和理论计算结果，从分子尺度上揭示了钴

和氧缺陷提高催化剂本征活性的作用机制。由于与钴缺陷相邻的 Co-OHδ−位点及氧缺陷位点

具有与苯甲醇分子轨道相匹配的独特电子环境，使其成为吸附和活化醇底物的优势位点；而

催化剂表面的氧缺陷与具有较强的给电子能力的晶格 O2-物种一同促进了 O2 分子的吸附和解

离，进一步提高了催化活性。 

 

利用北京同步辐射装置（BSRF）获得的块体 CoAl-LDHs 和超薄 CoAl-ELDH/GO 复合催

化材料的 XAFS 谱图，及 CoAl-ELDH/GO 材料内的缺陷结构示意图。EXAFS 结果表明，

CoAl-ELDH/GO 催化剂中的 Co-O 和 Co-Co 配位数（5.5 和 2.8）明显低于块体 CoAl-LDHs 中

的相应值（6.0 和 3.8），表明形成氧空位和钴空位。 
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该研究通过提高活性位点可接近性和构筑缺陷结构为提高层状材料的本征活性提供了有

效的策略，并从分子尺度揭示了缺陷结构在醇氧化反应中的构效关系。在这项工作中，同步

辐射光源为团队揭示剥层前后材料的精细结构提供了必不可少的帮助。 

（https://pubs.acs.org/doi/abs/10.1021/acscatal.7b03655） 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

发表文章： 

Qian Wang, Lifang Chen, Shaoliang Guan, Xin Zhang, Bin Wang, Xingzhong Cao, Zhi Yu, Yufei 

He, David G. Evans, Junting Feng*, Dianqing Li*, Ultrathin and Vacancy-rich CoAl-Layered 

Double Hydroxide/Graphite Oxide Catalysts: Promotional Effect of Cobalt Vacancies and 

Oxygen Vacancies in Alcohol Oxidation. ACS Catal.2018, 8, 43104-3115 
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氮掺杂石墨烯锚定单原子-双位点催化剂应用于类芬顿反应 

中国科学院大连化学物理研究所黄延强研究员、张涛院士团队与新加坡南洋理工大学刘

彬教授合作，首次将氮掺杂石墨烯锚定的Co单原子催化剂应用于类芬顿反应中并取得了重

要进展。相关研究结果以全文的形式发表在《美国化学会志》上（J. Am. Chem. Soc., 2018, DOI: 

10.1021/jacs.8b05992），并被邀请作为JACS当期封面文章。 

 

近年来，以催化过硫酸盐（PMS）产生自由基实现有机污染物分子高效降解的类芬顿反应受

到广泛的关注，设计高效的催化剂以提高 PMS 活化效率和实现有机物分子的高效降解是 PMS

类芬顿反应研究的重点。然而，作为自由基主导的反应，自由基的半衰期通常极短，因此，

缩短自由基从 PMS 催化位点到有机物分子吸附位点的迁移距离是高效类芬顿反应催化剂开发

的关键。 

为此，该团队开发了一类氮掺杂石墨烯锚定的 Co 单原子类芬顿反应催化剂应用于催化活

化 PMS 降解有机污染物分子双酚 A（BPA）。利用同步辐射光源、X 射线光电子能谱等多种

表征手段并结合 DFT 理论计算证明：催化剂中的吡咯 N 为有机物分子的吸附位点，单原子
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CoN4位点为PMS的催化位点，单线态氧为整个反应的主要活性中间物种。并由此首次提出了

单原子-双位点的类芬顿反应催化机理：单原子 CoN4 位点催化 PMS 产生的单线态氧自由基，

快速迁移到吸附 BPA 分子的吡咯 N 位点，实现有机物分子的高效降解。该类氮掺杂石墨烯锚

定的 Co 单原子催化剂在催化 PMS 的类芬顿反应中表现出远高于已报道催化剂的优异性能

（TOF = 12.52 min-1）。 

在该研究工作中，北京同步辐射装置为揭示催化剂中N配位的单原子Co位点的结构和配

位环境提供了直接证据，相关研究成果拓展了单原子催化剂在类芬顿反应领域的应用，与此

同时，双位点催化机理的提出为单原子催化剂的设计提供了新思路。 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

发表文章： 

Xuning Li, Xiang Huang, Shibo Xi, Shu Miao, Jie Ding, Weizheng Cai, Song Liu, Xiaoli Yang, 

Hongbin Yang, Jiajian Gao, Junhu Wang, Yanqiang Huang,* Tao Zhang, and Bin Liu*. Single 

cobalt atoms anchored on porous N-doped graphene with dual reaction sites for efficient 

Fenton-like catalysis, J. Am. Chem. Soc. 140 (2018) 12469. 
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金属缺陷调控：Co3-xO4的设计、合成及 OER 应用 

在半导体催化材料中引入缺陷是一种调节电子状态的有效手段，不仅可以提高材料导电

性，而且能为催化反应提供更多更优质的活性位点。目前电催化材料缺陷的研究集中于氧空位

的制造和应用，然而氧空位结构在高压氧化状态下存在稳定性差的问题，因此在电解水产氧反

应（OER）中表现出了一定的劣势。因此，我们针对性的构建了原位制备钴缺陷 Co3-xO4 的方

法，该缺陷材料在电催化 OER 反应中表现出了优异的活性、选择性和稳定性。这一成果于 2018

年 3 月 27 号发表在《ACS Catalysis》上，截至 2019 年四月底被引用 33 次。 

 

图 1 Co 缺陷 Co3-xO4 生成过程示意图 
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图 2 不同缺陷含量样品的 XANES 与 EXAFS 

同步辐射 X 射线吸收测试在对于证明金属缺陷的存在起到了很重要的作用：利用北京同

步辐射装置（BSRF）检测了不同温度焙烧样品的 Co 原子 k 边吸收谱。通过对 XANES 的白线

峰的对比，发现焙烧温度越低，金属原子的价态越高，说明可能含有更多金属缺陷（图 2a）。

进一步借助 X 射线吸收精细结构表征（EXAFS），发现 O 原子个数基本不变，Co 原子个数减

少，从而证明了 Co 缺陷的存在（图 2b）。此外，金属缺陷的证明还结合了其它一些表征：元

素分析方法（XPS 和 EDS）证明焙烧样品组成为非化学计量比，Co/O<0.75。正电子湮灭
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（PALS）测试结果说明，对于 Co-300 来说，大多数缺陷是点空穴；而焙烧温度的提高不仅减

少缺陷含量，且大大增加团簇空穴比例，这跟高能量下原子重排和晶界弛豫有关。 

密度泛函理论（DFT）计算表明，金属缺陷导致了明显的电子离域现象，加快了电子传输。

并且该电子离域状态促进了反应水分子的吸附、活化和分解。在 1M KOH 电解质中，电流密

度达到 10 mA∙cm-2 时，钴缺陷 Co3-xO4 的过电位为 268 mV，Tafel 斜率仅为 38.2 mV / dec，均

优于标准贵金属催化剂（IrO2，RuO2）。本工作为高性能电化学催化剂的设计提供了新思路，

并揭示了缺陷在电催化反应中所起的作用。 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

发表文章： 

Rongrong Zhang, Yong-Chao Zhang, Lun Pan,* Guo-Qiang Shen, Nasir Mahmood, Yu-Hang Ma, 

Yang Shi, Wenyan Jia, Li Wang, Xiangwen Zhang, Wei Xu, Ji-Jun Zou*, Engineering cobalt 

defects in cobalt oxide for highly efficient electrocatalytic oxygen evolution,ACS 

Catalysis,8,5,3803-3811, 2018. 
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镍纳米颗粒原位热扩散为表面富集镍单原子催化剂用于二氧化碳电还

原反应 

理想的非均相电还原 CO2 催化剂应在载体上含有高度分散的活性物质和足够的可接触表

面以避免传质问题。因此，采用多孔载体不仅可以稳定反应位点，而且可以保证反应物的快

速吸附和产物的解吸。最近，单原子催化剂由于其 CO2 电还原性能和原子经济性而引起了人

们的关注。然而，大多数单原子催化剂合成方法都是基于自下而上的策略，其中金属离子吸

附在含有缺陷的基质上，然后在整个载体中还原形成单个原子。基于这种自下而上的方法，

多孔载体不能将大多数原子金属物质限制在表面，因为其难以避免金属在载体基质内迁移，

使得单金属位点是在整个基质内而不是在表面上均匀分布，并导致大量传质问题以及催化过

程的失活。中国科学技术大学吴宇恩教授、李震宇教授(共同通讯作者)等人利用新型的自上

而下策略将负载的镍金属纳米颗粒转变成热稳定的镍单原子，其大多数位于载体的表面上，

并在 Angew. Chem. Int. Ed.上发表了题为“In Situ Thermal Atomization to Convert Supported 

Nickel Nanoparticles into Surface-Bound Nickel Single-Atom Catalysts”的研究论文。 

在具有丰富缺陷的氮掺杂碳的辅助下，上述合成工艺不仅可将纳米颗粒转化为单原子，

而且还产生许多孔隙以促进溶解的CO2和单一镍位点的接触。其可能的反应机理如下：镍纳

米颗粒可以破坏表面C-C键钻入碳基质，在表面留下孔隙。当Ni纳米颗粒暴露于氮掺杂碳

时，强配位作用将镍原子与镍金属颗粒分离。镍原子稳定在碳基底的表面内。镍纳米颗粒中

原子镍物种的连续损失最终会导致镍纳米颗粒的原子化。CO2电还原测试表明，富含镍单原

子的表面比负载的镍纳米颗粒以及其他同类催化剂具有更优异的性能。 

利用北京同步辐射装置（BSRF），X-射线吸收精细结构（XAFS）测量表征Ni原子周围的

局部配位结构。如图所示的镍的K边近边吸收谱，样品Ni NPs@C的白线峰值几乎Ni foil的位

置重合，表明在XC-72载体中，加热后变成了零价态Ni NPs。相比之下，SE-Ni SAs@PNC的

位置在Ni foil上面，表明部分镍原子携带了正面荷。Ni原子的配位结构信息可以从X射线吸收

的扩展边中获得（EXAFS）。在加热过程之前，Ni NPs@NC前驱体在2.15 Å处显示出主要的

配位峰，可归属于Ni-Ni键的散射路径。之后，经过热处理后，位于2.15 Å处的Ni-Ni散射峰消

失，同时，新的位于1.32 Å的主峰出现，可归于Ni-N的配位。这个结果强有力的支持热处理

前后镍原子的周围配位环境发生全完改变。从Ni-Ni配位到Ni-N配位。当NC载体替换成XC-72

时候，EXAFS显示出很强的金属配位峰为镍镍散射，不存在Ni-N散射，证明在无缺陷的碳上

并不发生热扩散。进一步采用小波变换（WT）分析Ni K-edge EXAFS振荡。样品SE-Ni 

SAs@PNC等值面图中仅显示一个强度最大值在4.1 Å-1处，可以归属为Ni-N配位。没有强度最

大值对应于Ni-Ni键。相比之下，Ni NPs@NC和Ni NPs@C的最大值为6.7和6.8 Å-1，可以都归

属给Ni-Ni键。为了获得定量镍周围化学构型，基于定量EXAFS拟合进行提取结构参数，从而

得到SE-Ni SAs@PNC样品中的Ni原子第一壳层配位数为4.3，平均键长为1.89 Å-1，而Ni 
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NPs@NC显示出几乎满的配位数为12和2.48 Å-1键长。因此，北京同步辐射装置对我们所制备

的催化剂从原子层面上给出了确切的具有结构模型，为我们后面理解真实的催化活性位点提

供强有力的帮助。 

 

图1. a) 镍箔、SE-Ni SAs@PNC、Ni NPs@NC 和 Ni NPs@C 的 FT-EXAFS 光谱；b-d) 

SE-Ni SAs@PNC、Ni NPs@NC 和 Ni NPs@C 的 WT-EXAFS 光谱；e) NC 和 SE-Ni SAs@PNC

的 N K 边 NEXAFS 光谱；f) NC 和 SE-Ni SAs@PNC 的 N2吸-脱附等温线；g) NC 和 SE-Ni 

SAs@PNC 相应的孔径分布曲线。 

总之，研究人员通过热原子化诱导了 Ni 单原子在多孔氮掺杂碳表面的富集。与镍单原子

分布于整个基底中的体系相比，多孔 NC 载体上的表面镍单原子更有利于电还原 CO2 传质过
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程，进而产生了更高的活性、选择性和稳定性。上述研究成果可为合成单原子富集表面提供

新的机遇，进一步提高原子利用率。 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

发表文章： 

Jian Yang, Zongyang Qiu, Changming Zhao, Weichen Wei, Wenxing Chen, Zhijun Li, Yunteng 

Qu, Juncai Dong, Jun Luo, Zhenyu Li,* and Yuen Wu,* In Situ Thermal Atomization To Convert 

Supported Nickel Nanoparticles into Surface-Bound Nickel Single-Atom Catalysts. Angewandte 

Chemie International Edition 57, 43(2018), 14095-14100. 
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透视并杂环受体分子在给受体共混膜中的聚集结构 

非富勒烯受体材料分子在有机光伏器件光活性层中的聚集结构决定了电池器件的光电转

换性能。然而，受体分子在给受体共混膜中的聚集结构依然十分模糊，与聚集结构密切相关

的掠角入射 X-射线衍射（GIXRD）谱峰的归属亦十分模糊。中国科学院化学研究所的一个研

究组合成了一个新的受体分子，通过把这个分子的单晶数据和掠角入射 X-射线衍射（GIXRD）

数据关联，不仅给出了这个分子在给受体共混膜中更清晰的聚集结构，也对 GIXRD 中的部分

关键谱峰给出了更清晰的结构归属。相关的研究成果发表在 2018 年 9 月 21 日的《Adv. Energy 

Mater.》上。 

该研究组发现，这个分子形成两种J-二聚体，并以这两种J-二聚体为重复结构单元，形成

了三维互穿网状的堆积结构，该结构有利于激子和电子在三维方向上的扩散与传输。利

用北京同步辐射装置（BSRF）1W1A-漫散射实验站的技术，他们测试得到了这个分子在不同

条件下形成的给受体共混博的GIXRD数据，通过将单晶数据和GIXRD数据关联，他们回答

了，在给受体共混膜的GIXRD数据中，为什么受体材料会在面外方向上，给出一个宽的

（010）衍射峰？为什么会在面内和面外方向上，各出现一个强的（100）衍射峰？为什么会在

0.4-0.45nm处出现一个弱的衍射峰？他们亦指出，和面内方向上的（100）衍射峰相比，面外

方向上的衍射峰更适合用来判断，在给受体共混膜中，受体分子在面外方向上的结晶性的强

弱。 
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他们也详细研究了，热退火和溶剂添加剂（1,8-二碘辛烷，DIO）对给受体结晶性的影响，

发现，和DIO相比，热退火可以更有效地增加受体材料相的结晶性，提升短路电流，而DIO的

使用，则可以协助得到更为精细平整的薄膜形貌，提高填充因子，两者结合，给出更好的器

件性能，最终得到了10.5%的光电转换效率。 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

发表文章： 

Dong Yan#, Wenxu Liu#,  Jiannian Yao and Chuanlang Zhan*, Fused-Ring Nonfullerene 

Acceptor Forming Interpenetrating J-Architecture for Fullerene-Free Polymer Solar Cells, Adv. 

Energy Mater., 2018, 8 (31), 1800204. 
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镍单原子表面修饰分级 MoS2纳米片及其增强电催化析氢性能 

在新型电催化材料中，二硫化钼(MoS2)由于其分层结构和独特的电子结构而成为最富前

景的备选材料之一。经理论计算和实验研究证明，MoS2 的 HER 活性位点主要来自边缘位置

的 S 原子。然而，高比例的电化学无活性 MoS2 基面大大限制了其催化活性。此外，MoS2 的

低电子转移能力也会阻碍电子传输途径，从而产生缓慢的电催化动力学。因此，提高本征活

性和增加反应电子的传递效率是提高 MoS2 电催化效率的两种有效策略。 

 

图 1. (a) MCM@MoS2-Ni 和 Ni 箔的 Ni K 边 EXAFS 光谱；(b) MCM@ MoS2-Ni 的 R 空间中的实验和拟

合的 EXAFS 光谱能够很好的吻合; (c) MCM@ MoS2-Ni 的 k3加权EXAFS 信号小波变换；(d) Ni 箔的 k3加权

EXAFS 信号小波变换；(e) MCM@MoS2-Ni 在 K 空间中的实验和拟合 EXAFS 光谱能够很好的吻合；(f) 

MCM@MoS2-Ni 和 Ni 箔的实验 XANES 光谱。 

近日，新加坡南洋理工大学楼雄文教授(通讯作者)与北京同步辐射装置(BSRF)合作将孤

立的镍原子修饰生长在多通道碳纳米纤维支撑的分层 MoS2纳米片，充分证实了表面调控策略

可有效地提高析氢活性。得益于独特的管状结构和基面调控，所得 MoS2催化剂具有出色的析

氢活性和稳定性。上述单原子修饰策略为调节电催化分解水和其他能源相关过程的本征催化

活性开辟了新的途径。 

作者通过 EXAFS 和 XANES 光谱研究了 Ni 中心的配位环境。EXAFS 光谱表明

MCM@MoS2-Ni 中无 Ni-Ni 键，因此排除了 Ni 粒子或簇的存在。之后通过小波变换(WT)模拟

得到 K 空间中的径向距离分辨率。MCM@ MoS2-Ni 中由 Ni-S 配位带来的 WT 强度最大值接
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近 5.25 Å-1，可在 1.0-3.0Å处较好地分辨，而没有观察到与 Ni-Ni 连接相关的强度最大值≈7.96 

Å-1。上述结果进一步说明 MCM@MoS2-Ni 中的 Ni 组分处于原子分散状态而没有聚集。然后

通过最小二乘法 EXAFS 曲线拟合分析进一步量化原子分散中心的配位范围。最佳拟合结果清

楚地证实 Ni-S 的键长为 2.19 Å，远短于 MoS2 中的 Mo-S 键(2.37 Å)。如 XANES 光谱所示，

MCM@MoS2-Ni 中的 Ni L3 边缘的强度远高于 Ni 箔的强度。这种现象表明，MCM@MoS2-Ni

中的电子通过 Ni-S 键合而实现从 Ni 转移到 S，导致带正电荷的 Ni 中心的形成。DFT 计算表

明，孤立的镍原子修饰可以形成新的电子态，以调节氢原子在配位硫原子上的吸附行为，进

而实现对 S原子的活化。所合成的MCM@MoS2-Ni电催化剂具有较高的HER活性和稳定性。

该工作提供了一种很好的策略和研究思路，并在原子水平上清晰地证明了异原子对 MoS2的活

化机制。相关成果发表在 Adv. Funct. Mater., 2018, 28, 1807086) 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

发表文章： 

Huabin Zhang, Le Yu, Tao Chen, Wei Zhou, and Xiong Wen (David) Lou*, Surface Modulation of 

Hierarchical MoS2 Nanosheets by Ni Single Atoms for Enhanced Electrocatalytic Hydrogen 

Evolution, Adv. Funct. Mater. 2018, 28, 1807086. 
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通过模块策略实现具有高效电催化氧还原活性的单原子催化剂的构筑 

电催化氧还原反应(ORR)在燃料电池和其他可再生能源技术中扮演着非常重要的角色。

然而，由于该反应涉及了多步电子传递路径，而表现出动力学延迟现象。目前，铂(Pt)催化

剂以及 Pt 基合金催化剂被应用于 ORR 催化反应中。然而，其高成本和不可持续的供应阻碍

了其在 ORR 中的广泛应用。因此开发非贵金属的 ORR 催化剂显得尤为重要。单原子催化剂

(SAC)，通过将孤立的催化活性中心固定于基质材料中，而成为非均相催化领域的一个新前

沿。作为连接均相催化和非均相催化之间的理想模型，SAC 的催化性能与其催化活性中心的

构型和配位环境高度相关。而结构上的微小变化也会引起其催化反应活性的显著变化，因此

建立具有原子级精确度的合成方法是至关重要的。单原子催化剂在过去几年里得到了快速发

展，目前已经开发了几种用于构建 SAC 的合成策略，包括原子层沉积，共沉淀，湿浸渍和光

沉积。与此同时，这一新兴领域仍面临重大挑战。一个主要难点是如何设计合成具有精确配

位数和特定构型的反应中心，这对于理解催化过程和设计高效催化剂具有非常重要的意义. 

 

图 1. (a) Co@PS-PAN，Co@MCM 和 Co 箔的 Co K-边 EXAFS 谱图。(b)实验 EXAFS 光谱在 K 空间中

的傅里叶变换以及 Co@MCM 的最佳拟合结果。(c) Co@PS-PAN，Co@MCM 和 Co 箔的小波分析衍射图

谱。(d)R 空间中 EXAFS 谱的傅立叶变换以及 Co@MCM 的最佳拟合结果。(e)Co@PS-PAN，Co@MCM 和

Co 箔的 Co K-edge XANES 实验光谱。 

新加坡南洋理工大学楼雄文教授(通讯作者)与北京同步辐射装置(BSRF)合作，通过模块

化策略实现具有高效电催化氧还原活性的单原子催化剂的构筑。正如 X 射线吸收精细结构研

究所证实的那样，预先设计的CoN4几何构型在新开发的Co@MCM中得到很好的保持。CoN4

结构基元的活性中心与具有高电导率和多孔性的多通道碳基质一起赋予催化剂优异的氧还原

反应(ORR)活性。研究结果不仅为纳米结构催化剂在原子尺度上准确调控提供了思路，同时
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也揭示了催化活性增强的结构起源。研究人员制定了一个简单可重复合成策略实现了将具有

特定配位构型的单原子催化活性中心修饰于互连多通道碳基体中(Co@MCM)，其中 Co 位点

具有不饱和配位和重新分布的电子云密度。 X 射线吸收精细结构研究清晰地表明：预先设计

的 CoN4 构型在新开发的催化剂中得以很好的保持。具有清晰构型的 CoN4 中心允许我们使用

应用密度泛函理论(DFT)来模拟催化过程并理解其中的构效关系。这种 Co@MCM 催化剂的优

异的 ORR 活性可以归因于以下两个原因：(i)单原子 Co 与周围的非金属原子杂化实现电荷的

再分配，从而提高了 O2 的吸附和还原效率; (ii)碳基质的多孔性保证了催化剂的最大曝露和高

效的反应动力学。 

研究人员通过模块策略实现具有高效电催化氧还原活性的单原子催化剂的构筑。EXAFS

和XANES分析清晰地确定了Co@MCM中的单原子催化活性Co中心采用相同的CoN4构型。

DFT 计算证实单分散的 Co 位点可以大大加速对 O2*组分的吸附与还原。实验结果表明得益于

单分散的活性中心和多通道的碳基质，Co@MCM 表现出优异的电催化活性以及良好稳定性

和甲醇耐受性。目前的工作为单原子催化剂定义了一种通用且高效的合成策略，从而可以将

该合成策略推广至其他催化反应。相关成果发表在 Energy Environ. Sci., 2018, 11, 1980-1984。 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

发表文章： 

Huabin Zhang, Wei Zhou, Tao Chen, Bu Yuan Guan, Zhen Li, and Xiong Wen (David) Lou*, A 

modular strategy for decorating isolated cobalt atoms into multichannel carbon matrix for 

electrocatalytic oxygen reduction, Energy Environ. Sci., 2018, 11, 1980-1984. 
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基于钼掺杂精修缺陷态的 W18O49催化剂用于光驱动

固氮合成氨 

当前工业合成氨技术以使用铁基催化剂的哈柏法（Haber-Bosch）为主，其反应条件非常

苛刻（250 大气压、400 摄氏度），同时需要巨大的能耗。光催化技术能够直接将太阳能转化

为化学能，为降低合成氨能耗提供了一种非常具有前景的方法。然而，氮-氮叁键的超高键能

使得氮分子体现出了稳定的化学特性，从而导致常规的光催化材料很难活化氮分子。因此，

开发高效的固氮合成氨光催化剂依然是巨大的挑战。中国科学技术大学熊宇杰教授团队与武

晓君教授理论课题组合作，基于金属氧化物光催化剂的缺陷工程调控，发现通过掺杂的方式

来精修催化剂的缺陷态，可以促进缺陷位点对氮分子的高效活化，有效地提高光催化固氮合

成氨的效率。该工作在线发表于国际化学重要期刊《美国化学会志》（J. Am. Chem. Soc. DOI: 

10.1021/jacs.8b02076）。 

 

 

基于钼掺杂精修缺陷态的 W18O49 催化剂用于光驱动固氮合成氨示意图 

从动力学上来看，鉴于氮分子超高的化学稳定性，氮分子活化一般被认为是氮还原的先

决条件。对于光催化材料，表面缺陷位点可以作为氮分子化学吸附的活性位点，同时局域在

缺陷处的电子可以转移进入吸附氮分子的反键π轨道，从而实现对氮-氮叁键的弱化作用。虽

然目前已有相关文献成功报道了基于缺陷构筑的催化剂材料可用于光催化固氮合成氨反应，

但是其活性仍有待进一步的提高。其瓶颈来自于多个方面：首先需要进一步调控催化位点对

于氮分子的吸附作用，促进光生电子从催化剂向吸附氮分子的转移，以提高对氮分子的活化

能力；其次需要抑制光生电子在缺陷处的能量驰豫过程，以减少电子传递过程中的能量损
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耗。 

熊宇杰团队针对该系列挑战，将钼原子掺杂在 W18O49 催化剂的缺陷位点处，实现了光催

化体系中氮分子的高效活化。利用在北京同步辐射装置（BSRF）开展的 X 射线吸收谱（XAS）

得到催化剂的重要精细结构信息，其中 W 的 L 边 X 射线近边吸收光谱（XANES）表明 Mo

的掺杂使 W 原子的电子密度降低，同时扩展 X 射线吸收精细结构谱（EXAFS）表明 Mo 掺杂

没有改变 W-O 键长却使 W/Mo-W 键长减小。这些精细结构变化信息可以推断出 Mo 取代

W18O49中 W 原子形成 Mo-W 键。O 的 K 边 XAS 表明 Mo 的掺杂使缺陷位点处金属-氧键的

共价性增强，有利于电子从催化剂往吸附 N2的转移。研究人员结合同步辐射技术表征、原位

红外光谱检测和理论计算模拟，揭示了掺杂钼原子对缺陷状态的精修作用。一方面，钼掺杂

提升了催化剂缺陷能级，减少了电子能量驰豫过程带来的能量损耗；另一方面，钼掺杂形成

的钼-钨异质位点调控了吸附氮分子的电荷状态，增大了氮原子之间的电荷差，同时提高了金

属-氧键的共价性，促进了光生电子转移过程。通过这些钼掺杂带来的不同效应之间的协同作

用，有效地促进了催化位点对氮分子的活化，实现了催化剂光驱动固氮合成氨效率的大幅提

升。该进展为开发高效的固氮光催化剂以及调控催化剂缺陷的状态提供了一种新的思路,并展

示了催化位点电子结构的调控对催化反应的重要性。 

 

 

 

 

 

 

 

 

发表文章： 

Ning Zhang,† Abdul Jalil,† Daoxiong Wu,† Shuangming Chen, Yifei Liu, Chao Gao,* Wei Ye, 

Zeming Qi, Huanxin Ju, Chengming Wang, Xiaojun Wu,* Li Song, Junfa Zhu, and Yujie Xiong*, 

Refining Defect States in W18O49 by Mo Doping: A Strategy for Tuning N2 Activation towards 

Solar-Driven Nitrogen Fixation.  J. Am. Chem. Soc. 2018, 140, 9434–9443. 
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碳基铁酞菁单原子催化剂的构筑及其 ORR 催化性能 

众多研究证实：含有 Fe-N-C 基元的材料对氧还原反应（ORR）具有很好的潜在催化作用。

随着碳材料，尤其是石墨烯的发展，使得含有 Fe-N-C 基元的单原子催化剂的制备成为可能。

铁酞菁（FePc），作为本征含有 Fe-N-C 的小分子，在上世纪 60 年代已被证实对 ORR 具有催

化作用。但因FePc易团聚、导电性低等性质一直限制着它的ORR催化活性。那么，如何基于

碳材料构筑含有FePc的高效单原子催化剂？目前，各种碳基FePc复合材料，无论是通过化学

方法还是物理方法合成，甚至通过粉末研磨，均能使其对 ORR 的催化性能得到显著提高。流

行的解释是：FePc 与碳材料间存在比较强的非共价键作用。原因仅仅如此吗？ 

 

Fe(II)Pc/Fe(III)Pc/rGO 变价单分子异质结及 ORR 催化活性 

中国科学院福建物质结构研究所康龙田课题组以氧化石墨烯（GO）作为基底，通过控制

FePc 的前驱体高氯酸铁酞菁与 GO 的比例，最终成功制备了 FePc 均匀分散的 FePc/rGO 复合

材料。在对 ORR 催化过程中，相对于商业 Pt/C，该材料的起始电位（1.000 vs 0.973 V）与半

波电位（△E1/2 =100 mV）更正。SEM、TEM、XRD、FRIR、XPS 等分析结果强烈暗示：FePc

与石墨烯之间存在化学键。 

得益于北京同步辐射装置（BSRF），我们利用 1W1B-XAFS 实验站的技术比较了 Fe 箔、

FePc、FePc/rGO 的 XANES 与 XAFS，直接证实了铁酞菁与 rGO 之间存在 Fe(III)-O-C 键。通

过第一性原理计算，我们也从理论上证实了该化学键的形成对 ORR 催化性能的提高起了关键

作用。我们进一步研究发现：Fe-O-C 键的形成使得我们首次获得了 Fe(II)Pc/Fe(III)Pc/rGO 这

种对 ORR 具有高效协同催化作用的变价分子异质结，如上图所示。相关成果以“The synthesis 

and synergistic catalysis of iron phthalocyanine and its graphene-based axial complex for enhanced 

oxygen reduction”的题目发表于 2018 年发表在 Nano Energy 上。 
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相关连接：https://doi.org/10.1016/j.nanoen.2018.02.026 

在进一步的实验中，我们尝试以含氧的碳纳米管作为基底，在液相中分别采用化学法、

物理法也成功制备了 FePc 均匀分散的碳基 FePc 复合纳米材料，即单原子 Fe 催化剂。通过全

面的表征与分析我们证实：FePc 与碳材料之间的 Fe-O-C 键是容易形成、普遍存在且对 ORR

的催化起着关键作用。相关成果也于 2018 年陆续发表在《Journal of power Sources》与

《Electrochimica Acta》上。 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

发表文章: 

Jia Guo, Xiaomei Yan, Qin Liu, Qiang Li, Xiao Xu, Longtian Kang*, Zhanmin Cao**, Guoliang 

Chai**, Jun Chen, Yaobing Wang and Jiannian Yao, The synthesis and synergistic catalysis of iron 

phthalocyanine and its graphene-based axial complex for enhanced oxygen reduction, Nano 

Energy, 2018,46, 347-355. 
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纳米多孔镁的三维空间表征及其制氢性能研究 

传统的制氢方法包括化石燃料制氢、水解制氢、生物制氢等。最近，一种新的制氢方法

—即制即用法，受到了人们的关注。北京科技大学新金属材料国家重点实验室的宋西平教授

课题组，制备出一种可以与盐水实现快速制氢反应的纳米多孔镁材料。 

纳米多孔镁由金属镁骨架及孔隙所组成。如何表征其内部的结构及孔隙的空间分布是一

个挑战。同步辐射的纳米成像技术可以有效的解决这个问题。 

 

图 1 同步辐射纳米成像技术对纳米多孔镁的三维空间结构表征：（a1）块状纳米多孔镁的孔隙和实体的图

像；（a2）块状纳米多孔镁的孔隙图像；（a3）块状纳米多孔镁的孔径统计分布。（b1）蜂窝状纳米多孔镁

的孔隙和实体的图像；（b2）蜂窝状纳米多孔镁的孔隙图像；（b3）蜂窝状纳米多孔镁的孔径统计分布。 
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利用北京同步辐射装置（BSRF）4W1A-X 射线成像实验站的同步辐射纳米成像技术对纳

米多孔镁的内部空间结构进行了表征。结果如图 1 所示，该种纳米多孔镁材料的内部具有大

量的纳米孔隙，其纳米孔的直径约为 300nm，孔隙率可达 72%。 

纳米多孔镁材料显示出独特的电化学特征，经测试其电极电位相比其他金属镁更负（如图

2 所示）。同时，该种纳米多孔镁相比其他镁材料具有更好的制氢性能，如图 3 所示，在 50℃

时，其制氢速度可达 311ml/g/min，是目前制氢速度最快的材料之一。相关的研究成果发表在

《Journal of Power Sources》期刊上。 

 

图 2 AZ61 plate, Mg plate, BNP Mg and CNP Mg 四种镁材料在 10 mass % NaCl 中的塔菲尔曲线 

 

图 3 纳米多孔镁的制氢曲线：（a）AZ61 plate, Mg plate, BNP Mg 以及 CNP Mg 材料在 10 mass % 
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NaCl，25°C 时的制氢曲线；（b）BNP Mg 与基体以及 BNP Mg 单独在 10 mass % NaCl，25°C 时的制氢曲

线；（c）BNP Mg 与基体在不同 NaCl 浓度时，在 25°C 的制氢曲线；（d）BNP Mg 与基体在不同温度下

的制氢曲线。 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

发表文章： 

J. R. Liu, H. Wang, Q. X. Yuan, X. P. Song. A novel material of nanoporous magnesium for 

hydrogen generation with salt water. Journal of Power Sources, 2018, 395 : 8-15. 



 
 

 2018年度科研 Highlights 
 

53 

水滑石基钴铁合金光热催化 CO2加氢制备碳氢化合物 

化石燃料燃烧产生的二氧化碳排放是全球变暖的主要原因，与此伴生的一系列环境问题

正日益威胁着人类正常的生产生活。光驱动催化转化的方法可以将二氧化碳作为反应物转化

为有用的燃料或化工品，不仅能在温和的条件下减缓全球变暖的步伐而且能缓解化石燃料的

危机。而寻找一种高效的催化剂是该过程的核心和难点。中国科学院理化技术研究所超分子

光化学中心的一个团队设计了一种通过水滑石材料转变得到的催化剂能在仅有光驱动的作用

下，将二氧化碳高效地转化为多碳的碳氢化合物，相关的研究成果发表在 2018年 1月 18日的

Advanced Materials 上。 

该研究组通过在不同温度下氢气处理 CoFeAl 三元水滑石得到了一系列氧化铝负载的不同

相态的钴铁催化剂。经过光驱动的CO2加氢测试，发现在650℃氢气处理下的催化剂可以将二

氧化碳高效转化为多碳碳氢化合物，选择性达 35%，CO2转化率可达 78.6%。后续一系列的表

征结果表明在 650℃氢气处理后的催化剂为无定形的氧化铝负载的钴铁合金，而在较低的温

度下形成的含有钴铁氧化物的催化剂则将CO2转化为CH4或CO。进一步地，DFT理论计算证

实了相比在钴铁氧化物上，钴铁合金更容易发生 C-C 的偶联，与实验结果相吻合。 

 

利用北京同步辐射装置对上述系列不同相态的催化剂进行了进一步表征。通过 X 射线吸

收近边分析，随着还原温度从 300℃升至 650℃，钴和铁均由阳离子态逐渐转变成为金属态，

650℃下还原的样品出现了明显的 Co0 和 Fe0 的特征吸收。同样的，在 X 射线吸收拓展边分析

中，在还原温度高于 600℃后形成了明显的 Co-Fe 键，象征着 CoFe 合金的形成。该结论与 X

射线粉末衍射结果相吻合，进一步坐实了催化剂的结构。 

“近期，他们利用 CoFe 基的光热催化剂首次以光驱动的方式实现了 CO2 加氢制备 C2+碳

氢化合物。”“该方法的成本相对其它工艺较低，使得金属合金颗粒可以被用作催化剂。光

产生的热效应可以促进 CO2 的还原反应。”加拿大多伦多大学 Geoffrey A. Ozin 教授和韩国西
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江大学 Young Soo Kang 教授分别在发表于 2019 年 4 月 1 日的 Energy & Environmental Science

和 2019 年 4 月 15 日的 ACS Sustainable Chemistry & Engineering 给予本工作足够的认可。 

这个研究首次在仅有光驱动的作用下将二氧化碳分子高效转化为多碳碳氢化合物，且反

应条件温和，避免了传统催化中高温高压等严苛的反应条件。在该研究中，同步辐射光源给

出了直观、有力的表征信息，帮助研究组确认了一系列催化剂的具体组成，为后续的分析鉴

定基础。 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

发表文章： 

Guangbo Chen , Rui Gao, Yufei Zhao, Zhenhua Li, Geoffrey I. N. Waterhouse, Run Shi, Jiaqing 

Zhao, Mengtao Zhang, Lu Shang, Guiyang Sheng, Xiangping Zhang, Xiaodong Wen, Li-Zhu Wu, 

Chen-Ho Tung, and Tierui Zhang, Alumina-Supported CoFe alloy catalysts derived from 

layered-double-hydroxide nanosheets for efficient photothermal CO2 hydrogenation to 

hydrocarbons. Advanced Materials, 2018, 30, 1704663. 
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钴‐水滑石基催化剂用于光热费托反应制备低碳烯烃 

低碳烯烃作为许多化学品的合成原料是当今化学工业的基本支柱。传统的制备低碳烯烃

的方法是由大分子量的烃类裂解或由石油裂解得到。然而石油储量的逐渐下降迫使我们开发

一种新型的制备低碳烯烃技术。与间接法合成烯烃相比，通过费托合成（FTS）将合成气直接

转化为低碳烯烃被认为是最实用的方法。过去几十年来，Ni，Ru，Fe 和 Co 基催化剂已被广

泛研究并用于工业中的 FTS。然而由于每种金属独特的电子结构，因此在 FTS 中每种金属催

化剂所对应的产物选择性差别很大。通常情况下镍基催化剂更趋向于生成甲烷，钌基催化剂

更有利于生成高碳烃。而铁基催化剂更容易生成低碳烯烃。然而，上述金属催化剂在高温条

件下会烧结逐渐失活。然而Co基催化剂在 FTS具有许多优点，例如在适中条件下具有较高选

择性的高碳烃和较低选择性的氧化产物，优异的抗氧化和抗烧结性，以及良好的稳定性。此

外，Co 作为储量较为丰富的元素，因此其可以作为工业 FTS 的理想催化剂。在过去的几年

中，Co 基催化剂已经被用于制备低碳烯烃，但其性能并不是很好。研究者们，通过 C 掺杂的

金属 Co（Co2C）实现了高选择性低碳烯烃的制备。然而，用纯相的 Co 基催化剂来制备高选

择性的低碳烯烃的报道很少。 

与传统的热催化 FTS 相比，太阳能驱动的 FTS 具有显著的优势。近几年，报道了大量利

用光热或等离子体激元效应来驱动一氧化碳和二氧化碳加氢的工作。这些工作激发我们思考

是否可以利用太阳能驱动 FTS 来制备低碳烯烃。水滑石（Layered double hydroxides（LDH）），

是一类二维层状阴离子型化合物，以其层间离子可调控，层板金属可调控，层厚度可调节等

优点而广泛的应用与光、电催化领域。中国科学院理化技术研究所的张铁锐研究员通过 H2 在

300-700oC条件下还原ZnCoAl水滑石纳米片，成功制备了一系列不同化学成分的新型Co基光

热催化剂。 

为了更好的研究在不同温度条件下还原后的催化剂的物相，利用北京同步辐射装置

（BSRF）更加精确的分析了 Co-x(x 代表还原温度)的结构。由同步辐射 X 射线吸收谱可得随

着还原温度的逐渐升高金属钴的物相逐渐由氧化态向金属相转变。在 UV-vis 辐射下，在

450℃下制备的光热催化剂显示出显著的一氧化碳加氢性能，CO 转化率为 15.4%，低碳烯烃

选择性为 36.0%，低碳烯烃/烷烃比为 6.1。活性催化剂由 ZnO–Al2O3 混合金属氧化物负载的

Co 和 Co3O4 纳米颗粒组成。本工作为制备低碳烯烃开辟了一条新的制备路径。同步辐射作为

一种高端的表征手段将会在催化的领域起到较大的作用。 
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发表文章： 

Zhenhua Li, Jinjia Liu, Yufei Zhao, Geoffrey I. N. Waterhouse, Guangbo Chen, Run Shi, Xin 

Zhang, Xingwu Liu, Yinmao Wei, Xiao-Dong Wen, Li-Zhu Wu, Chen-Ho Tung, and Tierui 

Zhang*, Co‐based catalysts derived from layered‐double‐hydroxide nanosheets for the 

photothermal production of light olefins. Advanced Materials, 2018, 30, 1800527. 

https://onlinelibrary.wiley.com/doi/full/10.1002/adma.201800527
https://onlinelibrary.wiley.com/doi/full/10.1002/adma.201800527
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源于水滑石的铁基异质结构催化剂用于可见光催化 CO 加氢 

低碳烯烃作为一种重要的现代化工原料，被广泛地应用在诸多领域，如聚合物的合成，

药物的合成以及其他一些特殊化工品。而目前制备低碳烯烃的手段主要是依靠以合成气为原

料的费托合成和以甲醇为原料的 MTO 反应，虽然上述两种反应可以通过优化催化剂的方法得

到高选择性的目标产物，但通常都需要高温（400℃）高压（1-3Mpa）的严苛的反应条件，这

无疑增加了反应的成本。因此，寻找一种能在温和条件下制备低碳烯烃的方法成为当下研究

的热点。中国科学院理化技术研究所超分子光化学中心的一个团队通过氢气还原水滑石材料

的方法得到了一种铁基的异质结构，该材料在可见光作用下有效地驱动了 CO 加氢制备低碳

烯烃的反应，相关研究成果发表在 2018 年 9 月 6 日的 Advanced Materials 上。 

该研究组通过在不同温度下氢气处理ZnFeAl三元水滑石得到了一系列铁基的异质结构光

催化剂。最终发现在500℃下还原得到的催化剂展现出优异的CO加氢性能，产物中碳氢化合

物的选择性高达89%，其中低碳烯烃的选择性达42%，二氧化碳的选择性低至11%。后续表征

结果表明该温度下得到的催化剂为氧化铝和氧化锌负载的铁和氧化铁异质结构，存在着大量

的Fe-FeOx界面，而在低于该温度的催化剂中，催化剂以FeOx为主，产物则主要为CO2。进一

步地理论计算结果显示，在Fe-FeOx界面处，烯烃加氢更难而更容易发生脱附，造就了高烯烃

选择性的产物分布。而通过对比该模型中基态和激发态的反应历程得知光催化相比热催化，

更容易抑制CO2的产生且促进烯烃的产生，均与实验结果相互吻合。 

 

利用北京同步辐射装置对上述系列不同还原温度下的催化剂进行了进一步的表征。通过

X射线吸收近谱分析，当还原温度低于400℃时，铁的状态与一系列氧化铁的状态相同，这表

明FeOx为400℃处理温度以下的样品组成。而当还原温度大于等于400℃时，出现了明显的金

属态铁的特征峰，意味着零价铁的出现，这表面在还原温度大于400℃后的样品由Fe和FeOx组
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成。同时，在X射线吸收拓展边分析中，当还原温度升至400℃后，出现了明显的Fe-Fe键，且

随还原温度升高而加强，而伴随Fe-O键的减弱，这意味着还原温度提高，更多的Fe单质被还

原出来。而锌元素的存在则一直以氧化锌的状态存在。该结果与X射线粉末衍射结果吻合，

充分表明了催化剂的组成。 

“该工作为光催化制备高附加值的化学燃料提供了一种绿色、可持续发展的方

法。”“利用H2O、CO2等丰富的自然资源生产氢燃料和高附加值燃料的人工光合作用被认为

是解决环境问题最有希望的解决方案。”华东理工大学王艳芹教授和中国科学院福建物质结

构研究所周天华教授分别在发表于2018年12月13日的Cell和2019年5月的Rare Metals上对该工

作给予足够的肯定。 

该研究在仅有可见光的作用下驱动了费托合成反应的进行，且得到了较高选择性的低碳

烯烃产物，避免了传统催化中高温、高压的严苛反应条件。为光能燃料和化工品的制备上提

供了可行的新思路。其中，同步辐射光源的表征明确指明了催化剂的结构组成，给出了关键

组分 Fe 的存在状态，为后续的理论解释部分提供了夯实的基础。 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

发表文章： 

Yufei Zhao, Zhenhua Li, Mengzhu Li, Jinjia Liu, Xingwu Liu, Geoffrey I. N. Waterhouse, 

Yuanshen Wang, Jiaqing Zhao, Wa Gao, Zhaosheng Zhang, Run Long, Qinghua Zhang, Lin Gu, 

Xi Liu, Xiaodong Wen, Ding Ma, Li-Zhu Wu, Chen-Ho Tung, and Tierui Zhang, Reductive 

transformation of layered-double-hydroxide nanosheets to fe-based heterostructures for efficient 

visible-light photocatalytic hydrogenation of CO. Advanced Materials, 2018, 30, 1803127. 
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介孔二氧化硅保护的超薄 Ni3FeN 用于高效氨硼烷水解产氢 

过渡金属氮化物在许多重要的化工反应中有良好的催化作用，比如氨的合成，加氢脱氮

反应，加氢脱硫反应以及加氢处理过程。近年来，得益于独特的电子结构和金属特性，过渡

金属氮化物被广泛地应用于能源领域，比如燃料电池，金属-空气电池和电催化分解水系统。

氮化镍铁（Ni3FeN）是一种很有潜力的过渡金属氮化物,并且，氮化镍铁纳米颗粒已经成功的

通过高温氨化前体镍铁水滑石制备得到。但是在高温氨化过程中，前体镍铁水滑石会严重的

团聚在一起，使得最终的氮化镍铁纳米颗粒尺寸变大，活性位点大量的被屏蔽，限制了氮化

镍铁的进一步应用。因此，通过设计切实有效的方法来抑制过渡金属氮化物在高温氨化过程

中团聚，制备超薄超小的，暴露大量活性位点的过渡金属氮化物在实际应用中具有重要意

义。 

中科院理化所张铁锐课题组通过简单的介孔二氧化硅保护法，将介孔二氧化硅包覆于前

体镍铁水滑石表面，再在氨气氛围中高温煅烧即可得到介孔二氧化硅保护的超薄 Ni3FeN

（Ni3FeN@SiO2）。得益于介孔二氧化硅的保护作用，催化剂不会在高温氨气氛围中发生团

聚，最终内层的超薄 Ni3FeN 尺寸大小控制在 20 nm 左右，厚度控制在 3 nm 左右。

Ni3FeN@SiO2的高比表面积和更多的活性位点使得Ni3FeN@SiO2展现出相较于体相Ni3FeN 更

高的催化氨硼烷水解产氢的性能。 

 

利用北京同步辐射装置（BSRF）获得的 EXAFS 结果表明，超薄结构向 Ni3FeN 中引入了

金属缺陷位。进一步的密度泛函理论证实了，金属缺陷促进了对反应物氨硼烷分子的吸附，

进而提高了 Ni3FeN@SiO2 催化氨硼烷水解产氢的性能。 

 

 

发表文章： 

Xin Zhang, Yufei Zhao, Xiaodan Jia, Yunxuan Zhao, Lu Shang, Qing Wang, Geoffrey I.N. 

Waterhouse, Li-Zhu Wu, Chen-Ho Tung and Tierui Zhang*, Silica-protected ultrathin ni3fen 

nanocatalyst for the efficient hydrolytic dehydrogenation of NH3BH3, Advanced Energy 

Materials, 2018, 8, 1702780. 
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小于 3nm 超小单层水滑石纳米片的合成以及高效电催化分解水的研究 

氢气被认为是一种高效、清洁的化石燃料替代品，目前生产氢气的方法主要还是依赖于

化石燃料工业，存在着低纯度和高成本的弊端。通过电分解水产生高纯度的氢气和氧气是一

种有效的降低成本的方案。电催化析氧反应（OER）作为分解水的一个重要的半反应，包括四

个质子耦合电子转移和氧-氧键形成的过程，所以在动力学上并不利于该反应的进行，需要催

化剂来加快反应速率。二氧化铱和二氧化钌是公认的最好的 OER 催化剂，但是这些催化剂储

量少、价格昂贵，阻碍了其广泛的工业应用。镍铁水滑石（NiFe-LDH）基催化剂由于

NiFe-LDH 良好的 OER 性能被广泛得被应用于电催化领域。但是，现已报道的水滑石基催化

剂中，NiFe-LDH 的粒径都大于 30 nm，过大的粒径阻碍了边缘活性位点的暴露，限制了催化

剂的活性，因此制备超薄超小的，暴露大量活性位点的水滑石在实际应用中具有重要意义。 

中科院理化所张铁锐课题组通过简单的超声剥离方法制备了粒径小于 3 nm，厚度0.65 nm

左右的超小单层镍铁水滑石纳米片（NiFe-LDH-UF）。得到的 NiFe-LDH-UF 展现出良好的电

催化分解水产氧的活性，其产氧活性优于商品的 IrO2 催化剂，而且 10 小时内产氧活性几乎没

有明显变化。 

 

从北京同步辐射装置（BSRF）获得的 EXAFS 结果表明，NiFe-LDH-UF 相对于单层

NiFe-LDH有大量的氧缺陷以及金属缺陷。DFT计算结果则表明缺陷的引入有利于增加水滑石

的金属性，使得水滑石由半导体性向导体性转变。并且该制备方法能够拓展到其他超小水滑

石的制备上，比如锌铝水滑石和镍铝水滑石。该研究结果为超小超薄水滑石的制备以及新型

非贵金属电催化分解水材料提供了新的思路。 
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发表文章： 

Yufei Zhao, Xin Zhang, Xiaodan Jia, Geoffrey I.N. Waterhouse, Run Shi, Xuerui Zhang, Yunxuan 

Zhao, Fei Zhan, Ye Tao, Li-Zhu Wu, Chen-Ho Tung, Dermot O’Hare and Tierui Zhang*, Sub-3 

nm ultrafine monolayer layered double hydroxide nanosheets for electrochemical water 

oxidation” Advanced Energy Materials, 2018, 8, 1703585. 
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聚合物封装策略制备单原子位点催化剂 

单原子位点催化剂由于其中的金属原子级分散在载体上，表现出高活性、高选择性、低

成本等特点，近年来受到材料、催化等领域的广泛关注。然而，由于金属原子具有极高的表

面能，在材料的制备过程中容易团聚，限制了单原子位点催化剂的发展。现有的合成单原子

位点催化剂的方法仍然存在一些问题，如合成步骤繁琐、合成过程中需要酸洗等浪费大量金

属前驱体的步骤、以及合成方法通用性差等等。因此，需要寻找一种更简便、更通用、更环

保的合成方法。清华大学化学系的一个研究组发展了一种简单通用的聚合物封装策略来制备

单原子位点催化剂，相关的研究成果发表在 2018 年 4 月 12 日的《Advanced Materials》上。 

该研究组发现通过先将金属前驱体与聚合物单体预混合再使聚合物聚合，使金属前驱体

均匀分散地原位封装在聚合物骨架中，经高温碳化还原，可获得氮掺杂碳负载的金属单原子

位点催化剂。该研究组以金属乙酰丙酮配合物为金属前驱体，以多巴胺为聚合物单体，验证

了聚合物封装策略制备单原子位点催化剂的可行性，使用该方法成功制备出了非贵金属

（Co、Ni、Cu、Mn 等）和贵金属（Pd 等）单原子位点催化剂。另外，所制备的钴基单原子

位点催化剂 Co-ISAS/CN 在氧还原反应中表现出可与 20% Pt/C 相媲美的电催化活性。 
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利用北京同步辐射装置（BSRF）获得了多种氮掺杂碳负载的单原子位点催化剂中金属位

点的配位结构。通过 X 射线近边吸收谱（XANES）、X 射线吸收精细结构（EXAFS）及其拟

合，确认金属（M，包括 Co、Ni、Cu、Mn、Pd）以稳定的 M-N4 的结构存在于氮掺杂碳载体

上。 

“最近，李组使用多巴胺混合金属乙酰丙酮络合物制备了多孔碳氮纳米球负载的金属单

原子材料，其金属的种类可以为 Co、Ni、Cu、Mn 和 Pd。X 射线吸收谱和大角度环形暗场扫

描透射电子显微镜分析确定了所有的金属都是以带正电荷的孤立的单原子位点的形式存在

的，金属与四个氮原子配位。作为其中一个例子，碳氮负载的钴单原子材料在氧还原反应中

表现出优异的稳定性和可与 Pt/C相媲美的氧还原活性”，澳大利亚阿德莱德大学的Zheng Yao

教授在其综述文章（Journal of Materials Chemistry A (6)2018, 21827-21846）中配图评述道了这

个工作。 
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这个研究不仅为单原子位点催化剂的合成提供了一种简单、通用的合成策略，也为电催

化氧还原反应提供了一种可供选择的高效电催化剂。在这项研究工作中，同步辐射光源帮助

该研究组解开了金属单原子位点催化剂原子级结构的面纱。清华大学化学系教授、该研究组

组长李亚栋院士这样描述他们的工作：“然而，单原子位点催化剂在实际的催化反应中活性

位点的结构将会发生变化，因此催化反应条件下的金属位点的结构仍需要进行解析，以便于

调控金属位点的配位结构合成高效的单原子位点催化剂。能够模拟催化反应条件的原位同步

辐射光束装置将必定会有助于解析实际催化反应过程中的金属活性位点的原子级结构”。 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

发表文章： 

Aijuan Han†, Wenxing Chen†, Shaolong Zhang, Maolin Zhang, Yunhu Han, Jian Zhang, Shufang 

Ji, Lirong Zheng, Yu Wang, Lin Gu, Chen Chen, Qing Peng, Dingsheng Wang*, Yadong Li*. A 

Polymer Encapsulation Strategy to Synthesize Porous Nitrogen-Doped 

Carbon-Nanosphere-Supported Metal Isolated-Single-Atomic-Site Catalysts, Advanced Materials 

30(2018), 1706508. 
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负载在空心氮掺杂碳球上的单原子钴催化剂：优异的电催化

氧还原活性 

N 杂环的催化脱氢和转移氢化或氢化是有机转化的必要和重要的过程。因此也受到了越

来越多的关注。从有机储氢体系来讲，由于降低了反应的吸热性，使得 N-杂环的脱氢比环烷

烃脱氢更为可行。另外，N-杂环的无受体脱氢释放 H2，提供了一个高效的制备 N 杂环化合物

如吲哚和喹啉等的路径。虽然，已开发出一些均相和非均相金属催化剂，但这些催化剂大多

数都仅仅可以进行转移氢化或氢化反应，或仅能催化相反的脱氢反应。并且，这些催化剂主

要是均相贵金属催化剂。然而，可以同时进行 N 杂环的脱氢和 N-杂环的转移氢化或氢化的催

化剂是非常罕见的。 

单原子催化剂因其最大的原子利用率、优良的反应性和选择性而引起了科学工作者的广

泛关注。随着合成方法的发展，成功地制造了大量的单原子催化剂。因为它们成功地继承了

均相和非均相催化剂的优点，使得它们不仅表现出优异的电催化性能，而且对有机转化也具

有很高的催化活性。众所周知，非均相催化剂的催化性能，高度依赖于载体材料。最佳的载

体材料可以缩短扩散路径，并为反应物提供足够的界面面积。因此，单原子催化剂的广泛应

用仍需要基于最优的载体特点开发合理和通用的合成方法。 

最近，我们开发了一种模板辅助裂解法合成单原子催化剂。报道了其在电催化方面的性

质。与广泛研究的电催化相比，单原子催化剂很少被用于有机反应，更不用说 N-杂环化合物

的催化脱氢，转移氢化或氢化反应。在这里，我们报告一个负载在有序的多孔氮掺杂碳上的

单原子钴催化剂（ISAS-Co/OPNC）。通过球差矫正电镜暗场照片可以清晰地观察到钴原子的

亮点。利用北京同步辐射装置（BSRF）X 射线吸收谱技术（XAFS）表征说明没有存在 Co-Co

金属键。同时对数据进行小波变化后，也表明没有 Co-Co 键的存在。通过 XAFS 分析，钴原

子被周围的 4 个 N 原子配位稳定。理论模拟得到的模型键长和配位数与实验得到的结果基本

吻合。有趣的是，ISAS-Co/OPNC 可以同时催化 N-杂环的脱氢释放 H2，并可以甲酸或氢气作

为氢源进行相反的转移氢化或氢化。该催化剂的催化性能优于已经报道的均相和非均相贵金

属催化剂。用第一性原理计算系统地研究了反应机理，提出了以 Eley-Rideal 机制为主导的反

应机理。开发了一种可用于催化可逆脱氢/氢化的催化剂，这为有机分子用作储氢材料产生

H2 从而替代石油燃料提供了一种可能。相关工作发表在 Angewandte Chemie 上。 
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发表文章： 

Yunhu Han+, Ziyun Wang+, Ruirui Xu, Wei Zhang, Wenxing Chen, Lirong Zheng, Jian Zhang, 

Jun Luo, Konglin Wu, Youqi Zhu, Chen Chen, Qing Peng, Qiang Liu, P. Hu, Dingsheng Wang,* 

and Yadong Li*, Ordered Porous Nitrogen-Doped Carbon Matrix with AtomicallyDispersed 

Cobalt Sites as an Efficient Catalyst for Dehydrogenation and Transfer Hydrogenation of 

N-Heterocycles, Angew. Chem. Int. Ed. 2018, 57, 11262 –11266. 
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调节活性中心的电子结构改善活性中心氧还原活性 

非贵金属氮掺杂碳（M/CN）催化剂作为 Pt 基电催化剂的潜在替代品已备受关注。然而，

在碱性和酸性介质中, 尽管最近 M/CN 催化剂取得了显着的改善，但是大量的 M/CN 催化剂仍

然表现出更高的超电势或其他缺陷。为了提高 M/CN 材料的 ORR 活性，诸如增加金属活性中

心的密度，提高 ORR 相关物质的输运性能等方法已经被不断采用。不幸的是，M/CN 材料在

实现工业上 Pt 基电催化剂的替代方面仍面临巨大挑战。 

调节金属中心的电子结构被认为是提高 M / CN 材料催化活性的非常有效的策略。因为随

着电子调制，自旋和电荷密度的重新分布发生，将导致催化性能增强和改善。有两种方法可

以影响金属活性位点的电子结构。一种是直接调节金属活性中心的配位原子种类。另一种方

法是利用金属活性中心与基底上的杂原子长程相互作用来影响电子结构。因此产生了一个问

题：有没有同时调整近程配位环境和长程相互作用的材料，同时来改变活性中心的电子结构

以实现催化性能的显着改善？ 

在此，我们首次通过热迁移法制备了原子分散的 FeCl1N4/CNS 催化剂。通过球差矫正电

镜暗场照片可以清晰地观察到铁原子的亮点。通过北京同步辐射装置开展的 X 射线吸收谱技

术表征说明没有存在 Fe-Fe 金属键。同时对数据进行小波变化后，也表明没有 Fe-Fe 键的存

在。通过 XAFS 分析和穆斯堡尔谱分析，铁原子被周围的 4 个 N 原子和一个 Cl 原子配位稳

定。理论模拟得到的模型键长和配位数与实验得到的结果基本吻合。通过实现中心金属的氯

配位，所获得的催化剂表现出非常优异的 ORR 活性。它在 0.1M KOH 溶液中具有最高的半波

电位 E1/2 = 0.921V，比商用 Pt/C（E1/2 = 0.842V）的阳离子高 79 mV，并且是报告的最好的日

期为非贵金属电催化剂。此外，值得一提的是，在碱性介质中，FeCl1N4/CNS 在 0.85 V 下具

有非常优异的 41.11 mA cm-2 的动力学电流密度（Jk），这一数值在非贵金属电催化剂的文献

报道中也是最高的。更重要的是，它还表现出突出的甲醇耐受性和优异的稳定性，在 1.0 M 

MeOH 存在下没有明显的电流变化，10000 次循环后仅有很小的 ORR 极化曲线偏移。它是迄

今为止最优秀的非贵金属 ORR 电催化剂之一。实验和密度泛函理论（DFT）已经证明，通过

调节 Fe 活性中心与配位氯的近程相互作用和载体上杂原子硫的长程相互作用来调节活性中心

的电子结构，可以大大改善 ORR 属性。这一发现发现可能为优质电催化剂的设计开辟新的途

径，为单原子材料的制备提供了新的思路，为进一步研究催化剂的应用提供了新的机遇，相

关工作发表在 Energy Environ. Sci 上。 
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发表文章： 

Yunhu Han,‡ Yanggang Wang,‡ Ruirui Xu, Wenxing Chen, Lirong Zheng, Aijuan Han, Youqi 

Zhu, Jian Zhang, Huabin Zhang, Jun Luo, Chen Chen, Qing Peng, Dingsheng Wang* and Yadong 

Li*, Electronic Structure Engineering to Boost Oxygen Reduction Activity by Controlling the 

Coordination of Central Metal, Energy Environ. Sci., 2018, 11, 2348-2352. 
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 (Ni,Fe)S2 黄铁矿介晶体的制备及其用作水氧化前催化剂的性质 

电解水制备氢气是氢能源利用的一个关键课题，而电解水中阳极氧化产生氧气的半反应

（OER）是相对耗能更高的反应，因此寻找性能优异的产氧催化剂，并且探究清楚其中的构效

关系，一直是电解水研究中的重要课题。近年来，过渡金属硫化物成为电解水研究的热门催

化剂，然而硫化物作为产氧催化剂时是否被完全氧化形成氧化物或者氢氧化物是一个尚有争

议的问题。清华大学化学系的一个研究组制备了(Ni,Fe)S2 黄铁矿介晶体，并详细研究了该材

料在OER中的性质，研究发现其高活性源于黄铁矿在OER条件下自优化形成的 S掺杂氢氧化

物。相关的研究成果发表在 2018 年 2 月的《Chemical Science》上。 

为了探究黄铁矿用于 OER 的构效关系，该研究组使用玻碳电极进行详细的机理研究。结

果发现黄铁矿介晶体进行 OER 测试前的循环伏安测试中曲线的第一圈与后面的循环表现出极

大的差异，通过表征，发现催化剂的形貌和组成在经历循环伏安法之后发生了极大的变化。

其形貌由介晶体变为多孔絮状结构，而组成由(Ni,Fe)S2 变为 S 掺杂的非晶氢氧化物，这个过

程可以被称为自优化过程。随后的线性伏安法扫描中，该材料表现出极为优异、稳定的性

质，在玻碳电极上电流密度达到 10mA/cm2 仅需不到 260mV 的过电势，与同类文献相比表现

出更佳的性质。进一步的表征验证了该材料表现出较高产氧法拉第效率，因此是较好的 OER

催化剂。综合分析可以得出(Ni,Fe)S2 黄铁矿是优异的前催化剂，其电化学条件下自优化形成

的 S 掺杂氢氧化物是更好的活性物种。 

 

利用北京同步辐射装置（BSRF）的软 X 射线吸收谱对比相关氢氧化物、(Ni,Fe)S2 黄铁矿介晶体和 S

掺杂氢氧化物的 Ni 和 Fe 的 L 边吸收谱（OH 系列为含铁量不同的氢氧化物，PC 系列为含铁量不同的

(Ni,Fe)S2 黄铁矿介晶体，介晶体下面的曲线为相应 S 掺杂氢氧化物）。在 PC-1 和 PC-2 介晶体中，Ni 的 L

边吸收谱中显示经历循环伏安法扫描之后吸收谱没有明显发生变化，并且与氢氧化物有显著区别；初始

PC-4 显示出不同的 Ni L 边吸收，但经历循环伏安法扫描之后，吸收谱与 PC-1 和 PC-2 的谱相似。一般而

言，谱中能量越高的位置表明金属的价态越高，说明 Ni 在硫化物中的价态相对较低。在 Fe 的 L 边吸收谱
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中，硫化物经历循环扫描之后，显示出双峰，并且高价态位置的峰面积比低价态峰面积大，但比氢氧化物

中的比例要小，说明硫化物中高价铁含量相对较低。 

这个工作不仅探究了硫化物在 OER 中的自优化过程，还明确指出了残余的 S 掺杂对于

OER 性能的提升。最后，该研究组指出了相关研究中需要值得注意的几个问题：1.为什么 S2-

离子能够在高氧化性电位下生存？2.经过循环伏安法之后残留的 S2-离子如何与氢氧化物结

合？3.是否可能以阴离子单原子形式存在？ 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

发表文章： 

Bing Ni, Ting He, Jia-ou Wang, Simin Zhang, Chen Ouyang, Yong Long, Jing Zhuang and Xun 

Wang*, The formation of (NiFe)S2 pyrite mesocrystals as efficient pre-catalysts for water 

oxidation, Chem. Sci., 2018, 9, 2762-2767. 
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同步辐射吸收谱解析钴离子插层 V2C MXene 以及储锂应用 

二维层状过渡金属碳化物和氮化物(MXenes)是近年来发现的一类新型二维材料，基于其

高导电率以及独特的层状结构，以 Ti3C2Tx，V2CTx 为代表的 MXenes 在锂离子电池以及超级

电容器等能源储存方面得到了越来越广泛的研究。不过当前报道的 MXenes 实际储能容量均

远低于理论值，因此进一步提高其储能能力至关重要。中国科学技术大学国家同步辐射实验

室宋礼教授课题组通过钴离子插层策略，成功设计和制备了具有超高储锂容量和优异循环稳

定性的碳化矾 MXene 电极材料，相关结果发表在 2018 年 6 月 25 日的《Advanced Materials》

上。 

该研究通过液相刻蚀手段，在35 ℃下用HF刻蚀V2AlC MAX相得到了面间距为0.735 nm

（小于以往报道面间距）的V2C MXene，在0.1 A g-1的电流密度下表现出686.7 mA h g-1 的储锂

比容量，更加接近于V2C MXene约940 mA h g-1的理论储锂容量。在此基础上，进一步通过钾

离子预插层和钴离子交换方法，获得了面间距扩大为0.952 nm的V2C MXene。同步辐射X-ray

吸收谱分析证实了这种Co插层MXene层与层之间具有稳定的V-O-Co键，其中二价钴离子主要

存在于V2C内部层间，三价钴离子主要存在于近表面的层间， 并最终计算了V2C中钴离子的

平均化合价为+2.12。由于插层钴离子赝电容的贡献以及V-O-Co键的形成，该插层材料表现出

1117.3 mA h/g的储锂放电比容量，并且经15000圈的循环充放电之后几乎没有容量衰减。 

 

利用北京同步辐射装置（BSRF）X射线吸收实验获得的钴离子插层V2C MXene的结构和钴离子价态等

信息。 

本工作通过钴离子插层的等手段调节 V2C MXene 的层间距，实现了该材料储锂比容量以
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及循环稳定性的大幅提升。同时通过同步辐射 X 射线吸收谱学研究了插层离子在层间的存在

形式，证明了 V-O-Co 键的形成为性能优化提供了理论支撑。该工作不仅改善了 V2C MXene

在储能领域实际比容量远低于理论比容量的问题，也展示了 XAFS 手段在 MXene 的插层结构

解析等领域是强有力的表征手段。 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

发表文章： 

C. Wang, H. Xie, S. Chen
*
, B. Ge, D. Liu, C. Wu, W. Xu, W. Chu, G. Babu, P.M. Ajayan, L. 

Song
*
, Atomic Cobalt Covalently Engineered Interlayers for Superior Lithium-Ion Storage, Adv. 

Mater. 30(32) (2018) e1802525. 
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1 维/1 维硫化镍/磷化镍纳米结构在电催化析氧反应中的应用 

作为电催化分解水重要的半反应，由于涉及复杂的四电子转移过程和缓慢的 O-O 键形成

步骤，需要很高的能量才能驱动阳极氧气析出反应（OER）的发生，阻碍了太阳能转化与储存

技术的发展。电催化剂可有效降低反应过电位并提升反应活性，其性能与活性位点的数量以

及本征催化活性有关。因此，通过可控制备具有高本征活性的材料并暴露更多的活性面积，

可以进一步提升 OER 反应性能。对此，华东理工大学材料科学与工程学院新型清洁能源课题

组对高效析氧催化剂的设计展开深入研究，相关研究成果发表在 2018 年 8 月 6 日的《ACS 

Energy Letters》上。 

该课题组通过磷化处理1维（1D）Ni3S2纳米棒制备了具有金属特性Ni3S2和Ni12P5的复合材

料体系（NiSxPy）。该催化剂具有纳米线生长在纳米棒上的1 D/1 D多级纳米结构，其中纳米线

的长度在350-400 nm左右，直径在15-20 nm之间，且Ni3S2和Ni12P5组分在纳米棒和纳米线上均

匀分布。通过X射线衍射（XRD）、X射线吸收精细结构（XAFS）等表征表明析氧反应前后，

NiSxPy体相能保持良好的金属特性，证明在反应过程中，该材料具有较高的电荷传输速率。

通过拉曼光谱（Raman）、光电子能谱（XPS）和XAFS等表明OER后，材料表面生成NiOOH

活性组分（NiSxPy-O）。1D/1D多级纳米结构暴露大量活性位点的同时，也加快了电荷传输过

程。该独特的多级结构以及材料的高本征析氧活性使得NiSxPy展现了出色的OER性能。在1.0 

M KOH (pH = 13.6) 的碱性电解质中，NiSxPy-O仅需192 mV的过电位（100%的电阻补偿）即

可达到10 mA cm-2的O2局域电流密度（η10 = 192 mV）；在0.5 M KHCO3 (pH = 8.54) 的近中性

电解质中，NiSxPy-O的η10仅为315 mV。 

 

利用北京同步辐射装置（BSRF）对NiSxPy中Ni组分在反应前后价态以及配位环境的变化

进行分析。首先，从Ni K-edge的XANES谱图可以看出（图a和c），标准样品NiO的白线峰强

度最高，Ni foil的最低。吸收边能量说明NiSxPy中Ni的价态处于Ni3S2和Ni2P中间。析氧反应

后，所有样品中Ni的价态升高，证明反应过程中样品发生氧化；另一方面，NiSxPy中Ni的价

态仍然比反应前Ni2P的低，该现象表明样品体相仍保持金属性。同时，通过Ni元素扩展X射
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线吸收精细结构谱（EXAFS）得知（图b和d），峰I（1.61 Å）属于Ni-O成键，峰II（1.76 Å）

属于Ni-P成键，峰III（2.15 Å）属于Ni-Ni成键。NiSxPy中主峰位置为2.0 Å，据分析该峰主要来

自Ni-Ni的反向散射，部分属于Ni元素与非金属元素的成键（O、S或P）。析氧反应结束后，

NiSxPy在1.73和2.14 Å处出峰，其中前者表明Ni与邻近O或P配位（Ni-O或Ni-POx），进一步证

明了Ni被氧化；后者说明Ni-Ni键仍然存在，证明体相保持良好的金属特性。 

 

该研究工作为合理设计 1D/1D 金属性多级纳米结构高效析氧电催化剂提供了新的设计思

路，推动了碱性和中性电解槽的工业应用。在这项研究工作中，北京同步辐射光源帮助该课

题组清晰地探明了 NiSxPy 催化剂反应前后的结构变化，为其进一步理解反应机理提供了指

导。 

 

 

发表文章： 

Huai Qin Fu, Le Zhang, Chong Wu Wang, Li Rong Zheng, Peng Fei Liu,* and Hua Gui Yang* 

1D/1D Hierarchical Nickel Sulfide/Phosphide Nanostructures for Electrocatalytic Water 

Oxidation. ACS Energy Letters 3(2018), 2021-2029. 

1Key Laboratory of Arable Land Conservation (Middle and Lower Reaches of Yangtse 

River), Ministry of Agriculture, College of Resources and Environment, Huazhong Agricultural 

University, Wuhan 430070, China 
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费托合成反应碳化铁活性相性能研究 

铁元素在自然界中储量丰富，是很多催化体系的活性组份，其中碳化铁可以催化费托合

成反应，将合成气（CO+H2）转变为不同碳链长度的液体燃料和精细化学品，对不同碳化铁性

能的研究有助于高效费托催化剂的开发。中科院山西煤化所/中科合成油技术有限公司李永旺

课题组详细研究了几种费托反应碳化铁（Fe2C、Fe7C3 和 Fe5C2）的活性差异，用表观本征活性

确认 Fe7C3 具有最高反应活性，并提出 Fe7C3 的制备策略，相关的研究成果发表在 2018 年 4

月 6 日的《ACS Catalysis》上。 

Fe7C3 的相关研究较少，主要是由于该物相制备困难，生成窗口较窄，与 ε-Fe2C 和

χ-Fe5C2 存在生成竞争。通过调研不同碳化铁生成的影响因素，提出在中高温下用 CO 气氛碳

化高分散小尺寸纳米粒子制备 Fe7C3 的策略，中高温在热力学上抑制 ε-Fe2C/ε'-Fe2.2C 生成，高

分散纳米粒子尺寸小、表面缺陷多，动力学上有利于碳的扩散渗透。该策略扩大了 Fe7C3的生

成窗口，克服了以往报道中需要较长时间才能生成 Fe7C3 的弊端，为可控制备 Fe7C3 提供了方

向。通过不同预处理方式制备不同的碳化铁物相，以Fe5C2为参比基准，分析了不同碳化铁表

面活性位点对反应的贡献，首次表明 Fe7C3 具有最高的本征反应活性，表观 TOF 为 4.59×10-2 

s-1，是一个非常优异的费托合成活性相。 

 

图 1 催化剂的 FT-EXAFS 谱图及拟合结果 

通过与北京同步辐射装置（BSRF）的合作，利用 1W1B XAFS 线站测试了不同碳化铁催

化剂的近边结构和扩展边结构，分析了铁的物相组成和配位结构等信息，揭示了催化剂的基
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本性质，为结构性能关系的建立提供了依据。 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

发表文章： 

Qiang Chang, Chenghua Zhang,* Chengwei Liu, Yuxue Wei, Ajin V. Cheruvathur, A. Iulian 

Dugulan, J. W. Niemantsverdriet, Xingwu Liu, Yurong He, Ming Qing, Lirong Zheng, Yifeng 

Yun, Yong Yang,* and Yongwang Li, Relationship between Iron Carbide Phases (ε-Fe2C, Fe7C3, 

and χ-Fe5C2) and Catalytic Performances of Fe/SiO2 Fischer-Tropsch Catalysts. ACS Catalysis 

8(2018), 3304-3316. 
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乙炔还原金属有机骨架（MOFs）可控制备 Co@C 核-壳纳米

粒子费托合成催化剂 

费托合成可将煤炭、天然气、生物质等含资源经合成气转化为清洁液体燃料（汽柴油）和

高附加值化学品（烯烃、醇、精制蜡等）。催化剂对该反应的活性、产物选择性和运行稳定性

起着至关重要的作用。高活性、高稳定性的催化剂一直是费托合成领域的研究热点。中国科

学院山西煤炭化学研究所、中科合成油技术有限公司、英国阿斯顿大学和贝尔法斯特女王大

学的研究人员利用乙炔还原Co-MOF-74金属有机骨架材料可控制备Co@C核-壳催化剂，并深

入研究了催化剂的结构和费托合成性能，相关的研究成果发表在 2018 年 6 月 20 日的《ACS 

Catalysis》上。 

在该研究中，具有一维孔道结构的Co-MOF-74提供了一种原子级分散的Co有机羧酸盐前

驱体，乙炔气体在高温下还原Co-MOF-74中的Co元素形成金属钴粒子，而材料和气氛中的碳

元素则在钴粒子表面自发形成多孔碳壳层。提高乙炔还原温度，多孔碳壳层的结构可以从无

定型碳向石墨烯转变，而钴粒子尺寸则能控制在4-6纳米之间。该催化剂在260 oC、3.0 MPa的

典型费托合成条件下，可将合成气高活性地转化为烃类化合物，烃产率高达 4.0-5.2 

gHC/g-Cat/h。研究发现钴粒子中合理的Co-O与Co-Co配位数，以及多孔碳壳的通透性是影响

催化活性的至关重要因素。  

 

利用北京同步辐射装置（BSRF）获得了Co-MOF-74和Co@C核-壳催化剂中Co-O和Co-Co

键的键长、配位数和Co元素的还原度信息。在费托合成反应过程中，钴粒子中的Co-O和

Co-Co配位结构不断重构，当Co-O配位数为4.0，Co-Co配位数为6.0时，钴粒子中的Co-O与

Co-Co配位结构达到平衡态，催化剂展现出最佳的稳态活性和选择性。  

该研究提供了一种制备超高分散 Co 基费托合成催化剂的新方法，揭示了影响催化剂稳定

性的微观结构信息，为新型高效催化剂的研发奠定了科学的基础。在这样研究工作中，同步
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辐射光源帮助研究人员认识了金属纳米粒子表面的微观结构信息。下一步结合原位技术，将

为揭示工况下催化剂的活性相的微观结构变化提供有价值的信息。 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

发表文章： 

Chenghua Zhang,* Xiaoxue Guo, Qingchun Yuan,* Rongle Zhang, Qiang Chang, Ke Li, Bo Xiao,* 

Suyao Liu, Caiping Ma, Xi Liu, Yuqun Xu, Xiaodong Wen, Yong Yang, and Yongwang Li,* 

Ethyne-Reducing Metal−Organic Frameworks to Control Fabrications of Core/shell Nanoparticles 

as Catalysts. ACS Catalysis 8(2018), 7120–7130. 
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硫化镉表面台阶修饰的单原子作为电子泵增强光催化活性 

通过光催化水分解技术制备清洁能源氢气，可以有效地实现光能向化学能的转化，对开

发清洁能源及降低环境污染等具有重要研究意义。相比于传统的基于金属颗粒的助催化剂来

讲，单原子催化体系的成功构建可以显著提高助催化剂的原子利用率，节约成本。然而随着

金属粒子的尺寸减小，会导致团聚现象的发生，进而造成催化剂的失活。如何制备高效、稳

定的具有光解水产氢活性的单原子催化剂是该领域的关键科学问题。中科院福建物质结构研

究所结构化学国家重点实验室张健研究员领导的无机合成化学团队，对单原子铂进行了深入

的研究，相关的研究成果发表在《Nano Energy》上。 

该研究发现利用CdS纳米线与金属配合物离子表面电荷的匹配性，从CdS纳米线表面缺陷

出发，通过控制组装浓度和低温煅烧，可以成功地在CdS纳米线表面负载将近1 wt.%的稳定的

Pt单原子。可见光驱动光催化分解水产氢测试表明，此单原子催化剂具有优异的催化活性与

稳定性，其产氢效率达到CdS活性的63.77倍。 

 

利用北京同步辐射装置（BSRF）获得单原子铂催化剂Pt©CdS的微观结构。Pt L3边的X-

射线吸收精细结构谱通过傅立叶变换分析表明，~1.9 Å处存在Pt-S信号，与铂片相比，在~2.6 

Å处不存在Pt-Pt信号，小波变换后的分析结果也证明Pt©CdS与铂片表现出不同的信号。结合

进一步的拟合结果证明单原子铂锚定在硫化镉表面，并且与邻近的四个硫原子配位，以PtS4

四面体构型存在，Pt-S键长为2.32 Å。 

与此同时，利用稳态荧光、时间分辨荧光、皮秒和纳秒瞬态吸收谱等表征了样品的光吸

收和光激发特性、光生电子与空穴的形成和迁移，结合DFT结果揭示了单原子活性位点显著

提高光催化产氢速率的作用机制。 

这项研究成果不仅为构建稳定、高效的单原子催化剂提供了有效方案，同时也可以为研

究单原子催化剂的结构-性能构效关系提供借鉴意义。在这项研究工作中，同步辐射光源帮助
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该研究组揭开了单原子铂催化剂微观结构的面纱。同步辐射光束线将必定会有助于我们探索

更多精细结构的催化剂，深入理解构效关系。 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

发表文章： 

Xin Wu, Huabin Zhang,* Juncai Dong, Mei Qiu, Jintao Kong, Yongfan Zhang, Yang Li, Guilan 

Xu, Jian Zhang,* Jinhua Ye*, Surface step decoration of isolated atom as electron pumping: 

Atomic-level insights into visible-light hydrogen evolution. Nano Energy, 45,  2018, 109-117. 
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从分子尺度揭示高效双功能 Va-MnOx 低温 SCR 催化剂的反应机理 

利用催化技术去除氮氧化物（NOx）一直是环境催化领域的研究热点之一。氨选择性催化

还原（NH3-SCR）技术是目前公认最有效、应用最广泛的 NOx 去除技术，该技术的核心是催

化剂，但 SCR催化剂在低温下活性和N2选择性难以提高，这在一定程度上是由于对催化剂反

应机理的了解十分有限，无法从根本上提高 SCR 催化剂的性能。济南大学化学化工学院的一

个研究组设计制备了 Va-MnOx 复合氧化物双功能催化剂，对其 NH3-SCR 催化活性、结构组成

及反应机理进行了深入研究，从分子尺度揭示了低温 SCR 催化剂性能提高的内在机制，相关

成果发表在 2018 年 4 月 23 日的《ACS Catalysis》上。 

该研究组发现利用简单的溶胶凝胶法，可以得到不同Mn2O3和Mn2V2O7含量的Va-MnOx复

合氧化物，且复合氧化物的SCR活性，特别是低温活性远高于任一单一组分，N2选择性均优

于Mn2O3。其中，V0.05-MnOx（V/Mn摩尔比为0.05）表现出最优的SCR活性，在120-240℃范围

内NOx的转化率在90 %以上，N2选择性高于80%。利用X射线吸收精细结构谱（XAFS）、氢气

程序升温还原（H2-TPR）、氨程序升温脱附（NH3-TPD）、透射电子显微镜（TEM）等表征，

并设计对比实验证明Va-MnOx复合氧化物催化剂中紧密接触的Mn2O3和Mn2V2O7两种晶体颗粒

间存在较强的协同作用是提高催化剂活性的主要原因。通过吸附和反应过程中的原位红外光

谱（in situ IR），并结合密度泛函理论（DFT）计算，从分子尺度确定了该催化剂上的反应机

理，即Va-MnOx催化剂中的Mn2O3能有效地将吸附的NH3活化为NH2中间物，随后NH2转移到

与之紧密接触的Mn2V2O7上并与气相NO形成NH2NO，具有高N2选择性的Mn2V2O7能够将NO

还原成N2和H2O而不是副产物N2O，从而该双功能催化剂显著提高了Mn基催化剂的低温活性

和N2选择性。 
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利用北京同步辐射装置（BSRF）上的XAFS实验，证明了Va-MnOx中的V物种仅存在于

Mn2V2O7中，排除了V掺杂进入Mn2O3而使Mn2O3的性能变化从而提高SCR活性的可能，并结

合多种表征手段和DFT计算，从分子尺度揭示了紧密接触的Mn2O3和Mn2V2O7的双功能性使催

化剂的低温活性和N2选择性得到显著提高。 

美国辛辛那提大学（University of Cincinnati）的 Panagiotis G. Smirniotis 博士在最新发表的

综述“A Review of Low Temperature NH3-SCR for Removal of NOx, Catalysts, 2019, 9, 349”中

引用并大篇幅评论该工作：最近，辛等设计了由 Mn2O3 和 Mn2V2O7组成的双功能 Va-MnOx 催

化剂，其低温下的 NOx 转化率和 N2 选择性与 Mn2O3 相比显著提高。Mn2O3物相可以将 NH3

活化成 NH2中间体，然后再转移到催化剂的 Mn2V2O7相上，并与气态 NO 反应生成 NH2NO。

最后，在 Mn2V2O7 相上生成的 NH2NO 中间体只分解为 N2，而不是不希望得到的副产物 N2O, 

N2O 是由吸附在 Mn2O3上的 NH3 深度氧化形成的。 

该工作为低温 SCR 催化剂反应机理的研究以及设计、开发新型低温 SCR 催化剂提供了新

思路。在这项研究工作中，北京同步辐射装置的 XAFS 站帮助该研究组明确了 Va-MnOx 复合

氧化物的物相组成。济南大学化学化工学院教授、该研究组组长张昭良教授这样描述他们的

工作：“探明 SCR 催化剂的内在反应机理对于低温催化剂性能的提高具有举足轻重的地位，

该工作从分子尺度揭示了双功能低温 Va-MnOx 复合氧化物 SCR 催化剂的反应机理，为新型、

高效低温 SCR 催化剂的研发提供了理论指导和设计思路。对于复合氧化物催化剂体系来说，

其结构组成和原子配位环境较为复杂，XAFS 无疑是用来研究这些复杂结构十分有力的实验

手段”。 

 
 

发表文章： 

Ying Xin, Hao Li, Nana Zhang, Qian Li, Zhaoliang Zhang,* Xiaoming Cao,* P. Hu, Lirong Zheng, 

and James A. Anderson*. Molecular-Level Insight into Selective Catalytic Reduction of NOx with 

NH3 to N2 over a Highly Efficient Bifunctional Va-MnOx Catalyst at Low Temperature. ACS 

Catalysis 8 (2018), 4937-4949. 
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具有高热稳定性短程有序 W-O-Fe 结构活性位的 SCR 催化剂 

氮氧化物（NOx）是主要的大气污染物之一，它会引起酸雨、光化学烟雾、大气臭氧浓度

升高、雾霾等环境问题，并对人类健康产生极大危害。氨选择性催化还原（NH3-SCR）是公认

最有效 NOx 去除技术，但目前商业化 NH3-SCR 催化剂 V2O5-WO3/TiO2 中的活性组分钒具有毒

性，且活性温度窗口狭窄，高温时不稳定等缺点严重制约了其广泛应用。开发新型、高效、

高热稳定的 SCR 催化剂对于 NOx 污染治理具有十分重要的意义。济南大学化学化工学院的一

个研究组设计制备了具有短程有序 W-O-Fe 结构的 WaFeOx 复合氧化物催化剂，对其 NH3-SCR

催化活性、结构及活性位进行了深入研究，发现短程有序 W-O-Fe 结构是 WaFeOx 复合氧化物

催化剂的活性位，且经 800 oC 高温处理后，W-O-Fe 结构仍在结晶相的表面存在，从而保证

了催化活性，相关成果发表在 2018 年 2 月 9 日的《Applied Catalysis B: Environmental》上。 

该研究组发现利用简单的共沉淀法得到结晶较差的 WaFeOx 复合氧化物催化剂，其中，

W0.13FeOx（W 的含量为 0.13 wt.%）的表观 SCR 活性和内在活性（反应速率）高于其他样品。

利用 X 射线吸收精细结构谱（XAFS）、氢气程序升温还原（H2-TPR）、氨程序升温脱附

（NH3-TPD）、X 射线衍射（XRD）、透射电子显微镜（TEM）、高角环形暗场扫描透射电

子显微镜（HAADF-STEM）等表征结果显示 WaFeOx 复合氧化物催化剂的内在活性、短程有

序 W-O-Fe 结构的量以及催化剂的酸量呈正相关，说明具有高热稳定性的短程有序 W-O-Fe 结

构是催化活性位，通过提高催化剂的酸量来提高内在活性。 

   

 



 
 

 2018年度科研 Highlights 
 

83 

利用北京同步辐射装置（BSRF）上的 XAFS 实验证明了 WaFeOx 中存在大量短程有序

W-O-Fe 结构，且其数量与催化剂的内在活性呈正相关，排除了 Fe2O3、Fe2WO6 微晶或 Fe2O3

和 Fe2WO6协同作用对 SCR 活性的促进作用，从而证明短程有序 W-O-Fe结构是催化剂的活性

位。 

该工作为 SCR 催化剂构效关系的研究和设计、制备具有高热稳定性的脱硝催化剂提供了

科学的线索。在这项研究工作中，北京同步辐射实验室的 XAFS 站帮助该研究组揭示了

WaFeOx 复合氧化物催化剂的短程有序活性位。济南大学化学化工学院教授、该研究组组长张

昭良教授这样描述他们的工作：“我们的前期工作（Environ. Sci. Technol. 2012, 46, 9600-9605. 

2012 Highlights, BSRF 和 ESI 高被引论文）证实复合氧化物中的短程有序结构可作为 SCR 催化

剂的活性位，但由于其常处于亚稳态，极易受到高温影响而失活，严重制约了高效非晶催化

剂在 SCR 技术中的应用。该工作报道了具有高热稳定性的短程有序 W-O-Fe 结构活性位，有

望解决非晶催化剂实际应用中对恶劣运行条件耐受性差的问题。这一研究结果是继 2012 年我

们在 XAFS 实验站（BSRF）证实 Ce-O-Ti 短程有序活性位后，在 Fe 基复合氧化物中确定了短

程有序 W-O-Fe 结构活性位的存在，并进一步证明了短程有序活性位在非晶复合氧化物 SCR

催化剂中具有普适性。由此，对于复杂非晶复合氧化物催化剂中活性位及构效关系的研究，

XAFS 是一个强有力的实验手段”。 

 

 

 

 

 

 

 

 

发表文章： 

Ying Xin, Nana Zhang, Qian Li, Zhaoliang Zhang,* Xiaoming Cao,* P. Hu, Lirong Zheng, Yuewu 

Zeng, and James A. Anderson*. Selective catalytic reduction of NOx with NH3 over short-range 

ordered W-O-Fe structures with high thermal stability. Applied Catalysis B: Environmental 229 

(2018) 81-87. 
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K 基 Soot 燃烧催化剂的“隔山打牛” 

Soot 催化燃烧是满足重型柴油车国六排放标准的必备技术，一般采用贵金属催化剂，碱

金属 K 被认为是助剂，用于改善 Soot 与催化剂的接触。但是，前期的工作表明，K 在本质上

可充当催化活性物种（Journal of Catalysis, 2010, 271: 12; Environmental Science & Technology, 

2010, 44: 8254; Scientific Reports, 2014, 4: 4725）。济南大学化学化工学院的一个研究组对 K 的

活性作用进行了深入的研究，相关成果发表在 2018 年 9 月 15 日的“Applied Catalysis 

B-Environmental”上。 

该研究组设计制备了具有隧道结构的 KxMn8O16型隐钾锰矿材料，将 K 离子放到孔道结构

中，并用水洗掉外表面 K，使 K 离子与 Soot 颗粒物理隔绝，结果仍发现了较好的活性和热稳

定性，而且 K 的含量与碳烟的本征燃烧速度呈现正相关性。将高氧化还原性的 Mn 换成相对

惰性的 Ti，即 KxTi8O16型材料，可得到相似的结论，但活性比 KxMn8O16 低。这一方面说明了

K 是活性物种成分而不仅仅是接触促进剂，另一方面，由于 K 离子限域在结构孔道中，避免

了在含水气氛中的流失，从而提高了催化剂的稳定性。 

 

利用北京同步辐射装置（BSRF）获得了K、Mn和Ti的K边XANES谱和Mn和Ti的K边EXAFS

谱，证明了KxMn8O16中的K离子并不像负载型的K离子可以在表面自由迁移，而是限域在隐钾

锰矿的孔道中，与Mn-O物种有弱的相互作用，是相对自由的K离子物种。但是K与Ti-O物种

有强相互作用并成键，因此在KxTi8O16中的K离子是一种固定的K物种。进一步，根据

KxMn8O16中K的K边XANES谱，发现K离子与Mn-O之间存在电子相互作用，形成d-sp杂化轨

道，使K+电子密度增加，具有类似过渡金属d轨道的氧化还原性，从而能活化气相氧，催化

Soot燃烧。但是，类似的现象并不出现在KxTi8O16中，从而导致了活性的较大不同。 

波兰雅盖隆大学（Jagiellonian University）的Piotr Legutko博士在最新发表的“Topics in 

Catalysis, 2019, doi: 10.1007/s11244-019-01132-x”论文中大篇幅评论该工作：碱金属催化剂
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的主要问题是有效控制它们的移动性，这对催化活性是关键的因素，但是同时也有稳定性问

题。一个避免碱金属不可控流失的可能途径是，将碱金属稳定在过渡金属的结构中。 

这个研究为高活性和高稳定性的碱金属 Soot 燃烧催化剂开发开辟了道路。在这一研究工

作中，同步辐射光源帮助该研究组揭开了 K 离子活性位的神秘面纱。济南大学化学化工学院

博士生导师、该研究组组长张昭良教授这样描述他们的工作：“在该催化体系中，K 离子本

身并不与 Soot 接触，而是通过与 K 离子相连的 O-M（M：载体金属）表面的活性氧与 Soot

发生作用，也就是说 K 离子隔着 O-M“山”，打到了 Soot“牛”，该工作打破了 K 仅作助剂

的常规认识。更亮的同步辐射光束线将必定会有助于 K 活性位精细结构的深度解析”。 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

发表文章： 

Taizheng Liu, Qian Li, Ying Xin, Zhaoliang Zhang*, Xingfu Tang, Lirong Zheng, Pu-Xian 

Gao*. Quasi free K cations confined in hollandite-type tunnels for catalytic solid (catalyst)-solid 

(reactant) oxidation reactions.Applied Catalysis B：Environmental, 232, 2018, 108-116. 
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金属有机框架材料限域作用制备单原子催化剂及其高效光解水 

单原子催化剂因其最大化的原子利用率，在氧化、还原、水煤气转化、电催化等方面表

现出优异的催化性能。但是，由于单原子具有高的表面能且容易团聚的特点，单原子催化剂

在催化反应过程中保持稳定是一个重大的挑战。因此，其关键是要开发与单原子具有强相互

作用的合适载体。中国科技大学江海龙教授（通讯作者）等人，报道了 MOF 稳定单原子催化

剂的制备，并研究了其光催化性能。相关成果以 “Single Pt Atoms Confined into a 

Metal–Organic Framework for Efficient Photocatalysis”为题于 2018 年 1 月 8 日在线发表在

Advanced Materials。 

该研究组发展了一种利用卟啉基 MOFs 的氮位点来稳定单原子 Pt 催化剂的方法。通过借

助北京同步辐射装置（BSRF）的 1W1B 线站，对单原子 Pt 的硬 X 射线吸收谱（XAFS）进行

了采集和数据分析。首先从 X 射线近边吸收谱图（XANES）上分析证实了 Pt 元素以弱氧化态

形式存在；进一步通过扩展 X 射线吸收精细结构 (EXAFS) 谱图解析和拟合，确认了样品中

Pt 原子与 N 原子配位模式，同时不存在 Pt-Pt 键。上述表征为证实单原子 Pt 催化剂的成功构

筑提供了可靠的实验证据。 

 

图 1. 示意性说明 MOFs 限域单原子 Pt 的结构及其光催化过程。 

更有意义的是，由于单个 Pt 原子能够使原子利用率最大化，优化之后的单原子 Pt 催化剂

—Al-TCPP-0.1Pt 表现出极好的可见光条件下的光催化产氢效率，其转换频率(TOF) 为 30 

h-1，是相应 MOF 稳定的 Pt 纳米颗粒催化剂的 30 倍。超快光谱表征和密度泛函计算表明，单

原子 Pt 引入 Al-TCPP 之后形成了高效的电子转移通道并且提高氢结合能，从而显著提高光催

化产氢活性。这个工作不仅提供了 MOF 稳定单原子的制备途径，并且为制备更高效 MOF 光

催化剂提供了参考。 
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通过该工作可以看出,基于 MOF 体系的金属单原子催化剂的制备研究具有很大潜力和优

势。同时该工作体现出了同步辐射的先进表征技术在单原子催化剂的表征和结构解析的至关

重要的作用。 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

发表文章： 

Xinzuo Fang, Qichao Shang, Yu Wang, Long Jiao, Tao Yao, Yafei Li, Qun Zhang, Yi Luo, and 

Hai-Long Jiang*, Single Pt Atoms Confined into a Metal–Organic Framework for Efficient 

Photocatalysis. Adv. Mater. (30)2018, 1705112. 

http://onlinelibrary.wiley.com/doi/10.1002/adma.201705112/full
http://onlinelibrary.wiley.com/doi/10.1002/adma.201705112/full


2018年北京同步辐射装置年报  

Beijing Synchrotron Radiation Facility 2017 Annual Report  
 

88 

用于高效电化学锂/钠离子存储的黑磷量子点/碳化钛 MXene

纳米片复合材料 

对电极材料进行纳米结构设计并探索新型高效的储能机理是开发高性能可充电电池的关

键。以黑磷量子点(BPQDs)和碳化钛纳米片(TNSs)分别作为电池型和赝电容材料，提出新型

电池电容双模型储能(DMES)机理，设计BPQD/TNS复合负极材料，并将其应用于锂离子电池

和钠离子电池。尤其是固定在 TNSs 上的 BPQDs 作为电池型组分，在循环过程中可以提高其

导电性及缓解应力，具有高容量及稳定的储能性能。同时，两种组分之间的 P-O-Ti 界面键引

起了赝电容 TNS 组分发生进一步原子电荷极化，增强了电荷吸附和有效的界面电子转移，提

供了更高的赝电容值和快速的能量储存。DMES 机理通过 X 射线光电子能谱，北京同步辐射

装置(BSRF) 1W1B-XAFS，扩展的 X 射线吸收精细结构光谱(EXAFS)，4B7A-中能实验站 X 射

线近吸收谱(XANES)，密度泛函理论计算和动力学分析得到证实。因此，复合电极表现出优

越的电池性能，尤其在锂离子电池性能方面，例如在 100 mA g-1 电流密度时，具有 910 mAh 

g-1 高容量，在超长 2400 圈充放电循环中容量保持率约为 100%，同时具有高的倍率性能，是

目前基于黑磷的复合材料中最佳的综合电池性能。相关的研究成果发表在 2018 年 8 月 1 日的

《Advanced Energy Materials》上。 

 

图 a 为 BPQD/TNS 复合材料 TEM 照片，由图 a可知，BPQDs 均匀的分散在 TNSs 表面。

该课题组进一步采用 XANES 和 EXAFS 技术在原子水平上给出复合材料结构信息。图 b 中的

BPQD/TNS 复合材料和 TNS 的 XANES 曲线显示了它们在 TiO2 和金属钛箔之间的近边吸收



 
 

 2018年度科研 Highlights 
 

89 

能，表明 Ti 价态在两个参比之间。在图 b 中，样品的 FT-EXAFS 显示 1.5-3.0 范围内的两个

峰，分别对应于 Ti-O(C)和 Ti-Ti 键。BPQD/TNS 复合材料的 FT-EXAFS 在 TNSs 和 TiO2上呈

现出类似的振荡(Ti-O 键，黄色区域)，具有显著减小的幅度，表明 BPQD/TNS 复合材料的局

部原子排列不同。为了获得定量结构信息，进行扩展边分析计算。BPQD/TNS 复合材料中的

Ti 原子具有比 TNSs 中更高的配位数(7)和更长的 Ti-O(C)平均键长(2.08Å)，这是因 P 原子的存

在形成 P-O-Ti 键。图 c 可以看出：黑磷的白线峰值为 2145.0 eV，来自 P 1s→P 3p 的电子跃

迁。对于 BPQD/TNS 样品，P K 边吸收光谱的另外两个主要吸收特征峰在 2151 和 2153 eV，

对应含有 O 和 P 的基团，电子跃迁来自 P 1s→O 2p。BPQD/TNS 复合材料的 P K 边分析进一

步证实了复合材料中存在 P-O-Ti 界面键。在 TNSs 和 BPQDs 界面处形成的 P-O-Ti 键有利于复

合材料的界面电子转移和界面结构稳定性，提高了 BPQD/TNS 电极的电化学性能。 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

发表文章： 

Ruijin Meng*, Jimei Huang*, Yutong Feng, Lianhai Zu, Chengxin Peng, Lirong Zheng, Lei 

Zheng, Zhibin Chen, Guanglei Liu, Bingjie Chen, Yongli Mi & JinhuYang, Black Phosphorus 

Quantum Dot/Ti3C2 MXene Nanosheet Composites for Efficient Electrochemical 

Lithium/Sodium‐Ion Storage, Advanced Energy Materials, 8 (26), 2018, 1801514. 



2018年北京同步辐射装置年报  

Beijing Synchrotron Radiation Facility 2017 Annual Report  
 

90 

微波法急速制备石墨烯基金属单原子电催化剂 

单原子催化剂兼具了均相催化剂和传统异相催化剂的优势，如最大原子利用率、高活

性、高选择性、易与产物/溶剂分离等，是近几年来催化领域的研究热点和前沿。石墨烯基金

属单原子催化剂因具有高比表面积、高导电性、高（电）化学稳定性而被广泛应用于电催化领

域。对于该类材料，行之有效的合成方法是探索和实现其电催化性能的重要前提，但是目前

该类材料的制备以热解法为主，存在耗时、耗能、金属单原子易发生团聚等问题。因此，针

对石墨烯基金属单原子电催化剂，开发高效、简单、快速的合成方法具有重要的意义。鉴于

此，美国加州大学洛杉矶分校的段镶锋课题组、黄昱课题组与北京同步辐射装置的研究人员

合作，首次提出了采用瞬时微波加热（2 秒）来快速制备多种石墨烯基金属单原子材料的新方

法，具有高效性、普适性、简易性、可量产化等优点。相关研究成果发表在 2018 年 7 月 17

日的《Advanced Materials》上。 

 

图 1 石墨烯基钴单原子合成与结构表征。（a）微波合成示意图；（b）球差电镜图；（c-h）同步辐射

X 射线吸收谱表征。 

研究人员首先将金属盐与氨基化氧化石墨烯溶液进行混合，利用金属离子与氨基之间的
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强相互作用力，将金属离子均匀分布于氧化石墨烯片层表面，然后将经干燥处理后的混合物

置于家用微波炉中，在 1000 W 下微波处理 2 秒；在微波加热过程中，石墨烯吸收微波而被激

发，瞬间产生高温，以一步法同时实现石墨烯的还原、氮元素的掺杂以及金属原子在石墨烯

晶格中的嵌入。接着，利用北京同步辐射装置 X 射线吸收谱表征技术，对金属的单原子分布

形式、金属原子价态、电子结构、配位结构（包括配位原子种类、配位数、键长等结构参数）

进行了精细分析，并结合球差电镜证实了不同种金属（钴、铜、镍等）均以单原子形式分布于

石墨烯晶格中。而且，相较于经传统法制备的金属单原子，经微波法合成的金属单原子的配

位环境更加无序化，缺陷程度更高。经对比发现，钴原子材料可作为高效电催化剂应用于电

解水产氢反应，其初始过电位趋近于0 mV，Tafle斜率为80 mV dec-1，并具有良好的电化学稳

定性。该项工作为石墨烯基单原子电催化材料的合成以及金属负载量的提升提供了新的思路

和有效途径，并为精确的构效关系研究和性能调控奠定了基础。 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

发表文章： 

Huilong Fei, Juncai Dong, Imran Shakir, Yu Huang, Xiangfeng Duan, et al. 

Microwave‐Assisted Rapid Synthesis of Graphene‐Supported Single Atomic Metals. 

Advanced Materials, 2018, 30, 1802146. 
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单原子催化用于锂硫电池的多硫化合物快速转化及 Li2S 的活化 

锂硫电池具有很高的理论比容量(1675mAh g-1)和理论比能量(2600 Whkg-1)，远高于传统

锂离子电池，被认为是最具前景的二次电池之一。  锂硫电池的反应中间产物多硫化合物 

(Li2Sx, 4 ≤ x ≤8) 在锂硫电池中扮演着重要的角色，一方面，锂硫电池容量的发挥依赖于

多硫化合物在电解质中的溶解度；另一方面，溶解的多硫化合物将穿梭到负极，与负极反应

生成短链的多硫化合物和硫化锂，形成所谓的穿梭效应，导致活性物质的损失。北京理工大

学化学与化工学院的课题组率先将单原子铁应用于锂硫电池正极中，并对其展开了深入研

究。  

 

该课题组发现单原子铁可以促进锂硫电池的多硫化合物高效吸附以及转化，而且可对锂

硫电池放电产物 Li2S 成核/结晶的实现纳米化调控，从而实现 Li2S 电活化。相对于传统的多孔

碳材料，单原子催化剂负载 S 正极，展现了优异的循环稳定性。  

利用穆斯堡尔谱和在北京同步辐射装置（BSRF）开展的光电子能谱，发现铁单原子主要

是以Fe-N4单原子形式存在, Fe-N4活性位点结构对应D1、D2和D3 三个构型，其中D1 对应

于亚铁-氮配位低自旋组态(S=0)， D2对应于亚铁-氮配位中自旋组态(S=1)，D3 对应于亚铁-

氮配位。 

本研究为锂硫电池正极新型 C/S 正极材料的开发，并为锂硫电池中单质硫多电子电催化

机理的研究提供新的思路。 

 

发表文章： 

Zhenzhen Li, Lei Zhou, Qi Ge, Renjie Chen,*Mei Ni, Wellars Utetiwabo, Xiaoling Zhang, Wen 

Yang* Atomic Iron Catalysis of Polysulfide Conversion in Lithium–Sulfur Batteries,ACS Appl. 

Mater. Interfaces,10 (2018), 19311-19317. 
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多孔炭负载的双金属-氮配位活性位点用于酸性电解液中

的氧还原催化 

质子交换膜燃料电池阴极氧气电还原过程为 4 电子过程，动力学过程缓慢，故其用于阴

极处铂催化剂的用量是阳极处十倍之多。 因此，开发成本低廉、高效且稳定的非贵金属氧还

原催化剂具有重要的科学意义和应用价值。 

传统铁-氮掺杂（Fe/N/C）催化剂，经常伴生大量 Fe3C 和 Fe 副产物，导致其电催化活性

较低、稳定性较差等问题。针对这些问题，我们提出能否通过设计具有金属-氮配位（M-N4）

单活性位点的 Fe/N/C 非贵金属氧还原催化剂，来解决这些问题？北京理工大学化学与化工学

院的课题组将铁-钴双金属单原子催化剂应用于氧气电还原催化中，并对其展开了深入研究。 

 

该课题组采用硬模板法制备多孔炭材料负载的铁/钴双金属单原子氧还原催化剂在酸性电

解质中双金属掺杂较单金属掺杂性能更高，其电催化性能相对于商业化的 Pt/C 催化剂性能

E1/2 只相差 53 mV。 

我们借助穆斯堡尔谱、在北京同步辐射装置开展的 X 射线吸收精细结构等谱学技术研究

催化剂活性位点结构和构型，发现双金属单原子催化剂铁以 Fe-N6形式存在，而钴以 Co-N4形

式存在。令人遗憾的是我们有关于 Fe-Co 双金属是否存在键合关系，未能给出清晰的答案。  

本研究不但为非贵金属氧还原催化剂的新活性位点的鉴定奠定基础，更为重要的是揭示

出双金属活性比单原子催化展现了更优良的氧还原电催化性能。 

 

发表文章： 

Qiao Zhang, Junhu Wang, Peiwen Yu, Fei Song, Xue Yin, Renjie Chen, Hailiang Nie, Xiaoling  

Zhang, and Wen Yang*. Porous carbon electrocatalyst with exclusive metal-coordinate active 

sites for acidic oxygen reduction reaction, Carbon,132 (2018), 85-84. 
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生长有无定型 FexP 包覆的 Fe2N 纳米颗粒的还原氧化石

墨烯复合材料应用于高效的电催化析氢反应 

氢能被认为是一种目前极有前景的清洁能源，而电化学析氢反应（HER）是获取氢能源非

常重要的途径之一。然而，尽管传统的铂基催化剂性能优异，其稀少的储量和高昂的价格限

制了其商业化。因此，设计开发具有高效析氢性能、原料储量丰富的非贵金属催化剂成为必

然。黑龙江大学无机功能与材料重点实验室付宏刚课题组对生长有无定型 FexP包覆的 Fe2N纳

米颗粒的还原氧化石墨烯复合材料的电催化析氢性能进入了深入的研究，相关的研究成果发

表在 2018 年 8 月 2 日的《Small》上。 

 

该研究组采用简单的低温磷化方法制备了生长有无定型磷化铁包覆的氮化铁纳米颗粒的

还原氧化石墨烯复合材料(P-Fe2N-rGO)，在研究工作中，北京同步辐射装置和上海光源帮助

该研究组证实了无定型的 FexP 层存在。磷化铁层的存在既提高氮化铁材料在酸性电解液中的

稳定性，也为材料提供了更多的催化活性位点，功函和理论计算结果都证实该材料具有类铂

的结构以及电化学析氢反应催化特性。将其作为电化学析氢反应的催化剂，该材料在酸性条

件下具有较低的过电势和塔菲尔斜率，并且具有优异的循环稳定性，有希望成为替代贵金属

的析氢反应催化剂。 

 

发表文章： 

Peng Yu, Lei Wang*, Ying Xie, Chungui Tian, Fanfei Sun, Jingyuan Ma, Miaomiao Tong, Wei 

Zhou, Jinghong Li, Honggang Fu*, High-Efficient, Stable Electrocatalytic Hydrogen Evolution 

in Acid Media by Amorphous FexP Coating Fe2N Supported on Reduced Graphene Oxide, 

Small, 2018, 14, 1801717. 



 
 

 2018年度科研 Highlights 
 

95 

光化学固相还原法制备高负载量单原子铂催化剂用于氢

气析出和氧气还原反应 

对于新能源体系中重要的电化学反应，如氢气析出（HER）、氧气还原（ORR）及甲醇氧

化等，贵金属铂表现出优异的电催化活性。然而，贵金属的高价格和低储量严重限制了其大

规模的商业化应用。为了提高铂的利用率，研究者们将其以单原子形式均匀分散在碳材料或

者过渡金属氧化物等载体上，制备了高活性的单原子催化剂，从而有效地降低了这类催化剂

的成本。目前，制备单原子铂催化剂的方法有溶液化学法，原子层沉积法等。其中，传统的

溶液化学法是目前制备贵金属单原子材料的主流之一，但是金属离子和原子在前驱体溶液中

的扩散迁移会导致许多纳米晶体的形成。因此通过这种方法获得的催化剂，贵金属原子的团

聚非常严重。而原子层沉积法获得的催化剂，也只能在极低的负载量下（一般小于 0.4 wt%）

保持原子级分散，这严重限制了贵金属铂的电催化性能。因此，高的铂负载量和均匀的单原

子分散，是发展单原子铂催化剂的关键因素。 

有鉴于此，北京化工大学材料电化学过程与技术北京市重点实验室的刘景军教授和王峰

教授团队，报道了一种光化学固相还原法来制备原子铂催化剂。简单利用掺氮的碳材料作为

载体，吸附贵金属酸根离子或盐离子，然后将获得的前驱体粉末，用一定强度的紫外线照射

一段时间，即可得到高负载量的贵金属原子催化剂。铂的负载量达到了 3.8 wt%，且完全处于

单原子的分散状态。在酸、及碱性介质中，该催化剂具有优异的HER和ORR电催化性能。该

方法具有制备过程非常简单且易于批量制备的显著特点，也适合制备其他贵金属如 Au、Ru、

Ir 等单原子催化剂。该方法有效避免了贵金属单原子在水相制备、洗涤以及干燥过程导致的

金属原子的团聚现象，可以实现批量制备。相关的研究成果发表在 2018 年 7 月 31 日的《ACS 

Catalysis》上。 
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利用北京同步辐射装置（BSRF，1W1B 线站）获得 Pt1/NPC 样品的 X 射线吸收光谱

（XAS），研究单原子铂的配位化学结构。图 A 显示了样品的 Pt L3 边归一化 XANES 光谱。

可以看出，单原子 Pt 样品的白线（WL）强度明显高于 Pt foil 的 WL 强度，说明相比于 Pt foil，

单原子 Pt 有更多未被占据的 5d 轨道（5d5/2或 5d3/2）。此外，EXAFS–FT 曲线用于分析单原子

Pt 的原子配位结构。如图 B 所示，Pt foil 在~2.59 埃处显示出金属铂的 Pt–Pt 键，而 Pt1/NPC

没有表现出这种 Pt–Pt 键的特征峰。但 Pt1/NPC 在~1.93 埃处显示出归属于 Pt–N 键的峰，说明

Pt原子与N原子键合。此外，Pt L2边光谱可以提供更多关于电子轨道水平上 Pt–N键形成的信

息。如图 C 和 D 所示，与 Pt foil 的 L2 边相比，Pt 单原子也具有高得多的 WL 强度。此外，对

于 Pt1/NPC，明显的 Pt–N 键存在以及 Pt–Pt 键的消失，这些结果与 L3 边得到的结果一致。然

而，如图 C 所示，在 L2 边缘处记录的 Pt foil 的 WL 强度非常弱，而在 Pt1/NPC 中单原子 Pt 的

WL 强度非常强，这说明相对于 5d3/2 轨道充满的金属 Pt 来说，单原子 Pt 具有更多的空 5d3/2

轨道，来接受Pt 2p1/2轨道的电子跃迁。因此，单原子Pt中更多未填充的Pt 5d3/2轨道，可能与

Pt1/NPC 中 Pt–N 配位形成有关。为了更有力地证明 Pt1/NPC 中形成了 Pt–N4键，利用图 B 插图

中所示的用 Pt–N4 结构模型，做了 EXAFS 数据拟合。在 R 空间从 1.5 到 3.5 埃的范围，Pt 原

子的第一壳层的拟合曲线与实验数据十分吻合，进一步证实了 Pt1/NPC 中 Pt–N4 键的形成。同

步辐射技术很好地帮助了我们，从原子层面了解活性中心的化学配位结构，是一种表征纳米

材料物理化学结构的有效手段。 

 

 

 

 

 

 

 

 

发表文章： 

Tuanfeng Li, Jingjun Liu,* Ye Song and Feng Wang*, Photochemical Solid-Phase Synthesis of 

Platinum Single Atoms on Nitrogen-Doped Carbon with High Loading as Bifunctional Catalysts 

for Hydrogen Evolution and Oxygen Reduction Reactions. ACS Catalysis 8 (2018) 8450-8458. 
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配位高度不饱和的晶格应变低温甲烷化催化剂的制备及

构效关系研究 

天然气的主要成分为甲烷，是一种低碳、高热值、燃烧无烟无尘的清洁能源，可用于替

代煤和石油等化石能源以及解决其带来的环境污染问题，故在世界能源结构中发挥着日益重

要的作用。目前，工业上主要通过合成气在 Ni 基催化剂上进行甲烷化反应来生产合成天然

气。在热力学上，甲烷化反应在低温下有利，但镍催化剂通常在 500 K 以下催化活性很低。

理论计算表明，CO 解离能垒在低配位的 Ni 晶面较低，而晶格应变能够进一步促进 CO 的解

离，有助于实现低温甲烷化反应。然而，常规催化剂制备技术难以得到具有上述结构特征的

催化材料。复旦大学化学系上海市分子催化和功能材料重点实验室乔明华教授课题组与北京

石油化工科学研究院宗保宁教授课题组合作，使用急冷技术制备了配位高度不饱和且具有晶

格应变的骨架镍（rapid quenched skeletal nickel, RQ Ni）催化剂(见图 1)，该催化剂显示了优异

的低温甲烷化催化性能，研究成果发表在 2018 年 1 月 2 日的《ACS Catalysis》上。 

 

图1 RQ Ni催化剂的制备过程示意图 

该研究组利用北京同步辐射装置（BSRF）的1W1B-XAFS实验站的X射线吸收技术对RQ Ni

和Raney Ni的微观结构进行了研究。从二者的Ni K边k3(k)数据傅里叶变换后的径向分布函数

图可见（图2左），二者与Ni箔标样具有相似的径向分布函数形状，但是主峰的位置和振幅有

差异。RQ Ni催化剂的Ni–Ni主峰出现在2.20 Å处，大于Ni箔标样（2.16 Å）和Raney Ni催化剂

（2.17 Å），表明RQ Ni中存在晶格应变，并得到HRTEM和XRD的支持。通过对三者的Ni K边

第一配位壳层进行拟合（图2右），发现Ni箔标样的Ni–Ni间距为2.48 Å，而RQ Ni和Raney Ni

催化剂的Ni–Ni间距分别为2.51和2.49 Å。此外，拟合得到RQ Ni催化剂的Ni配位数为5.13，低
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于Raney Ni催化剂的6.78和Ni箔标样的12，表明其配位高度不饱和。上述结果表明，使用急冷

法制备的RQ Ni催化剂存在晶格应变，同时有更多的晶格缺陷，有望成为高效的低温甲烷化

催化剂。 

 

图 2 （左）RQ Ni 和 Raney Ni 催化剂和 Ni 箔标样的 Ni K 边 k3(k)数据经傅里叶变换后的径向分布函

数，插图为放大了的 Ni 箔标样、RQ Ni 和 Raney Ni 的 Ni−Ni 第一配位壳层位置；（右）RQ Ni、Raney Ni

催化剂及 Ni 箔标样的实验 k3(k)数据(○)及拟合曲线(—) 

在低温甲烷化反应中，RQ Ni 催化剂显示出优异的催化活性和甲烷选择性。其活性不仅

高于 Raney Ni、负载型 Ni 催化剂，还高于 Pt/Al2O3 和 Pd/Al2O3 贵金属催化剂，仅次于文献中

公认的甲烷化活性最高的 Ru/Al2O3 贵金属催化剂，但其甲烷选择性（>99%）远高于 Ru/Al2O3

催化剂。结合表征和理论计算，我们将 RQ Ni 催化剂在低温甲烷化反应中的优异催化性能，

归因于 Ni 的低配位环境及晶格应变对降低决速步骤 CO 键断裂活化能垒的协同作用。在研究

过程中，同步辐射 X 射线吸收谱实验为我们深入了解 RQ Ni 催化剂的微观结构以及其在低温

甲烷化反应中的构效关系提供了重要的技术支持。 

 

发表文章： 

Hao Wang, Ke Xu, Xuanyu Yao, Danhong Ye, Yan Pei, Huarong Hu, Minghua Qiao,* Zhen Hua 

Li,* Xiaoxin Zhang, and Baoning Zong* Undercoordinated Site-Abundant and Tensile-Strained 

Nickel for Low-Temperature COx Methanation. ACS Catalysis 8(2018), 1207–1211. 
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高效电解水材料系统化设计与构筑 

电化学全解水析氢技术因其原料来源经济、工艺简单、产品纯度高、电解过程无污染等

优势成为新能源催化转化的途径，能够有效降低社会对化石燃料的依赖。但是如何设计并构

筑高活性、稳定、廉价易得的电极材料，成为目前该领域研究亟需解决的关键科学问题。目

前，研究人员基于非贵金属材料已经发展出众多全解水催化剂，以降低电解过程的过电位，

减小能量损失，同时提升电极的催化稳定性。清华大学有机光电及分子工程重点实验室的王

训教授课题组系统化设计并制备了基于过渡金属硫化物的超疏气复合纳米管阵列电极，实现

了高效电催化水裂解制氢，相关的研究成果发表在 2018 年 6 月 22 日的《Nature 

Communications》上。 

 

目前所发展出来的全解水催化剂材料大多只关注于对材料组分或结构的调控，是否有可

能通过系统化的设计实现对材料组分、电子态、形貌结构以及表面性质的同时调控，来提高

电极的全解水催化性能呢？王训教授团队首先制备出铁、钴、镍三金属水滑石纳米线阵列，

然后利用(NH4)2MoS4在 DMF 体系中实现了铁、钴、镍硫化物与 1T’ MoS2 的成功复合，通过

柯肯达尔效应，最终得到了多金属硫化物复合纳米管阵列电极。 

在该复合纳米管阵列体系中，1T’ MoS2 以及铁、钴、镍三种离子之间的协同效应分别提

升了催化剂活性位点对于电解水析氢、析氧反应的本征催化活性。同时，1T’ MoS2 良好的导

电性极大地促进了催化过程中的电子传输，加快了电解水的动力学过程。纳米管阵列的结构

优势在催化过程中造成了气泡、电解液、电极三者之间不连续的三相接触线，因而气泡和电

极之间的接触面积减小，导致了电极对气泡在电解液中的粘附力变小。在气泡析出过程中，

与平面电极相比，气泡在还未长大时就离开了电极表面，有利于电解液和电极活性位点的充

分接触，促进了催化传质。此外，纳米管阵列的多孔性以及粗糙的表面极大地增加了催化活

性位点的数量，进一步提升了电解水催化效率。 
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利用北京同步辐射装置（BSRF）1W1B 站线的 XAFS 设备实现了对复合纳米管阵列结构

中 1T MoS2 的表征。可以观测到，相比标准 2H MoS2 样品，复合纳米管中 MoS2 的 Mo-Mo 键

长由 3.16 Å减小至 2.79 Å，达到了 1T MoS2 的 Mo-Mo 键长的特征峰位置，证明复合纳米管中

的 MoS2 为纯 1T MoS2。同时，利用 4B7B 站线的 sXAS 设备表征了铁、钴、镍三金属离子间

的相互作用。含铁、钴、镍三金属的复合纳米管相比对应双金属样品，其 L3 区域高能量处三

价金属离子的峰有明显增强，说明铁、钴、镍三金属间的相互作用可以有效调节金属离子的

电子态，而三价金属离子相比对应二价离子具有更高的电解水析氧催化活性，进一步表明这

种金属-金属相互作用可以提升催化剂的本征催化活性。 

将此复合纳米管阵列材料应用于电化学析氢和析氧催化中，样品在 10 mA/cm2 处的过电

位分别为 58 mV 和 184 mV，同时能在 200 mA/cm2 的大电流密度下能够保持超过 80 小时的活

性。此外，在全解水催化当中，该纳米管阵列电极也展现出了非常优异的性能，10 mA/cm2

处的电压低至 1.429V，同时能在 50 mA/cm2 的电流密度下能够保持超过 100 小时的稳定性。 
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利用北京同步辐射装置（BSRF）1W1B 站线的 XAFS 设备实现了对复合纳米管阵列结构

中 1T’ MoS2 的原位电化学稳定性表征。对于电解水析氢和析氧反应，分别在三个不同的电位

下持续极化复合纳米管阵列电极，并同时在 Mo K 边能量范围进行原位测试。结果显示，

Mo-Mo 键长并未发生改变，证明在该复合纳米管阵列体系当中, 1T’ MoS2 具有优异的电化学

稳定性。 

此研究结果发展了一种系统性优化气体析出反应催化电极策略，同时针对催化位点的本

征活性、活性中心的数量、催化剂导电性以及催化传质四个方面实现了电解水性能的优化。

此外，对于 1T’ MoS2不稳定的问题，文中提出的复合材料体系为 1T’ MoS2 提供保护的方法为

1T’ MoS2 的实际应用带来新的契机。 

 

 

 

 

发表文章： 

Haoyi Li, Shuangming Chen, Ying Zhang, Qinghua Zhang, Xiaofan Jia, Qi Zhang, Lin Gu, 

Xiaoming Sun, Li Song, and Xun Wang. Systematic design of superaerophobic nanotube-array 

electrode comprised of transition-metal sulfides for overall water splitting. Nature 

Communications, 2018, 9, 2452. 
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NEXAFS 探测表面化学过程中的轨道层次作用物理机制 

纳米表面效应是指纳米材料的表面结构状态对其物理与化学性质所施加的调控作用，而

揭示纳米表面化学电子和轨道层次的作用本质是纳米科学、表面科学、团簇科学、表面发光

及纳米合成等物质科学领域长期以来共同的基础难题。表面配体仅能局部地扰动最表层原子

的成键方式与电子结构，而这些局部变化的电子结构信息会被占多数的内部原子的信号掩

蔽，为实验解析表面化学轨道层次的机制带来困难。2D 材料所具有的巨大比表面积能最大程

度地提高表面配体与内部原子的比例，最大限度地改变材料的电子结构并产生最显著的表面

效应，是实验与计算研究纳米表面化学作用机理的理想模型体系。 

 

图 1. NEXAFS 表征乙二醇配体诱导的 TiO2 纳米片表面轨道重构机制。 

北京化工大学相国磊与清华大学王训等人以 0.4 纳米厚的 TiO2 纳米片为模型体系，通过

调控表面乙二醇配体的覆盖度，系统研究了表面配体调控禁带宽度与光学性质的物理本质。

如图 1 所示，增加乙二醇的覆盖度能够增加 TiO2 纳米片的禁带宽度，且覆盖度越大其影响越

显著。他们与北京同步辐射装置的王嘉鸥副研究员合作，利用软 X 射线吸收光谱技术探索了

配体覆盖度对 TiO2 纳米片导带电子结构的调控机理。Ti-L 和 O-K 边吸收数据表明表面乙二醇

配体的存在能够降低 t2g 能带的强度以及 eg能带的宽度，说明 Ti-3d 原子轨道在晶格中的离域

被削弱，被定域到表面化学键中。这种配体诱导的轨道重构作用是表面化学最核心的电子结

构特征，也是普适性的物理规律。 



 
 

 2018年度科研 Highlights 
 

103 

通过结合实验探究、计算模拟与理论分析，研究人员提出了揭示表面配体及配体覆盖度

调控纳米材料电子结构与性能机制的纳米尺度协同化学吸附理论。如图 2 所示，该新型纳米

尺度吸附模型的本质在于表面配位化学键诱导的协同轨道重构作用，使配体能将表面原子的

价原子轨道从离域的能带状态极化到定域的表面吸附键中，进而实现对纳米材料本征电子结

构和性质的调控。 

 

图 2. 纳米尺度协同化学吸附理论图示。 

纳米尺度协同化学吸附理论的要点如下： 

1.作用机理: 配体通过形成表面配位化学键与纳米材料表面发生化学吸附；表面化学键中

的轨道重叠作用诱导表面原子价原子轨道成键构型的重构，实现对纳米材料表面原子局部电

子结构的扰动；大量配体的集体作用对纳米材料的能带电子结构及性质表现出协同调制。 

2.物理图像：(1)表面没有配体吸附时，表面价原子轨道优先拓展到晶格的Bloch电子态参

与能带的形成，此时表现出纳米材料本征的电子结构特征。(2)当配体的前线分子轨道与表面

原子的价原子轨道满足形成分子轨道的条件时，便可通过 MO-AO 间的重叠形成表面配位化

学键。新形成的化学键能够弱化分子与表面原子原有的成键与电子状态，实现对分子的活化

以及材料电子结构和性能的调制。对固体表面，化学吸附态能将表面原子的价原子轨道从离
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域的能带状态极化重构到定域的表面化学吸附键中，此为配体调控纳米材料性质的物理化学

本质。(3)表面配体诱导的轨道重构及其对电子结构与性质的影响程度与表面配体的覆盖度呈

正相关，覆盖度越大则纳米材料的电子结构被调控的程度越大，各种纳米表面效应表现得越

显著。 

3.作用结果: (1)对纳米材料，表面价原子轨道被极化再分配到表面化学键中，该过程使得

能带的强度降低，导致相应能带的宽度变窄，能带边的位置发生移动，能带内的态密度进一

步量子化，表面原子的反应活性进一步提高。这种内在电子结构的变化深刻影响着纳米材料

的光、电、磁及催化等物理与化学性质，此为纳米材料表面效应的电子本质。(2)对配体分

子，化学吸附的强度既是表面活性的度量，又是吸附态稳定性的度量。该强度随着覆盖度的

增加而增强，这种正相关效应导致纳米材料表面一旦被配体吸附就将自发实现吸附饱和。 

相关工作发表在《Nano letters》(Nano Lett., 2018, 18, 7809-7815)上。 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

发表文章： 

Guolei Xiang, Yan Tang, Zigeng Liu, Wei Zhu, Haitao Liu, Jiaou Wang, Guiming Zhong, Jun Li and Xun 

Wang, Probing Ligand-Induced Cooperative Orbital Redistribution That Dominates Nanoscale 

Molecule–Surface Interactions with One-Unit-Thin TiO2 Nanosheets, Nano Lett., 2018, 18, 7809-7815. 
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蒽激基缔合物平衡构型的面间距离测定 

有机发光材料在发光二极管、太阳能电池、生物成像、刺激响应等领域具有潜在的应用

价值，其中有机发光材料的激发态构型决定了其光电性质。然而，激发态构型测定一直是有

机发光领域的研究难点。由激基缔合物的势能曲线可知，两个分子的面间距离可以决定激基

缔合物的发光性质，且基态下二聚体被激发后可以形成激基缔合物。因此，激基缔合物构型

可以简化成两个分子的面间距离，为研究有机分子激发态构型提供了捷径和可能。吉林大学

邹勃教授和杨兵教授的课题组对蒽二聚体的激发态结构进行了深入的研究，相关的研究成果

发表在 2018 年 8 月 6 日的《Advanced Optical Materials》上。 

单晶X射线衍射（X-Ray Diffraction, XRD）方法可以明确地观察分子构型及堆积结构，但

是这种属于基态下的结构，并不能直接反映出激发态结构。时间分辨单晶XRD方法使激发态

结构研究迈向新的台阶，其原理是在样品处于激发态时测定二聚体的构型，然而这种研究手

段要求晶体具有强的衍射和长的寿命（磷光，寿命为毫秒级），对于有机小分子激基缔合物（寿

命通常为纳秒级）面间距离的测量是难以实施的。该课题组研究的具有离散蒽二聚体堆积的晶

体，在金刚石对顶砧（Diamond Anvil Cell, DAC）产生的高压下表现出独特的发光行为：压强

小于1.70 GPa时，发射波长表现出压强的非依赖特性；压强大于1.70 GPa时，发射波长逐渐红

移。 

 

利用这个独特的发光现象，结合理论计算的蒽激基缔合物势能曲线，可以推测出：由于

二聚体激发后自身可以弛豫到激基缔合物平衡构型，无论在基态和激发态平衡构型的距离范

围内的任何压强点，最终都会弛豫到激基缔合物平衡构型进行发光，表现出不变的发射波

长；当压强进一步增加后，激发态距离被强制性地压缩而不会弛豫到激基缔合物平衡构型，

表现红移的发射光谱。这样，光谱开始发生红移的基态距离（1.70 GPa下）即为激基缔合物平

衡构型下的面间距离。利用北京同步辐射装置（BSRF），收集了不同压强下蒽二聚体晶体的

衍射数据，表明晶胞在压力下被各向异性地压缩，蒽二聚体的两个分子逐渐地靠近，测定了

1.70 GPa下蒽二聚体的面间距离即为激发态平衡构型的面间距离，为3.33 Å。 
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利用离散二聚体堆积在高压下特殊的光物理行为来研究激基缔合物平衡构型，是一个新

的研究激发态的方法。不同于瞬态的时间分辨单晶XRD方法，这篇研究工作介绍的方法是一

种稳态的。由实验方法得到的蒽二聚体激发态平衡构型下的面间距离，为进一步理解激基缔

合物形成、构型和光物理性质提供了实验依据。 

高压同步辐射实验在北京同步辐射高压线站完成。特此感谢。 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

发表文章： 

Haichao Liu, Yuxiang Dai, Yu Gao, Hongcheng Gao, Liang Yao, Shitong Zhang, Zengqi Xie, 

Kai Wang, Bo Zou,* Bing Yang,* and Yuguang Ma. Monodisperse π-π Stacking Anthracene 

Dimer under Pressure: Unique Fluorescence Behaviors and Experimental Determination of 

Interplanar Distance at Excimer Equilibrium Geometry. Advanced Optical Materials 6(2018), 

1800085. 
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大晶格失配的金属@半导体核壳纳米晶的原位高压诱导相变 

无机纳米材料的物相、形貌、异质界面等在高压条件的稳定性及相变，对高压下的应用

如高压传感器等应用具有重要的科学意义。CdS、CdSe 等纳米晶（量子点）在高压下呈现新

颖的相变过程并被广泛研究。异质结构纳米晶，尤其是各向同性的量子尺寸核壳纳米晶在高

压条件下的相变、异质界面及纳米效应研究具有重要的科学意义，少有报道。北京理工大学

结构可控先进功能材料与绿色应用北京市重点实验室张加涛教授团队利用原创性的非外延生

长法制备了具有单晶 CdS 壳层的 Au@CdS 金属半导体核壳纳米晶（Science 2010, 327, 1634；

Angew. Chem. Int. Ed. 2015, 54，3683；Adv. Mater. 2014, 26, 1387；Adv. Mater. 2016, 28, 

3094）。他们与 Beijing Synchrotron Radiation Facility (BSRF)的李晓东研究员，郑黎荣研究员

等合作，对其在高压下的原位相变等进行了深入研究，相关的研究成果发表在 2018 年的

《Journal of the Physical Chemistry Letters》杂志上。 

该研究团队通过非外延生长方法制备了具有单晶壳层和原子级清晰界面的 Au@CdS 核壳

纳米晶，为剖析高压条件下物相转变和结构变化提供了很好的材料模型。该研究团队发现在

高压条件下，Au@CdS 纳米晶的核壳结构和异质界面保持完好，而单晶 CdS 壳层则由纤锌矿

结构转变为岩盐结构。与CdS块体材料和外延生长Au/CdS核壳纳米晶在高压过程中可能存在

晶格缺陷对 CdS 相变的影响不同，Au@CdS 核壳纳米晶的 CdS 壳层相变过程只受外力和异质

结构之间的相互作用影响。这些结果为研究异质结构高压相变中大晶格失配的不同物质在纳

米尺寸的相互作用具有很重要的科学意义。 

 

该研究利用北京同步辐射装置（BSRF）4W2-高压实验站 ADXRD 原位表征 Au@CdS 核

壳纳米晶高压相变过程。研究表明纤锌矿 CdS 单晶壳层的相变压力超过 5.0 GPa，远高于块体

CdS 的相变压力；压力超过 7.5 GPa 时，纤锌矿 CdS 单晶壳层完全转变为岩盐结构 CdS 单晶

壳层；继续增加压力至 24.2 GPa 和卸压后，壳层仍为岩盐结构 CdS 单晶壳层。在相变过程

中，核壳结构和 Au 核-CdS 壳层界面保持完好。结合 Raman 光谱表征技术发现与块体 CdS 高
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压相变明显不同，CdS 单晶壳层在相变过程中 Raman 位移变化与压力不成线性关系，从而证

明了 Au@CdS 结构在高压条件下 Au 核与 CdS 壳层存在相互作用且影响 CdS 单晶壳层相变过

程。通过对比 Au 纳米晶与 CdS 纳米晶在高压下的变化，发现 Au@CdS 核壳结构的高压相变

过程不同于 Au 纳米晶和与 CdS 纳米晶，进一步证明了 Au 核-CdS 单晶壳层的大晶格失配度和

界面应力促使了 CdS 单晶壳层的相变。 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

发表文章： 

M. Ji, H. Wang, Y. Gong, H. Cheng, L. Zheng, X. Li, L. Huang, J. Liu, Z. Nie, Q. Zeng, M. Xu, J. 

Liu, X. Wang, P. Qian, C. Zhu, J. Wang, X. Li and J. Zhang, High Pressure Induced in Situ 

Solid-State Phase Transformation of Nonepitaxial Grown Metal@Semiconductor Nanocrystals J. 

Phys. Chem. Lett., 2018, 9, 6544-6549. 
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类钙钛矿金属有机框架材料[C(NH2)3][Cd(HCOO)3]的近零面压缩行为研究 

零线/面压缩率材料在持续增大的静水压作用下，晶体的某一/两个晶轴长度保持不变。此

优异的物理特性使得零线/面压缩材料在制备抗压材料领域中具有极为广阔的应用价值。然

而，此前尚未有关于零线/面压缩率材料的报道。吉林大学超硬材料国家重点实验室的一个研

究组发现了首例具有近零面压缩率材料[C(NH2)3][Cd(HCOO)3] ([C(NH2)3]+ = guanidinium)，相

关的研究成果发表在 2018 年 7 月 6 日的《ACS Applied Materials & Interfaces》上。 

该组利用金刚石对顶砧装置研究高压下[C(NH2)3][Cd(HCOO)3]材料在压力下的结构变

化。在北京同步辐射装置 4W2-高压实验站开展的同步辐射 X 光衍射光谱表明，随着压力由常

压增大到 0.53 GPa 范围内，布拉格峰（2-10）峰位没有发生变化，表明该晶面面间距在加压过

程中既没有增大也没有减小。对三方结构的[C(NH2)3][Cd(HCOO)3]的晶体结构进行精修，得

出该晶体在压力范围 0 到 0.53 GPa 以内，c 轴的长度随压力增大而减小，但 a 轴与 b 轴的长度

随压力增大仅仅缩短了 0.04%。利用晶格参数计算得出晶体的各向晶轴压缩率，发现在 0 到

0.53 GPa 压力范围内，a 轴与 b 轴的压缩率只有 0.94 TPa-1。而一般的材料压缩率在 5 到 50 

TPa-1 之间。 

通过对[C(NH2)3][Cd(HCOO)3]材料的晶体结构进行分析，发现此材料晶体内斜菱方结构

与晶体结构存在几何上的对应关系，并且[C(NH2)3][Cd(HCOO)3]晶体在 ab 面内的近零面压缩

的原因正是由于该晶体内特殊的斜菱方结构所导致的。当压力增大时，斜菱方结构内

Cd−OCO−Cd的链长被压短，而Cd···Cd···Cd 夹角变大。链长的缩短与夹角的变大对晶格参数

a、b的大小具有相反的作用，最终在这两种相反的作用下，晶格参数 a与b保持不变。同时，

Cd−OCO−Cd 链长的压缩与 Cd···Cd···Cd 夹角的变大均导致晶轴 c 减小，因此在双重作用下，

c 轴方向上压缩极快。 
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为进一步探究晶体结构的压缩机理，利用第一性原理的计算方法对[C(NH2)3][Cd(HCOO)3]

的晶体结构在高压下的演变进行了理论模拟。结果表明 Cd-O 键键长随压力增大而减小，导致

Cd−OCO−Cd 链缩短，而 O-Cd-O 键键角增大，使得 Cd···Cd···Cd 夹角变大，进而引起 c 轴随

压力快速减小而 a轴与 b轴在高压下保持不变。本工作是世界上首例报道近零面压缩这一反常

压缩行为的工作，为进一步寻找其他零面压缩率或零线压缩率材料提供思路。 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

发表文章： 

Qingxin Zeng, Kai Wang,* and Bo Zou, Near Zero Area Compressibility in a Perovskite-Like 

Metal–Organic Frameworks [C(NH2)3][Cd(HCOO)3], ACS Applied Materials & Interfaces 

10(2018)，23481-23484. 
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离子掺杂实现卤化铅铯纳米晶高效紫光发射 

无机钙钛矿纳米材料由于具有卓越的光电性能，成为极具应用潜力的新一代半导体材

料。目前，CsPbBr3和CsPbI3纳米晶在绿光和红光区域的发光效率均可达到 90%以上，但紫光

区域发光的 CsPbX3 (X=Cl 或 Cl/Br) 纳米晶发光效率低下，这表明了在此类纳米晶中存在大量

的结构缺陷。针对这一难题，苏州大学材料与化学化工学部孙洪涛教授课题组提出了一种非

光学活性离子掺杂提高无机钙钛矿纳米晶发光效率的策略，实现了紫光发光效率接近 100%。

通过详细的结构解析和理论计算，他们发现镍掺杂能够有效抑制结构缺陷并显著提高 CsPbCl3

纳米晶的短程有序性。相关研究成果发表在 2018 年 7 月 16 日的《Journal of the American 

Chemistry Society》上。 

该课题组发现掺杂非光学活性的镍离子可以使 CsPbCl3 纳米晶的发光效率接近 100%。该

结果首次提出通过非光学活性离子掺杂避免掺杂离子与CsPbCl3纳米晶间的能量传递，从而提

高 CsPbCl3 纳米晶的带边发光效率。在研究其发光增强机理过程中， 北京同步辐射光源的科

研人员给予本研究极大的支持。通过 X 射线吸收光谱对掺杂前后 CsPbCl3 纳米晶进行结构解

析。XANES 和 EXAFS 结果表明，Ni 掺杂不影响 Pb 的价态，但可以有效增强 CsPbCl3 结构的

短程有序性（图 1）。结合密度泛函理论分析，他们提出了掺杂纳米晶发光效率增强的内在机

理， 即未掺杂 CsPbCl3 纳米晶易形成深缺陷能级（如 Cl 空位），这些缺陷易捕获载流子，从

而使发光效率低下；镍掺杂可以提高CsPbCl3缺陷形成能进而提升短程结构有序性，这一结构

上的改变可以有效抑制非辐射跃迁，实现发光效率的显著提高。同时，该课题组发现，这种

方法具有很好的普适性，可显著提高其他紫光发射钙钛矿纳米晶的发光效率。 

 

图 1. 北京同步辐射装置（BSRF）测试获得 Pb LIII边的 (a) XANES, (b) k3权重下得到的 EXAFS 谱

图以及 (c) 相应的傅立叶转换谱图。数据表明镍掺杂后 Pb的配位数增加即Cl空位得到抑制， 同时结

果表明 CsPbCl3 结构的短程有序性增强。undoped 和 Ni-11.9%分别代表未掺杂样品和 Ni 掺杂浓度为

11.9%的样品 
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同步辐射光源帮助该课题组分析铅的局域配位结构，为合理确定CsPbCl3纳米晶发光增强

机理提供了重要支持。该课题组组长苏州大学材料与化学化工学部孙洪涛教授这样描述他们

的工作：“我们提出了一种普适性的策略来提高卤化铅铯纳米晶的发光效率，这将极大的促进

其在紫光发射器件领域的应用，对于其发光机理的理解，同步辐射技术起到不可或缺的作

用。” 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

发表文章： 

Zi-Jun Yong,† Shao-Qiang Guo,† Ju-Ping Ma,† Jun-Ying Zhang,† Zhi-Yong Li, Ya-Meng Chen, 

Bin-Bin Zhang, Yang Zhou, Jie Shu, Jia-Li Gu, Li-Rong Zheng, Osman M. Bakr, and Hong-Tao 

Sun*, Doping-Enhanced Short-Range Order of Perovskite Nanocrystals for Near-Unity Violet 

Luminescence Quantum Yield. Journal of the American Chemistry Society, 140 (2018), 

9942-9951. 
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抗生素药渣生物炭中碳和磷元素的演变及对 Pb 的固定机制 

抗生素药渣热解制备生物炭材料是热点环境问题。碳和磷元素的演变，决定了生物炭材

料固定重金属 Pb 的能力。热解过程极其复杂，生物炭中碳和磷元素的演变过程仍没有解释清

楚。复旦大学环境科学与工程系、上海市大气颗粒物污染防治重点实验室、上海市污染控制

与生态安全研究院张士成教授和朱向东青年研究员研究组，对生物炭中碳和磷元素演变进行

了深入的研究，相关研究成果发表在《Chemical Engineering Journal》上。 

该研究组发现不仅热解改性温度，而且气氛显著影响了生物炭材料对重金属 Pb 的固定能

力。在低温下（< 600 oC），羧基的热转化和有效磷的演变均不受活化气体类型的影响；而在

高温下（> 600 oC），碳酸根的热转化和有机磷的演变强烈依赖于活化气体类型。该研究利用

北京同步辐射装置（BSRF）4B7A-中能实验站开展的 X 射线谱学实验解析了磷酸盐的形态，

抗生素药渣生物炭中羟基磷酸石和磷酸铝，这为离子交换吸附重金属 Pb 提供了活性吸附位

点。CO2 气体会抑制碳酸根的热转化，也可以通过消耗炭基质转化有机磷为无机磷。水体中

Pb 的固定主要受碳酸根和有效磷的浓度控制。在高温下，由于较高的有效磷和碳酸根含量，

CO2 气氛下活化的生物炭对水体中 Pb 的固定能力远强于 N2 活化的生物炭。结果表明，生物

炭对水体中 Pb 的最大固定容量为 454 mg/g。研究机制如下图所示。 

 

 

 

 

发表文章： 

Yuchen Liu, Xiangdong Zhu*, Xinchao Wei, Shicheng Zhang*, Jianmin Chen, Zhiyong Jason Ren. 

CO2 activation promotes available carbonate and phosphorus of antibiotic mycelial fermentation 

residue-derived biochar support for increased lead immobilization. Chemical Engineering Journal 

2018, 334, 1101-1107. 
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五种纳米钙钛矿对大型蚤的慢性毒性的研究：基于结构

的毒性机制 

钙钛矿纳米材料（perovskite nanomaterials, PNMs）作为燃料电池、催化剂、光伏材料等显

示出优越的性能，具有巨大的应用潜力,但其在水生环境中的行为和潜在生态效应却完全没有

报道。北京航空航天大学的一个研究组对纳米钙钛矿的行为及对水生生物的毒性进行了深入

的研究，相关的研究成果发表在 2018 年 1 月 1 日的《Environmental Science: Nano》上。 

作者合成了五种代表性的PNM（LaFeO3，YFeO3，BiFeO3，LaMnO3和LaCoO3），采用

XRD，XPS，TEM，同步辐射等多种方法来研究了它们对水生无脊椎动物大型溞的急性和慢

性毒性，同时探讨了天然水体中的有机质对其毒性的影响机制。结果表明，1ppm的LaCoO3明

显着抑制了大型溞的生长，暴露21天后大型溞全部死亡，而暴露于其他PNM的大型溞中没有

出现死亡。主要原因在于LaCoO3与其他PNM相比，LaCoO3的晶体结构中含有氧空位，导致

自由离子的溶出。此外，大型溞对自由钴离子的摄入也是导致LaCoO3在其体内产生不同于其

他四种钙钛矿的特殊分布的主要原因。而其他四种纳米钙钛矿在21天暴露期间虽然没有对大

型溞产生任何负面影响，但是大量的积累在大型溞肠道的钙钛矿可能会随着食物链转移到更

高级的生物体内，因此其安全性也不能忽视。 

 

图 1 暴露 21d 后钙钛矿在大型蚤体内的分布 

纳米材料在生物体内的空间分布对揭示其毒性机制有着非常重要的意义，利用北京同步

辐射装置开展的 -X 射线荧光微区谱学成像（ Synchrotron radiation X-ray fluorescence 

micro-spectroscopy，SR-μXRF）实验表明，LaFeO3, BiFeO3和LaMnO3仅分布在大型溞肠道；而

LaCoO3不仅分布在肠道，钴离子也在大型蚤腹部区域分布，积累在肠道的信号是通过滤食方

式进入的LaCoO3，腹部的信号是通过胸枝上肢进入的钴离子，暴露液中溶出的钴离子是

LaCoO3主要的致毒原因。 

作者还发现，阿拉伯树胶会对纳米钙钛矿的毒性产生影响。在阿拉伯树胶的存在下，
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LaFeO3，BiFeO3和LaMnO3毒性增加，而LaCoO3毒性降低。而YFeO3的毒性没有发生改变。

不同 PNM 受天然有机质不同的影响效果与自身的物理化学性质相关。本研究强调了全面表征

纳米材料的必要性，以明确其影响生物毒性的物理化学性质因素。此外，研究纳米钙钛矿在

水生环境中的转化能够更准确地评估它们对水生生物的影响。需要对纳米钙钛矿的的生物效

应进行更多的生态毒理学研究，以建立纳米钙钛矿的性质-毒性关系。 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

发表文章： 

Tingting Zhou, Wenhong Fan*, Yingying Liu, and Xiangrui Wang. Comparative assessment of 

the chronic effects of five nano-perovskite to Daphnia magna: a structure based toxicity 

mechanism. Environmental Science: Nano 5(3): 708-719. 
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2018 年度各光束线站工作进展 

1W1A-漫散射实验站 

（1）开放运行 

2018 年漫散射实验站向用户提供了一轮兼用光和两轮专用光，为来自中科院各研究所和

国内高等院校的用户完成了材料的高角 X 射线衍射(XRD)、X 射线反射(XRR)、掠入射 X 射线

衍射(GIXRD)和漫散射（DXS）测量实验，所支持的课题研究包括宽禁带半导体薄膜、铁基超

导薄膜材料、聚合物薄膜、有机薄膜器件、介孔材料等。 

本年度共有一次兼用光、两次专用光，漫散射实验站在此期间为 63 个课题研究组提供了

同步辐射机时。截至 2018 年 12 月初，用户已发表论文 55 篇，其中一区 SCI 论文 22 篇，一些

用户取得了很好的实验结果，其论文发表在高影响的学术期刊上（Science、Advanced Energy 

Materials、Advanced Materials、Energy Environ. Sci.、 Nature Communications 等）。 

（2）实验站维护和实验技术发展 

本年度，漫散射实验站（1）检修了束线及实验站的部分软硬件设备，如高温样品台、循

环水制冷机、空气压缩机、抽风机等；（2）准备搭建 Pilatus-EPICS-Autofilter-Pilatus 联用系

统，开始了探测器自动化保护技术研发，订购新设备，完成了弱电流放大器和光电二极管在

线测试、返回改进、再次安装使用。（3）有机光电材料表征平台进行了升级，包括 Mar345

面探测器滑台、后探测器系统。 

部分系统设备如图 1 所示。 

   

(a)                              (b)                          （c） 

图 1 BSRF-1W1A 实验站升级改造：(a) 切光保护用光电二极管；(b) 弱电流放大器验收测试；（c）

Mar345 面探测器升降切换滑台。 

（3）科研成果 

本年度，实验站工作人员与北京科技大学的用户合作在漫散射站开展了变温 XRD 实验，

2018 年度各光束线站工作进展 
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完成了倒易空间绘制，开展了结构随温度的相变研究，测出确认了单一晶格常数 PbTiO3/PbO

复合外延膜的大轴比。主要结果：PbTiO3/PbO 复合外延薄膜的轴比由体相的 1.065 提升到了

1.238，极化强度提升了 2 倍，铁电转变温度由 490C 提升到 725C。该结果已经具备了工业

应用价值，该材料的设计方法启发了类似材料科学的研究。其结果发表在 Science 上（L. 

Zhang,et al., Science 361, 494-497 (2018)）。 

  

 

图 2 将两种结构类似但晶格常数不同的物质形成晶格匹配的外延薄膜，小晶格的物质必然受到大晶格

物质的拉应力，进而引入巨大应变。 

1W1B-XAFS 实验站 

（1）开放运行 

2018 年度全年共完成了两轮专用光运行和兼用光运行，累计运行时间 130 天，共完成了

117 个申请课题的实验研究：其中包括专用光运行 83 天，完成 85 个课题；兼用光 47 天，完

成 32个课题。光束线运行总体平稳、安全、高效，用户群体主要来自全国各地的 65个高校和

研究所，涉及的研究领域主要是催化、环境、能源以及材料科学，尤其是在单原子催化领域

比较突出。 

（2）XAFS 方法的发展及应用 

A）全局化 XAS 分析方法助力催化剂结构的精确解析 
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美国加州大学洛杉矶分校段镶锋、黄昱以及沙特阿拉伯沙特国王大学 Imran Shakir（共同

通讯作者）等人报道了一种合成具有明确结构的过渡金属（Fe、Ni、Co）MN4C4 型单原子电

催化剂的普适性方法，并系统研究了MN4C4型单原子电催化剂的构效关系。该课题组与北京

同步辐射装置的董俊才博士（共同第一作者）开展合作研究，利用全局化 XAFS 分析方法，以

及TEM进行精确的结构解析，并结合DFT计算，经过电化学测试证实不同过渡金属单原子催

化剂的 OER 催化活性趋势为 Ni>Co>Fe。研究成果以封面文章发表在 Nature Catalysis 

volume 1, pages 63–72 (2018)上。 

  

图 1 Nature Catalysis 封面：过渡金属 MN4C4 型单原子电催化剂的普适性合成方法 

B）XAFS 在单原子催化剂结构表征中的应用 

贵金属单原子催化剂具有超高的催化活性，但是在实际高温反应中，由于金属表面自由

能的降低，往往容易烧结团聚，失去活性。如何构建具有热稳定性的单原子催化剂，成为研

究人员关注的热点。清华大学的李亚栋院士和李治（共同通讯）等人，报道了一种现象：在

900℃以上，贵金属纳米颗粒（Pd，Pt，Au-NPs）惰性气氛中可以转变为热稳定单原子（Pd，

Pt，Au-SAs）。研究人员利用 MOF 衍生的 N-掺杂的碳材料作为锚定基底，发现在 900℃惰性

氛围中持续 3h，Pd、Pt 或 Au 等贵金属纳米颗粒可以直接转变成 Pd、Pt 或 Au 单原子，并通

过原位环境透射电镜实现了对动态变化过程的实时观察，球差矫正电镜和 XAFS 谱证明了单

原子的分散状态。热稳定单原子（Pd-SAs）表现出比纳米颗粒（Pd-NPs）更好的活性和选择

性。这项研究为开发具有高度热稳定性的贵金属单原子催化剂开辟了新道路！相关成果以

“Direct observation of noble metal nanoparticles transforming to thermally stable single atoms”为

题发表在 Nat. Nanotech.上。 
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图 2 Nat. Nanotech.：直接观察贵金属纳米粒子转变为热稳定的单原子 

C）XAFS 在电化学中的应用 

氧还原反应(ORR)在诸如燃料电池和氯碱电解槽等许多储能和转换系统的商业化中起着

重要作用。Pt 及其合金是目前最有效的 ORR 催化剂。然而，Pt 的高昂成本和稀缺性严重阻碍

了这些涉及 ORR 的能源设备的广泛应用。为了解决这个棘手的问题，大量的研究工作致力于

制备可替代、低成本和高性能的无金属和非贵金属(NPM)催化剂。碳负载的氮配位金属

(Me/N/C，Me= Fe或Co)催化剂已被认为是替代Pt基催化剂的最有希望的候选者。目前，大部

分 Me/N/C 催化剂在碱性条件下与 Pt/C 催化剂具备可比性，但是在酸性条件下性能不好。 

为了提升酸性电解质中Me/N/C催化剂的催化性能，中国科学技术大学俞书宏教授和梁海

伟教授（共同通讯）等人报道了一种简单的基于聚吡咯(PPy)涂覆的碳质纳米纤维(CNF@PPy)、

以 SiO2保护壳为介导的热解法来制备 Fe/N/C 催化剂。课题组利用北京同步辐射装置 1W1B 实

验站，采集了 Fe的 K边 XAFS 谱，从结构上证明了该催化剂在 SiO2保护壳下，不仅可以限制

铁活性位点的迁移，而且还限制了高温热解过程中挥发性气态物质的捕获，同时优化了

Fe-N-CNFs 催化剂的表面官能和多孔结构。与没有 SiO2 保护壳制备的催化剂相比，

Fe-N-CNFs 催化剂在酸性介质中具有显着提高的 ORR 活性和优异的稳定性。相关文章发表在

Energy Environ. Sci., 2018, 11, 2208-2215。 
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图 3 Energy Environ. Sci.: SiO2 保护壳模板法合成 Fe-N 掺杂碳纳米纤维及其增强氧还原反应性能 

（3）科研成果 

2018 年度依托 1W1B 实验站发表的用户文章数目共有 167 篇，一区论文 102 篇，其中

Nature Nanotechnology 1 篇，Nature Catalysis 2 篇，Energy & Environmental Science 3 篇，Adv. 

Mater. 9 篇，另外还包括 JACS、ACS nano、Angew. Chem. Int. Ed.、Advanced Energy Materials

等著名期刊杂志，总的平均影响因子 9.60。 

1W2A-小角散射实验站 

（1）开放运行 

2018 年，小角站为用户提供了两轮专用光机时。在 6 月 17 日至 7 月 27 日第一轮专用光

期间，小角站共接待了来自 25 个单位的 32 个课题组，提供实验机时 890 小时。10 月 1 日至

11 月 11 日第二轮专用光期间，为 26 个单位的 36 个课题组提供机时 931 小时。全年累计为用

户提供实验机时 1821 小时。实验站提供了小角（SAXS）、广角（WAXS）、大小角联用

（SAXS/WAXS）、掠入射小角(GiSAXS) 及掠入射广角(GiWAXS)等实验模式，实验类型包括

原位变温、原位生长、应力应变、毫秒时间分辨等。 

（2）工程进展 

实验站人员以玻璃碳和纯水为标准样品，在 1W2A 小角站发展了散射绝对强度的标定方

法，并将该方法成功应用于卵清蛋白质分子量测定和无烟煤热解过程中孔隙率变化的测量

中，验证了标定方法的可靠性，为用户获取分子量、体积分数、电子密度差等与质量密度有

关的结构参数奠定基础。工作发表在 Nuclear Inst. and methods in Physics Research, A 900 

(2018): 64 上。 

实验站人员为用户设计了一款专门用于 SAXS 原位测试的煤炭高温干馏炉，温度可达

1200C。可使煤炭在隔绝氧气条件下加热分解的同时，利用 SAXS 技术实时测量煤炭干馏过
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程中碳网络结构的变化。图 1 为干馏炉内部结构示意图(a)以及为用户实验时的照片(b)。 

 

图 1 煤干馏炉内部结构示意图(a)及为用户实验时的图片(b) 

（3）科研成果 

据不完全统计，2018 年度小角用户共发表论文 57 篇。其中，发表在 Adv. Mater., Angew. 

Chem. Int. Ed., Macromolecules 等一区刊物论文 20 篇。 

1W2B-衍射谱学综合实验站 

（1）开放运行 

在 2018 年两轮专用光期间，1W2B 衍射谱学综合实验站共提供 1824 小时的实验机时，运

行效率大于 99%，共享率大于 95%，接待了来自国内多个研究单位的 62 个课题组，分别开展

了晶体衍射、小角散射、吸收谱学和 Pump-probe 时间分辨实验，其中晶体衍射有 10 个课题

组，小角散射有 1 个课题组，Pump-probe 时间分辨实验有 4 个课题组，吸收谱学实验有 42 个

课题组，其他方向课题组 5 个。2018 年实验站完成了小角散射实验平台的验收工作，开展了

小角、广角、吸收谱多方法联用技术研究，2019 年会完成验证性实验。 

（2）科研成果 

据用户反馈，2018 年度基于 1W2B 线站发表了 40 篇论文，包括 Nature Catalysis、Nano 

Energy、Advanced Materials 等一流国际期刊。研究亮点集中在吸收谱学领域。 

1B3-X 射线光刻实验站 

（1）开放运行 

2018 年第一次专用光，光刻站共接待用户 7 批次，提供机时 863H。第二次专用光共接待

用户 9 批次，为用户提供机时 919H。2018 年兼用光运行 380H，服务用户 3 批次。 

(

a) 

(

b) 
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（2）线站建设 

1B3 光刻实验站安装有钨丝，通过钨丝电流变化确定同步辐射光的位置。原来调光时需

要扫描钨丝，并观察钨丝位置及电流变化情况，调光工作至上要两人完成。今年在 FOE 内加

装了摄像头，并重新布局了钨丝电流表及钨丝驱动控制，调光时一个人即可控制钨丝扫描，

并同时观察钨丝位置变化和钨丝电流变化，使调光更方便更快捷。 

  

图 1 （左）钨丝电流及钨丝驱动控制；（右）钨丝位置监控。 

（3）科研进展 

太赫兹行波管微结构研制 

高功率宽频带小型化太赫兹真空电子放大器在军民领域具有重要的应用前景，其中太赫

兹器件高频微结构制造是该技术的重要难点。LIGA 技术是制备高频微金属结构的有效制造方

法，通过与埋丝工艺相结合，实现微波通道和电子通道交叉结合的太赫兹微金属结构器件的

制造。相比于其它加工途径，该方法具有大深宽比、可实现最小尺寸为 0.2μm、结构表面粗

糙度优于 30nm 以及工艺重复性好等优点。埋丝工艺是针对太赫兹微结构的特殊要求而开发

的，它需要在光刻胶内预制有机丝线，在完成 LIGA 技术的电铸工艺后将其溶解掉，形成所

需要的电子通道，而微波通道则是利用 LIGA 技术的深度光刻和电铸完成。该技术通过多年

的工艺优化，解决了多项工艺难题，基本完成了所需要的太赫兹微金属结构器件的制造。图

2 左侧为埋丝的光刻胶结构，结构中间胶中为有机丝线，右侧为电铸完成的金属铜结构，有

机丝已经去除。 
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图 2 太赫兹行波管微结构照片。左侧为埋丝的光刻胶结构，右侧为电铸完成的金属铜结构。 

4W1A-X 射线成像实验站 

（1）开放运行 

X 射线成像站在 2018 年度为用户提供两轮专用光运行，第一轮专用光完成用户课题 29

个，提供有效机时 878小时,机时利用率 98.31%；第二轮专用光完成用户课题 27个，提供有效

机时 936 小时，机时利用率 100%。实验站为用户提供了白光形貌术、衍射增强 CT、纳米分

辨 CT 以及原位加温、加载的成像研究等实验技术。 

（2）实验站升级改造 

A）大数据的网络存储 

为满足实验数据采集中大数据的快速传输和存储需求，实验站新增磁盘阵列一台，该设

备拥有 16Gb 光纤通道，配置 12 块 4TB 的 NLSAS 磁盘，磁盘总空间为 45TB，可使用有效存

储空间为 31TB，并可提供后续的盘位扩充升级功能。经实际测试，实时网络传输速度大于

59MB/s（多台电脑同时数据传输），满足实验站数据采集的实时传输需求。 

B）微米相衬成像实验平台改进 

2018 年度对实验站的微米相衬成像实验平台进行了升级改造，原有的实验平台是在双轴

衍射仪上搭建的，缺点是只能手动进行能量的切换；新建立的实验平台基于两套精度为 0.01

角秒的 Kohzu KTG15D 高精度旋转台，通过对晶体布拉格角的自动调整和一晶、二晶及探测

器在 x 方向的自动平移实现成像能量的自动切换，能量调节范围 5-25keV。 
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图 1 新建立的微米相衬成像实验平台及控制程序界面 

（3）科研成果 

本年度基于实验站的科研工作发表研究论文共计 28 篇，其中 SCI I 区文章 5 篇。中科院

物理研究所汪卫华课题组与香港城市大学杨勇课题组合作，利用纳米分辨三维成像技术对非

晶态合金的微观结构进行了研究，发现了钯基、镐基、镁基等非晶态合金的三维纳米不均匀

结构。研究发现非晶态合金中存在从纳米到微米尺度的密度涨落，其密度涨落受温度、应力

的影响，呈现出密度渐变、层状、四极矩状等特征。该研究结果对于理解非晶态物质形成的

玻璃转变过程、非晶态合金的力学性能等有着十分重要的意义。研究结果发表在 Acta 

Materialia,155(2018)69-79。北京科技大学宋西平课题组利用纳米分辨三维成像技术对纳米多

孔镁材料进行研究，发现材料内部具有大量的纳米孔隙，其纳米孔的直径约为 300nm，孔隙

率可达 72%。纳米多孔镁材料凭借其纳米多孔特性，显示出独特的电化学特征，其电极电位

相比片状金属镁更负，并且呈现孔隙率越高电极电位更负特点。相比其他镁材料具有更好的

制氢性能，在 50℃时，其制氢速度可达 311ml/g/min，是目前制氢速度最快的材料之一。相关

的研究成果发表在 Journal of Power Sources,395(2018)8-15。 

4W1B-X 射线荧光微分析实验站 

（1）开放运行 

2018年度X射线荧光微分析站共开放两轮专用光。专用光期间为用户提供机时共 1829小

时，机时使用率和共享率均接近 100%，完成课题数 36 个，研究涉及环境科学、生命科学、

地质科学和古生物、人文考古和国家需求等。用户来自国内高等院校和中科院各研究所，专

用光期间荧光站为用户提供高通量微区荧光面扫描（mapping），入射光能量固定在 15.5 keV，

样品处光斑尺寸为 50 µm（V）×70 µm（H）。 
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（2）实验方法和技术发展 

A）高能同步辐射光源验证装置（HEPS-TF）－—高能量分辨单色器系统通过验收 

 

图 1 高分辨单色器系统及高能同步辐射光源验证装置项目工艺验收会 

高能量分辨单色器系统是荧光站承担 HEPS-TF 项目中线站分总体的一个重要组成部分。

高分辨单色器系统基于高指数晶体、（++）型几何排列方式，在能量大于 10kev 的硬 X 射线

波段实现 10-7 能量分辨率的单色器。主要针对核共振散射和 X 射线非弹性散射的实验要求，

在硬 X 射线波段实现毫电子伏的能量分辨率，能够在几十毫电子伏范围内进行能量扫描。

2018 年 10 月 29 日，"十二五"国家重大科技基础设施高能同步辐射验证装置通过了工艺验收

会，并于 11 月 19 日通过财务、设备材料、档案专业组验收会。 

B）高能同步辐射光源（HEPS）——高分辨谱学光束线站初步设计报告完成 
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图 2 硬 X 射线高能量分辨谱学光束线站布局图 

硬 X 射线高能量分辨谱学光束线站是荧光站承担 HEPS 项目中首批线站之一，科学目标

在于获得材料的核能级超精细结构、声子态密度、芯能级电子跃迁等多种元激发信息，服务

于凝聚态物理、化学、生物化学、材料学、地学、环境等多学科研究领域，以及与特种材料

相关的国家战略需求领域。该光束线站采用一线两站的模式，分别为核共振散射（NRS）站和

高分辨非弹性散射谱学站（包括共振非弹性 X 射线散射 RIXS 和 X 射线 Raman 散射 XRS），

设计指标为提供 2 meV 的 NRS，100 meV 能量分辨的 RIXS 和 1 eV 能量分辨的 XRS。2018 年

度先后完成了《高能同步辐射光源-高分辨谱学线站设计报告》和《高能同步辐射光源-高分辨

谱学线站概算》等工作，主要涉及光源与前端区、光束线、关键部件（白光准直镜、双晶单色

器、中等能量分辨四晶单色器、核共振散射用高分辨单色器、聚焦镜）设计与技术参数、光学

部件的机械设计、实验站及谱仪设计、线站安装调试、控制系统等。 

C）实验站方法学研究——von Hamos 型高分辨 X 射线发射谱 
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图 3  4 元 Von Hamos 型 XES 谱仪及 Ni 元素的 Kβ 发射谱 

X 射线发射谱（XES）是研究物质电子结构的重要谱学技术，可探测金属原子的自旋态、

配位环境等信息。相对基于 Rowland 圆几何的 XES 谱仪，von Hamos 型 XES 谱仪的优势在于

在固定激发能量下可一次性完成几十 eV范围内XES探测，避免依靠机械机构驱动进行的能量

扫描。von Hamos 型 XES 谱仪是对 XRF 站现有实验方法和探测能力的重要补充和延伸，同时

也是为高能光源的高分辨谱学线站的建设做技术储备。2018 年度 XRF 站完成了 4 元 0.5 米半

径 Von Hamos 型谱仪的设计、组装、调试工作，并在 4W1B 光束线完成测试，获得了 Co 和

Ni 两种元素的 Kβ 发射谱。2019 年度 XRF 站拟继续完善 Von Hamos 型高分辨 X 射线发射谱技

术并向用户进行推广。 

（3）科研成果 

2018 年度 4W1B 用户共发表文章 11 篇，其中 SCI 一区 4 篇；实验站人员共发表文章 18

篇，第一通讯作者 8 篇。其中，Tingting Zhou 等人在 Environmental Science: Nano 发表的文章

“Comparative assessment of the chronic effects of five nano-perovskites on Daphnia magna: a 

structure-based toxicity mechanism”研究了钙钛矿纳米材料在生物体内的空间分布及其毒性机

制；Qiao Xu 等人在 J. Agric. Food Chem 发表的文章“Influence of Humic Acid on Pb Uptake and 

Accumulation in Tea Plants”研究了胡敏酸对茶树不同组织吸收累计 Pb 的影响，为控制茶园产

品铅污染提供了理论依据；Tian Zhang 等人在 Science of the Total Environment 发表的文章

“Assessment of heavy metals pollution of soybean grains in North Anhui of China”研究了重金属在

大豆中的原位分布情况，进一步揭示了不同金属在大豆中积累分布规律；Yunyun Li 等人在

Ecotoxicology and Environmental Safety 发表的文章“Nanoelemental selenium alleviated the 

mercury load and promoted the formation of high-molecular-weight mercury- and 

selenium-containing proteins in serum samples from methylmercury-poisoned rats”发现纳米硒能够

降低甲基汞中毒大鼠体内汞，且能促进血清中高分子量含汞、硒蛋白的形成。 
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4W2-高压实验站 

（1）开放运行 

在 2018 年的两轮专用光期间，实验站为来自 29 个单位的 60 个用户课题共提供机时

1829.22 小时，其中线站机时 6.40 小时，用户机时 1822.82 小时。在实验站人员的努力之下，

本年度专用光共享率达到了 99.65%，运行效率达到 100%。 

高压实验站 2018 年共发表文章 49 篇，其中有 7 篇一区文章，16 篇二区文章。在已发表

文章中，用户文章为 47 篇，实验站发表文章 2 篇。 

（2）用户研究成果 

A）非外延材料金属@半导体纳米晶体在高压条件下的固态相变行为 

金属/半导体杂化纳米晶体(NCs)在大晶格失配情况下，特别是单晶半导体壳层包覆在金

属核上的情况，是新出现的具有改进等离子体激子耦合和更强的光-物质-自旋相互作用的纳

米材料。为了实现广泛的固态应用，研究这些非外延生长的核/壳型纳米材料在一些特殊条件

下的结构稳定性和相变是很重要的。考虑到非外延生长单晶半导体壳和金属核之间的晶格失

配引起的界面应变较大，北京理工大学材料科学研究中心张加涛教授领导的科研团队利用高

分辨拉曼光谱和同步辐射角散 X 射线衍射（ADXRD）研究了这种非外延生长 Au@CdS 核/壳

型 NCs 在高压条件下的固态相变行为。实验结果表明，由于 Au 核与 CdS 壳层之间的强晶格

相互作用，这种 Au@CdS 核/壳型 NCs 在高压下具有与 CdS 纳米晶体和 Au 纳米粒子不同的结

构演变行为，稳定性也有所提高。这些史无前例的特征表明，非外延生长的核/壳型 NCs 能够

改进异质界面和相互作用，这一方法可能开辟新的潜在应用。这篇文章发表在 Journal of 

Physical Chemistry Letters(2018)上。 

 

图 1 非外延材料 Au@CdS 核/壳型 NCs 晶格间距随压力的变化关系 
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B）具有“鲁班凳”结构的非致密性硼酸盐 ZCL 材料 

通常情况下，被静水压力挤压的物质总是在各个方向上收缩。然而，为了满足某些特殊

的性能需求，应避免这种压力引起的收缩。在某些极端情况下，材料需要沿指定方向保持长

度不变，即在静水压力下呈现零线性压缩性（ZLC）行为。然而，探索在静水压力下表现出

ZLC 特性的材料是极其困难的。迄今为止，只发现少数 ZLC 材料，而且几乎都是具有致密结

构的超硬材料。为了探索非致密的 ZLC 材料，中科院理化所林哲帅研究员领导的研究团队提

出了一种类似于 2500 年前中国木工发明的“鲁班凳”结构的结构模型。将该模型应用于硼酸

盐中，借助同步辐射原位高压 X 射线衍射（XRD）技术，在 AEB2O4(AE=Ca 和 Sr)中发现了

ZLC，该 ZLC 具有独特的“鲁班凳”结构，从而在压力诱发的膨胀效应和收缩效应之间获得

微妙的机械平衡。AEB2O4材料的ZLC行为，加上其非常宽的紫外透明窗口，可能导致一些独

特但重要的应用。这项研究利用“鲁班凳”模型为在非致密结构体系中探索 ZLC 材料开辟了

一条新的途径。这篇文章发表在 Advanced Materials(2018)上。 

 

图 2 压力和温度导致的结构变化 

（3）实验站设备改进 

在运行费的支持下，近年来高压实验站一直在对设备进行小规模的更换与升级，并发展
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相关的实验技术。今年的工作主要有： 

 购置原位加压与测压的主要部件； 

 激光打孔设备升级； 

 激光加热拉曼实验装置调试； 

 发展动态加载下材料的热效应测量实验方法； 

 发展外加热 dDAC 快速加载方法。 

4B7A-中能实验站 

（1）开放运行 

4B7A-中能实验站在 2018 年第一轮同步辐射专用光期间为用户提供有效机时 924H，共完

成用户课题 20 个；在第二轮专用光期间，为用户提供有效机时 899H，共完成用户课题 30

个。此外，还为 4 个用户单位的 4 个课题提供了兼用光机时。 

（2）科研成果 

2018 年度，基于 4B7A-中能实验站发表的文章有 42 篇，主要涉及环境、能源、材料和光

学计量等研究领域。其中一区文章为 11 篇。 

4B7B-软 X 射线实验站 

（1）开放运行 

4B7B-软 X 射线实验站在 2018 年第一轮同步辐射专用光期间为用户提供有效机时 881H，

共完成用户课题 14 个；在第二轮专用光期间，为用户提供有效机时 923H，共完成用户课题

30 个。 

（2）科研成果 

基于 4B7B-软 X 射线实验站发表的文章有 23 篇，其中一区文章 9 篇。主要涉及同步辐射

方法学、能源材料、纳米材料、环境科学、催化剂表征和光学等研究领域。 

Fe3O4/白云母外延异质结构 Verwey 跃迁的单轴应变调节研究 

目前，可穿戴柔性电子设备材料的研究主要基于高聚物基底，而这种基底导致镀层材料

难于行程晶型，严重阻碍了柔性自旋电子学的发展。高居里温度、100%自旋极化的 Fe3O4 在

柔性自旋电子学中有潜在的应用前景。天津大学理学院白海力课题组，通过直接在白云母称
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底上生长不同厚度的 Fe3O4 材料，研究了动态应变对 Fe3O4 Verwey 相变的影响。在向内(向外)

弯曲异质结构中，Verwey 转变温度增加(下降)。通过在软 X 光学系统进行的 FeL 2，3 边 X 射

线吸收光谱分析中获得了可逆调制是由于不同弯曲态下 Fe 离子在四面体中心和八面体中心上

的价态变化而产生的电荷重构效应。同时，电荷重构效应增强了 Fe3O4/白云母异质结在弯曲

状态下的净磁矩。在这项研究中，软X光学系统XANES测量提供了强有力的证据证明了不同

弯转方向的异质结构具有不同的 Fe+2/ Fe+3 率，成为该文的主要论据。 

 

图 1 Fe3O4/白云母异质结构中Fe元素 L2,3边X射线吸收谱（见上图）。（W.C.Zheng et al., Applied Physics 

Letters,2018, 113,14,142403） 

4B8-真空紫外实验站 

（1）开放运行 

4B8-真空紫外实验站主要开展稳态真空紫外荧光光谱、器件对 VUV 光响应的测试、圆二

色谱探测等实验。兼用光下也可以运行。荧光光谱实验可以异地远程控制。 

2018 年，4B8 束线夏季和秋季专用光运行 1622h，兼用光运行 180h，接待 29 个用户。用

户发表论文 26 篇。 

（2）科研成果 

中山大学黄丰课题组发现采用“保形”退火合成(CAS)方法得到的二维MgO对VUV光具

有超灵敏的光响应，能分辨极弱的真空紫外光信号和高的外量子效率。研究结果为研制高响

应率、低功耗的一体化 VUV 器件提供了思路。文章发表在 ACS Appl. Mater. Interfaces.。 
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图1 二维MgO合成过程原理图和二维MgO器件的电流-电压曲线 

 

基于低温同步辐射真空紫外荧光光谱技术，中山大学梁宏斌课题组研究了 Ce3+-Pr3+掺杂

BaY2Si3O10 材料的发光性质及所涉及的能量传递问题，相关论文发表在 Inorg. Chem.上。 

 

图 2 低温 VUV 荧光光谱及 Ce3+, Pr3+共掺杂样品中能量传递过程 

4B9A-衍射实验站 

（1）开放运行 

2018 年，X 射线衍射实验站为用户提供了两轮专用光和一轮兼用光的实验机时。第一轮

专用光（2018 年 6 月 17 日至 7 月 27 日）为用户提供有效机时 864 小时，完成的课题数 25 个。

第二轮专用光（2018 年 10 月 1 日至 11 月 11 日）为用户提供有效机时 900 小时，完成的课题

数 32 个。用户实验内容涵盖了 X 射线常规粉末衍射，X 射线原位高温衍射，X 射线原位低温

衍射，X 射线反射，异常衍射， Mythen 探测探测器原位衍射，X 射线吸收等。 

（2）实验技术发展 

开展利用 Mythen 探测器单模块进行粉末衍射实验方法研究，编写了 Mythen 探测器空间

位置角度标定程序，编写了 Mythen 探测器衍射数据采集程序的编写，完成了标定数据拟合程
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序的编写。程序界面如下图所示： 

 

图 1 标定程序界面（左）；数据采集程序界面（右）。 

（3）科研成果 

2018 年 X 射线衍射实验站用户共发表 16 篇文章， 其中典型用户成果如下： 
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4B9B-光电子能谱实验站 

（1）开放运行 

2018 年，光电子能谱站为用户提供了两轮专用光和兼用光：第一轮专用光为用户提供有

效机时 900 小时，完成的课题数 21 个；第二轮专用光为用户提供有效机时 958 小时，完成的

课题数 19 个；兼用光为用户提供有效机时 596 小时，完成的课题数 6 个。装置在 2018 年内平

稳运行。 

（2）科研进展 

2018 年度我们的用户正式共发表 SCI 文章 33 篇（1 区 20 篇、2 区 9 篇、3 区 2 篇、4 区 2

篇），其中北京科技大学邢献然团队的“通过相界面应变制备巨大极化的超四方薄膜”工作

（见附图 1），发表在 Science 期刊上[Science 361, 494 (2018)]；天津大学郑雪莉及加拿大多伦

多大学 Edward H. Sargent 团队“理论预测和原位同步辐射实现电催化产氧活性位的调控”工

作，发表在 Nature Chemistry 期刊上[Nature Chemistry 10,149 (2018)]；澳大利亚卧龙岗大学杜

轶团队的“蓝磷中电子超晶格引发的带隙调制”工作，发表在ACS Nano期刊上[ACS Nano 12, 

5059 (2018)]。 

 

图 1 （左） PbTiO3/PbO 外延薄膜的微观结构；（右）PT(I)、PT(II)、 PT(III)薄膜 Ti L2,3 边、O K 边

吸收谱及 PT(I)、 PT(II)薄膜光电子谱。 
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2018 年度学术活动 

高能同步辐射光源软 X 射线及中能谱学技术研讨会召开 

2018 年 4 月 16 日，高能同步辐射光源（High Energy Photon Source, HEPS）软 X 射线及

中能谱学技术研讨会在中国科学院高能物理研究所召开。来自北京大学、南京大学、人民大学、

武汉大学、中国农业科学院、中国科学院生态环境研究中心、中国科学院物理研究所、加拿大

光源等国内外单位的 29 名同步辐射专家与高水平用户代表参加了本次会议。 

 

高能同步辐射光源验证装置项目副经理董宇辉研究员对与会专家表示感谢。他表示 HEPS

是国家发改委在“十三五”期间优先启动建设的十个重大科技基础设施项目之一，项目建议书

已经获得国家发改委的批复，目前已正处于可行性研究阶段，高分辨纳米电子结构线站、吸收

谱学线站是 HEPS 一期 14 条光束线站中关于软 X 射线及中能谱学应用方面的线站，为了更好

地满足国内用户的需求并保证设计方案的先进性、合理性，组织召开本次研讨会，希望各位专

家能够分别从束线建设和用户需求的角度提出宝贵的意见和建议。 

会议期间，陶冶研究员介绍了 HEPS 项目的进展情况，王嘉鸥副研究员和郑雷副研究员分

别介绍了高分辨纳米电子结构线站和吸收谱学线站的设计进展。邀请参会的束线专家介绍了软

X 射线 RIXS 及中能 X 射线目前在国际上的发展现状及相关的热点科学问题。随后，各位专家

2018 年度学术活动 
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结合自己的研究领域对上述两条光束线站提出了功能和指标上的需求以及可行的方案建议，并

围绕 HEPS 的建设规划对未来软 X 射线及中能谱学技术在国内的发展进行了讨论。 

本次会议为高分辨纳米电子结构线站和吸收谱学线站的设计方案提出了宝贵的意见和建

议，对制定具有前瞻性和可行性的同步辐射线站发展规划、同时保证 HEPS 一期建设的线站能

够对我国科学前沿研究有重大推动起到了重要作用。   

快速非可逆过程超快 X 射线探测国际研讨会在高能所召开 

2017 年 4 月 25-27 日，快速非可逆过程超快 X 射线研究国际研讨会（Workshop on Ultrafast 

X-ray Studies on Dynamic Irreversible Processes）在高能所召开。来自美国先进光子源（APS）、

欧洲同步辐射装置（ESRF）、德国电子同步加速器（DESY）、俄罗斯新西伯利亚核物理研究所

（VEPP）、美国普渡大学、英国曼彻斯特大学、日本立命馆大学、顶峰多尺度研究所、中国工

程物理研究院流体物理研究所、清华大学、国防科技大学、大连理工大学、北京工业大学、中

国科学院上海应用物理研究所等国内外 14 个单位的在相关领域的专家参加了本次会议。 

 

结构动力学线站（Structural Dynamic Beamline, SDB）是高能同步辐射光源（HEPS）首批

建设的 14 条光束线站之一，主要面向材料非平衡态下快速非可逆过程中的超快 X 射线结构探

测，以材料动态压缩过程为主要应用方向，并开展先进材料设计及过程研究。高能 X 射线、

高亮度、高相干性、高稳定性、高重复频率的 HEPS 光源，为不可逆过程探测提供极好 X 射



2018年北京同步辐射装置年报  

Beijing Synchrotron Radiation Facility 2017 Annual Report  
 

 

线光源，为国内相关研究领域发展带来难得机遇。本次会议主要是为了深化 SDB 线站设计，

交流非可逆过程超快 X 射线应用进展。 

高能所副所长、HEPS 项目经理秦庆研究员致开幕词。他表示 HEPS 的目标是要建成具有

世界上最高光谱亮度的光源，为众多科学研究领域提供更灵敏、更精细、更快、更复杂和更接

近实际工作环境的实验平台，提升同步辐射装置对我国科学研究的整体支撑能力，希望各位专

家能够为 SDB 线站的建设方案提出更多宝贵的意见和建议。 

4 月 26 日，会议安排了 11 个邀请报告。APS、ESRF、俄罗斯 VEPP 的专家介绍了超快成

像、衍射和小角散射在非可逆过程探测进展，及光源升级后的改进方案。DESY 专家报告了利

用纳米成像研究冲击波过程，普渡大学专家介绍了超快 X 射线在动态加载应用，曼彻斯特大

学报告了利用超快 X 射线成像对激光增材制造过程机理的研究，立命馆大学专家介绍了 GHz

超快相机的发展趋势。顶峰多尺度研究所报告了超快 X 射线应用需求，及对 HEPS 相干性利

用的模拟计算。清华大学专家报告了电子束增材制造方法发展及需要超快 X 射线探测解决的

问题。4 月 27 日，会议主要就 SDB 线站设计进行了广泛深入的讨论。 

这次会议为 SDB 线站设计深入提供了宝贵的意见和建议，这些意见和建议将在 SDB 初步

设计报告工作中得到体现。 

2018 年北京同步辐射装置用户学术年会暨专家会召开 

2018 年北京同步辐射装置（BSRF）用户学术年会暨专家会于 8 月 14 日至 15 日在延吉市

召开。来自全国相关研究院所、大专院校、企业等 80 个单位的 267 位专家和用户代表参加了

会议。 

高能所党委副书记、副所长罗小安致开幕词。他指出，过去的一年里，在广大用户的支持

下，BSRF 开放运行取得了很好的科学成果，希望在今后的工作中装置和用户能够继续紧密合

作，进一步提高 BSRF 的运行质量，推动高水平研究成果的产出。协办单位延边大学党委副书

记陈铁致欢迎词。 

会上，国内三个同步辐射装置分别报告了一年来各自开放运行工作，陈和生院士介绍了中

国散裂中子源（CSNS）的进展情况。本次年会共有 11 个大会邀请报告、10 个重点课题申请

报告、31 个分组报告以及 50 份展贴报告。这些报告涉及到能源、环境、材料、纳米、物理、

化学、生物和线站技术等众多领域，展示了 BSRF 对于前沿基础科学和应用科学研究的重要支

撑作用。通过专家评议投票，评选出 9 篇优秀展贴报告。 

会议期间，举行了 BSRF 专业委员会和用户委员会会议，与会专家们对 10 个重点课题申

请报告进行了评审，认真评议和讨论了 BSRF 的开放运行工作和 HEPS 的设计工作。专家们建



 
 

 2018年度学术活动 
 

 

议：第一，处理好 BSRF 运行和新光源建设的关系，要考虑 BSRF 与 HEPS 的衔接及用户需求

等因素；第二，加强运行管理和 HEPS 线站队伍的建设；第三，要加强与工业界的联系，加强

重点领域用户的培养，使 HEPS 在支撑国家重大项目和提高工业创新能力等方面发挥重要作

用。此外，用户委员会还组织全体用户代表对 BSRF 运行开放和 HEPS 建设等方面进行了专题

讨论，广泛听取了用户的意见和建议。 

 

高能同步辐射光源光束线站系列国际评审会在高能所召开 

2018 年 8 月 27 日至 31 日，高能同步辐射光源（HEPS）光束线站系列国际评审会在高能

所召开。来自加拿大光源、瑞士同步辐射光源、俄罗斯波罗的海联邦大学、瑞典 MAX IV 光

源、日本 SPring-8 光源、美国加州大学圣巴巴拉分校、英国钻石光源、欧洲同步辐射装置、韩

国浦项光源、日本大阪大学、顶峰多尺度研究所、台湾中央研究院、台湾同步辐射研究中心、

中国科学院上海应用物理研究所、国家蛋白质科学中心（上海）、南方科技大学、上海科技大

学、同济大学等国内外 18 个单位相关领域的专家受邀参加了本次会议。 

HEPS 的目标是要建成具有世界上最高光谱亮度的光源，拥有国际先进的光束线站，为众

多科学研究领域提供更灵敏、更精细、更快、更复杂和更接近实际工作环境的实验平台，提升

同步辐射装置对我国科学研究的整体支撑能力。HEPS 首批拟建设 15 条光束线站，为了保障

各光束线站能够更好地满足用户的需求并达到国际先进水平，本次系列评审会邀请国际上相关

领域的专家对成像类线站、生物大分子线站与粉光小角散射线站、纳米相干类线站等三组光束

线站的初步设计进行了评审，具体包括硬 X 射线成像线站、X 射线显微成像线站、生物大分

子微晶衍射线站、粉光小角散射线站、硬 X 射线纳米探针线站、硬 X 射线相干散射线站、结
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构动力学线站等 7 条光束线站。 

各评审专家组分别提前审阅和现场听取了对应光束线站的设计报告，并在提问和讨论环节

进行了充分交流，现场形成了初步评审意见，并将在一周内给出最终的评审意见报告。专家组

对上述 7 条光束线站的初步设计工作给予了肯定，并在插入件、光学布局、实验站设计、线站

控制、数据处理以及科学目标等各方面都提出了宝贵的意见和建议，为后续的线站设计深化提

供了重要的指导。 

项目组将组织相关人员集中讨论、答复专家组的评审意见，并将合理的建议落实在后续的

设计中。 

    

HEPS 成像类线站国际评审会合影 

    

  HEPS 生物大分子线站和粉光小角散射线站国际评审会合影 



 
 

 2018年度学术活动 
 

 

    

  HEPS 纳米相干类线站国际评审会合影 

 

第九届同步辐射生物医学应用会议在京召开 

由中国科学院高能物理研究所主办的第九届同步辐射生物医学应用会议（The 9th 

bio-Medical Application of Synchrotron Radiation，bMASR）2018 年 10 月 23 日至 27 日在北京

怀柔宽沟会议中心成功举办。来自中国、法国、意大利、澳大利亚、日本、韩国、德国、加拿

大、瑞士、英国、瑞典、比利时等 12 个国家的 36 个研究单位（同步辐射光源、知名大学、研

究所和医院）的 80 余位代表参加了本次会议。bMASR 会议 1992 年首次在日本举办，每三年

召开一次，旨在推动全球同步辐射生物医学成像和放射治疗领域的进展交流与研究合作。 

本次会议共安排了 4 个邀请报告、8 个装置报告、26 个口头报告以及 37 个展贴报告等。

会议期间还举办了 IAC 和专辑编委会的联合工作会议。各国与会者充分而高效地交流了最近

三年来世界各国在同步辐射生物医学成像和放射治疗领域的进展，主要包括应用研究、新方法、

新设备等方面。不仅会上报告精彩讨论热烈，而且会下多种形式的交流也非常活跃。会议增进

了世界各国本领域学者的相互了解，凝练了研究方向，加深了彼此友谊，为进一步深化合作研

究奠定了基础。 

与会者饶有兴致地参观了怀柔科学城规划展览馆和高能同步辐射光源(HEPS)的建设工

地。各国科学家对怀柔科学城的宏伟规划和巨大发展潜力印象深刻，对高能同步辐射光源的建

设充满期待。 

本次会议的组委会主席是中科院高能所的国际访问学者安藤正海教授、中国科学院北京综

合研究中心主任、中国科学院高能物理研究所研究员姜晓明教授和韩国基督教大学金中基教

授。执行委员会主席是中国科学院高能物理研究所黎刚研究员。与会各国代表纷纷通过口头和
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书面方式对高能所会务组的出色组织和精心安排表达了赞赏和感谢。 

 

 

 

 

 



 
 

 BSRF各实验站光源参数 
 

 

BSRF 各实验站光源参数 

4B9B-光电子能谱实验站 

【样品处的光源参数】 

能量范围：15 - 1000 eV 

能量分辨率（E/△E）： ~1500 

光通量（photons/s）：> 1×1010 

光斑尺寸（H×V）：< 2×0.8 mm2 

 

4B9A-衍射实验站 

【样品处的光源参数】 

能量范围：4 -15 keV 

能量分辨率（△E/E）：3×10-4 @ 9 keV 

光通量(photons/s)：11010 @ 8 keV 

光斑尺寸（H×V）：2×1 mm2 

角分辨率：0.9 角秒 

SAXS 可测粒度：5 - 100 nm 

 

 

4B8-真空紫外实验站 

【样品处的光源参数】 

能量范围：125-360 nm 

带宽：0.8 nm 

光通量（photons/s）：2.0×1010@180 nm 

光斑尺寸（H×V）：2×1 mm2 

 

 

 

 

BSRF 各实验站光源参数 
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4B7B-软 X 射线实验站 

【样品处的光源参数】 

能量范围：50 eV-1700 eV 

能量分辨率（E/△E）： ~1000 

光通量（photons/s）：~1×10 @ Fe L edge 

光斑尺寸（H×V）：导电样品：1×0.1mm2 

不导电样品：4×2 mm2 

 

4B7A-中能实验站 

【样品处的光源参数】 

能量范围：Si(111)：2050 eV-5700 eV 

InSb（111）：1750 eV-3400 eV 

光通量（photons/s）：~1010 @ S K edge 

能量分辨率（E/△E）：~7000 @ S K edge 

光斑尺寸（H×V）： 3×1mm2 

 

 

4W2-高压实验站 

【样品处的光源参数】 

能量范围：10-25 keV（单色光） 

5-35 keV（白光） 

能量分辨率(△E/E)：7×10-4 @20 keV 

光通量（photons/s）：1.2×109@20 keV  

光斑尺寸（H×V）：26×8 µm2 

 



 
 

 BSRF各实验站光源参数 
 

 

 

4W1B-X 射线荧光微分析实验站 

 

【样品处的光源参数】 

 

 

实验模式 准单色光聚焦模式 单色光聚焦模式 

能量范围 8 - 15 keV 5 - 18.5 keV 

能量分辨率（E/E） < 7× 10-2 < 5.5x10-4 

光通量（photons/s） >1× 108 @ 15keV >1x1010 @ 15keV 

光斑尺寸（H×V） 10 µm 30、50、100 µm 

XRF 检测限 几十 ppm 1ppm 

 

 

4W1A-X 射线成像实验站 

 

【样品处的光源参数】 

 

 

 

成像模式 能量范围 光通量(photons/s) 空间分辨率 光斑尺寸（H×V） 

相位衬度成像 6~22 keV ~1010 @ 8 keV ~10 m 20×10 mm2 

纳米成像 5~12 keV ~108 @ 8 keV 

30 nm 10×10 m2 

50 nm 15×15 m2 

100 nm 60×60 m2 
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1B3- LIGA、光刻实验站 

【样品处的光源参数】 

BM 引出的 1-2keV 波段的白光 

             3B1B-光刻：BM 引出的

1-2keV 波段的白光 

 

3W1A-X射线光学测试实验站 

【样品处的光源参数】 

能量范围：6 - 50 keV 

光通量（photons/s/0.1）：6×1015@10keV 

光斑尺寸（H×V）：60×6 mm2 

 

 

1W2B-散射、衍射、谱学综合实验站 

【样品处的光源参数】 

能量范围：5 - 18 keV 

能量分辨率（△E/E）：优于 4×10
－4 

光通量（photons/s）：1012 

光斑尺寸（H×V）：1× 0.6 mm2 

 

 



 
 

 BSRF各实验站光源参数 
 

 

 

1W2A-小角散射实验站 

【样品处的光源参数】 

SAXS可测粒度：3 - 200 nm 

角分辨率：0.5 mrad 

入射X射线波长：0.154 nm 

能量分辨率（△E/E）：~10-3 

光通量（photons/s）：≥1×1011  

光斑尺寸(H×V)：1.2 × 0.3 mm2 

SAXS相机长度：5 m 以内可调 

 

1W1B-XAFS 实验站 

【样品处的光源参数】 

能量范围: 4 - 25 keV 

能量分辨率（△E/E）：< 3 × 10
-4

 @ 9 keV 

光通量（photons/s）：> 3×10
11

 @ 10 keV  

光斑尺寸（H×V）：0.9 × 0.3 mm
2
 

 

 

 

1W1A-漫散射实验站 

【样品处的光源参数】 

能量范围：8.05 keV，13.9 keV 

能量分辨率（△E/E）：4.4  10-4 @ 8.05 keV 

光通量（photons/s）：>1×10
11

 @ 8.05 keV 

光斑尺寸（H×V）：0.7 × 0.4 mm2 
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BSRF 各实验站/组联系方式 

实验站/组名称 联系人 电话 Email 

1W1A-漫散射实验站 王焕华 010-88235994 wanghh@ihep.ac.cn 

1W1B-XAFS 实验站 张  静 010-88235980 jzhang@ihep.ac.cn 

1W2A-小角散射实验站 吴忠华 010-88235982 wuzh@ihep.ac.cn 

1W2B-衍射谱学综合实验站 

刘  鹏 010-88235998 liup@ihep.ac.cn 

3W1A-X 射线光学测试实验站 

1B3-X 射线光刻实验站 伊福廷 010-88235983 yift@ihep.ac.cn 

4W1A-X 射线成像实验站 袁清习 010-88235990 yuanqx@ihep.ac.cn 

4W1B-X 射线荧光微分析实验站 陈栋梁 010-88235156 chendl@ihep.ac.cn 

4W2-高压实验站 李晓东 010-88235981 lixd@ihep.ac.cn 

4B7A-中能实验站 

赵屹东 010-88235979 zhaoyd@ihep.ac.cn 

4B7B-软 X 射线实验站 

4B8-真空紫外实验站 陶  冶 010-88235978 taoy@ihep.ac.cn 

4B9A-衍射实验站 吴忠华 010-88235982 wuzh@ihep.ac.cn 

4B9B-光电子能谱实验站 王嘉鸥 010-88235992 wangjo@ihep.ac.cn 

工程技术部 

盛伟繁 010-88235414 shengwf@ihep.ac.cn 

李  明 010-88236710 lim@ihep.ac.cn 

用户办公室 

何  伟 010-88235027 bsrfhew@ihep.ac.cn 

于梅娟 010-88236229 yumj@ihep.ac.cn 
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BSRF 地理位置与交通 

 

一、火车 

（1） 北京站：乘地铁 2 号线至复兴门站，换乘地铁 1 号线至玉泉路站下车，由西北口（A 口）

出。 

（2） 北京西站：乘坐 76 路公共汽车至玉泉路口东站下车。 

二、飞机（首都机场） 

（1） 乘机场大巴至公主坟站，乘出租车或 370、76、1、337 等公共汽车至玉泉路口东站或玉

泉路口西站下车； 

（2） 乘地铁机场专线至东直门站换乘地铁 2 号线，至复兴门站换乘地铁 1 号线，至玉泉路站

下车，由西北口（A 口）出。  


