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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不少于 3 个月的同步辐射专用光运

行。 
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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

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。
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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/ 
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 2017年度开放运行总结 
 

1 

2017 年度开放运行总结 

2017 年 6 月 15 日到 2017 年 7 月 28 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 983.7 小时的有效机时。

BSRF 的 14 光束线和实验站投入了对外开放运行，共为 294 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、凝聚态物理等多个领

域。BSRF 不仅为基础研究和应用研究提供实验机时，同时也为高能同步辐射光源验证装

置和国家的一些重大科技项目提供了重要的技术支持。用户来自国内 104 个研究机构和国

外 5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 72所大学和其他

9 个科研单位。 

2017 年 10 月 19 日到 2017 年 11 月 27 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 856.43 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，为 306 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，也为高能同步辐射光源验证装置（HEPS-TF）的部分项目提供了重要的技术支

持、完成了高热负荷单色器、皮秒超快 X 射线探测系统和高性能 X 射线二维像素阵列探测

器系统的工艺测试。用户来自国内112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 32 个研究所、73 所高等院校、其他部委 6 个科研单位及 1 家企业。 

   

图 1 1W2B-衍射谱学综合实验站：（左）用户正在收集实验数据：（右）HEPS-TF 高性能 X 射线二

维像素阵列探测器系统工艺测试现场。 

2017 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 29 个省、自治区、直辖市、特别行政区 
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2017 年度科研 Highlights 

2017 年，北京同步辐射装置用户共发表文章 453 篇，其中一区文章 178 篇。 

选择性双离子电场调控的三态结构相变及其功能应用的突破性进展 

清华大学物理系于浦教授带领的研究团队在《自然》（Nature）期刊发表了题为《选择性

双离子开关电场控制的三态相变》（“Electric-field control of tri-state phase transformation with a 

selective dual-ion switch”）的研究论文（Nature, 2017, 546(7656):124-128），首次在单一材料中

实现了双离子的电场可控结构相变，并揭示了基于三态相变过程中光、电和磁学特性调控的

器件应用。《自然》同期发表题为《凝聚态物理：功能材料的转瞬之间》（“Condensed-matter 

physics: Functional materials at the flick of a switch”）的新闻评述，对这一工作给予了高度评

价。 

 

图 1 通过电场控制的氧离子(O2-)和氢离子(H+)的调控，可以实现 SrCoO3-δ, SrCoO2.5和 HSrCoO2.5三相

之间的可逆相变。 

电场控制离子导致的结构相变在物理及材料科学中具有重要意义，并被广泛应用于电

池、智能玻璃、燃料电池等领域。然而到目前为止，这些调控只依赖于 O2-, H+和 Li+等单离子

的调控，而基于选择性双离子（如 O2-和 H+）的电场控制相变尚未实现。通过构思和优化设

2017 年度科研 Highlights 
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计，于浦教授所带领的研究团队采用离子液体电场调控的方法，在模型体系氧化物 SrCoO2.5

结构中首次实现了电场控制下双离子（O2-离子和 H+离子）的可逆调控，并伴随着具有钙铁石

晶格结构 SrCoO2.5与钙钛矿晶格结构 SrCoO3-δ以及以前尚未发现的新相HSrCoO2.5之间的三相

可逆结构相变。利用在美国 ALS 光源和北京同步辐射装置 4B9B-光电子能谱实验站获得的 Co

的 L 边和 O 的 K 边吸收谱结果显示相变过程中 Co 离子价态及 Co 和 O 杂化情况的变化，为论

文理解电场控制双离子开关调控的三态结构相变及其功能应用提供了必不可少的谱学证据。

从同步辐射软 X 射线吸收谱上 Co 的 L3 吸收边可以看到，三个不同相对应 Co 的价态依次升

高，分别为+2，+3 和+4 价态；并且从三相中 O 的 K 吸收边的 Pre-edge 部分，可以明显地看

到三相中 Co-O 杂化情况的显著变化。 

值得指出的是，传统上研究人员通常借助外加应力或材料生长过程中的化学掺杂等调控

手段实现新型物相及新颖物性的设计。而该工作中的电场控制下的离子的插入和析出及其所

对应的物相转变，为材料物性调控提供了一类全新的手段，并可以被广泛推广到其它一系列

材料体系中。 

同时，由于调控过程中三相转换在可见光和红外光区具有迥然不同的光学吸收特性，本

研究通过电场对于相变的调控实现了基于双离子调控的双波段（可见光和红外光）三态电致色

变效应。可见光可实现环境亮暗的调节，红外光则具有显著热效应，可以实现环境冷暖的调

节。从光学透射谱上可以看到，通过三相调节可以实现全透、进红外光挡可见光以及全部挡

光等三种透光状态，而这样的调控有着广泛的应用前景。例如，智能玻璃就可以根据所需场

景，通过电压调节建筑物玻璃不同波段的透射率，从而达到高效节能的目的。具体说，冬天

可以在不妨碍可见光波段明暗调节需求的前提下提高红外波段的透射率增加室内温度。反

之，夏天可以降低红外波段的透射率来减小外界带来的辐射升温，而且并不妨碍可见光波段

明暗的调节需求。关于三态电致色变调控机理，从 O 的 K 吸收边可以明显的看到，是由于

Co-O 杂化导致能带结构的变化，从而实现能带的打开与关闭，及其带隙大小的调控。更重要

的是，这是一种具有“非挥发”特性的相变，即撤掉电压后，其相变后的结构和性能会得到

长久保持，从而大大减少维持相变所需的能源消耗。 

此外，这三个相还拥有完全不同的电学和磁学基态，即具有铁磁金属性的 SrCoO3-δ，反

铁磁绝缘性的 SrCoO2.5以及弱铁磁绝缘性的 HSrCoO2.5。应用中，可以通过电场控制这些相之

间的切换实现多磁态之间的电场调控。通常情况下，材料磁态的调控需要借助外加磁场实

现，需要很大的能耗。而电场对于磁性的调控，即所谓的磁电耦合效应，则能显著降低能

耗，从而在新型自旋电子学器件中具有广泛的应用前景。 

本研究利用离子液体加栅电压的方法，以 SrCoO2.5 为模型体系，首次通过电场对双离子

（H+和 O2-）迁移进行调控从而实现了三相可逆结构相变；发现了全新的结构物相 HSrCoO2.5，
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并通过对其结构及电磁特性研究奠定了该类材料研究基础；巧妙地利用了离子调控与电荷、

自旋的协同效应，提出了电场控制材料光、电、磁多功能的创新调控方案，实现了新型的三

态电致变色和磁电耦合效应；实验上给出了调控过程中 H+和 O2-离子的确切来源，从而理清

了相变的调控机理；提出了一种有别于传统采用的化学掺杂和应力调控手段的新的物相和物

性调控方法。该工作通过物理、化学、材料之间的学科交叉，提出并实现了一种电场调控多

离子诱导材料电、磁、光多功能新效应的创新思路和方法。相比于当前广泛应用的压力和化

学掺杂等调控手段，该方案简单便捷，能够在材料生长后对其量子物性实现进一步的可逆、

非挥发性调控，有望孕育出大量新奇量子物性和功能特性。 

文章发表后，后续一系列工作都展现了这种调控手段广泛的有效性。尤其是近来在一系

列铁基超导材料体系中通过离子液体电场控制的 H+的注入实现了超导温度的巨大提高，更说

明了这种调控手段强大的调控能力及其普适性。 

该课题是在科技部、自然科学基金委、清华大学自主科研计划、清华大学低维量子物理

国家重点实验室以及未来芯片技术高精尖创新中心经费支持下完成。 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

发表文章： 

Nianpeng Lu, Pengfei Zhang, Qinghua Zhang, Ruimin Qiao, Qing He, Hao-Bo Li, Yujia Wang, 

Jingwen Guo, Ding Zhang, Zheng Duan, Zhuolu Li, Meng Wang, Shuzhen Yang, Mingzhe Yan, 

Elke Arenholz, Shuyun Zhou, Wanli Yang, Lin Gu, Ce-Wen Nan, Jian Wu, Yoshinori Tokura & 

Pu Yu, Electric-field control of tri-state phase transformation with a selective dual-ion switch. 

Nature, 2017, 546(7656):124-128. 
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 “自然图案化”的新型二维原子晶体材料及其功能化研究 

 

图1 1H/1T-PtSe2薄膜的可逆转变和分子选择性吸附。 

中科院物理研究所高鸿钧院士领导的联合研究团队在新型二维原子晶体材料及其功能化

的研究中获得了突破性进展[Nature Materials 16, 717 (2017)]。他们发展了一种构建纳米级精准

规则图案的方法，首次构筑了两种基于过渡金属硫族化合物的“纳尺度的自然图案”材料：一

种是具有交替三角形拼图图案的 1H/1T 型单层二硒化铂（1H/1T-PtSe2），另一种是具有周期



 
 

 2017年度科研 Highlights  
 

7 

排列三角形孔洞的单层硒化铜（CuSe）。进一步将分子和原子分别沉积到这两种材料表面的

实验显示这两种二维原子晶体材料具有选择性功能化的特性。单层二硒化铂(PtSe2)具有两种

构型，八面体型（1T）和三棱柱型（1H）。在此工作之前，2015年该研究组利用直接硒化 Pt(111)

基底的方法，制备出了高质量半导体性质的 1T 型单层二硒化铂(1T-PtSe2)单晶薄膜[Nano Lett. 

15, 4013 (2015)]。在此工作基础上，他们通过对 1T 型单层二硒化铂薄膜(1T-PtSe2)进行退火处

理(基底 400℃)，使其表面形成硒原子空位缺陷，空位缺陷重新排列得到了三角形图案化的

1H/1T-PtSe2单层薄膜。进一步对 1H/1T-PtSe2薄膜补充硒原子并在较低温度下(基底 270℃) 退

火，可以获得纯的 1T-PtSe2 薄膜，从而实现了 1H/1T-PtSe2 薄膜和 1T-PtSe2 薄膜之间的可逆转

变。1T 结构具有半导体性质，1H 结构具有金属性质；1T/1H 结构之间的界面原子级平整，可

提供未来器件应用中理想的金属-半导体结构。此外，类似于传统半导体中的掺杂工艺，可以

使半导体 1T 区域表现为电子富集（N 型）或者缺乏（P 型）。比如，沉积的并五苯(C22H14)

分子只吸附在 1H 区域，这可能会改变这些金属性的区域，由此导致相邻的半导体性 1T 区域

的电子增加或者减少，即实现掺杂。为了验证该材料潜在的功能化特性，他们将并五苯

(Pentacene)分子沉积到 1H/1T-PtSe2 表面，发现并五苯分子选择性吸附在三角形的 1H-PtSe2 区

域。 

在进一步的实验中，他们将硒原子沉积到 Cu(111)单晶表面，首次成功构筑了新型类石墨

烯二维原子晶体材料-硒化铜（CuSe）。单层硒化铜（CuSe）具有蜂窝状结构，六元环中硒原

子与铜原子交替排列成一种新型的双组分二维原子晶体材料，同时，为了释放  CuSe 与

Cu(111)由于晶格失配产生的应力，单层硒化铜形成了六角排列的周期纳米孔洞结构，形成了

一种天然图案化的二维原子晶体材料。孔洞的形状是边长为 1 nm 的等边三角形；结合密度

泛函理论计算发现，只有周期性地缺失 3 个相邻的 CuSe 六元环才能够完全释放 CuSe 与

Cu(111)由于晶格失配产生的应力，从而形成了周期性的三角形孔洞阵列。将铁原子(Fe)和酞

菁铁分子(FePc)分别沉积到单层硒化铜表面，他们发现 Fe 原子仅在三角形孔洞内部形成 

Fe13Se7 团簇，而 FePc 分子则会选择性吸附在非孔洞区域。1H/1T-PtSe2 和 CuSe 这两种具有

纳米尺度自然图案的新型二维原子晶体材料虽然 在超高真空环境中获得，它们在空气中也有

很好的稳定性，预示了两种材料潜在的功能化应用前景。  

相关工作发表在《自然-材料》 (Nature Materials 16, 717 (2017))上。国际知名学者 Joseph W. 

Lyding 教授（美国伊利诺伊大学）在同期的“News and Views （新闻和观点）”栏目上以“基

于硫族化合物的二维材料-纳米尺度自然图案 (CHALCOGENIDE-BASED 2D MATERIALS 

Intrinsic nanoscale patterning)”为题对此工作给予了高度评价，指出，“发展了一种构建纳米

级精准规则图案的方法”，“若将自然图案化方法推广到一大类以硫族化合物为主的二维材

料中，会为制备纳米尺寸器件及化学过程体系创造更多的机会”。他也指出“对 1T/1H 二硒

化铂的金属-半导体边界的进一步研究，未来可能会产生高性能的纳米电子器件”。 
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在本工作中，在北京同步辐射装置 4B9B-光电子能谱实验站利用原位的 XPS 技术获得 Se

原子 3d 和 Fe 原子 2p 的芯能级的位置来监测表面 Se 和 Fe 的价态演化过程。并发现 Pt 基底变

温过程 Se 原子 3d 峰发生了变化，和以前文献报道的 MX2 结构转变 XPS 峰的变化是一致的，

从而提供实验数据，和其它实验数据一起证明 1H/1T-PtSe2薄膜和 1T-PtSe2薄膜之间的可逆转

变。 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

发表文章： 

X. Lin, J. C. Lu, Y. Shao, Y. Y. Zhang, X.Wu, J. B. Pan, L. Gao, S. Y. Zhu, K. Qian, Y. F. 

Zhang, D. L. Bao, L. F. Li, Y. Q.Wang, Z. L. Liu, J. T. Sun, T. Lei, C. Liu, J. O.Wang, K. 

Ibrahim, D. N. Leonard,W. Zhou, H. M. Guo, Y. L.Wang*, S. X. Du*, S. T. Pantelides and H.-J. 

Gao*. Intrinsically patterned two-dimensional materials for selective adsorption of molecules 

and nanoclusters. Nature Materials 16, 717 (2017). 
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低温高活性和稳定性催化剂：水煤气变换反应的催化机制 

随着氢能经济的发展，氢燃料电池成为重要的新能源应用平台。为防止氢燃料中少量一

氧化碳（CO）对燃料电池催化剂的毒化，可采用水煤气变换反应（CO+H2O=CO2+H2）对氢燃

料进行纯化。因此，开发在低温区工作,同时具有高催化活性和稳定性的水煤气变换催化剂具

有重大意义。  

北京大学化学与分子工程学院马丁课题组与大连理工大学石川、美国布鲁克海文国家实

验室 Jose A. Rodriguez、中国科学院大学周武、山西煤化所/中科合成油温晓东等课题组合

作，突破传统的研究思路,利用过渡金属碳化物热稳定性好且与被分散金属有较强相互作用的

特点，构建了碳化钼负载金催化剂Au/α-MoC：立方相碳化钼α-MoC低温活化解离H2O，被分

散的金促进低温 CO 吸附活化，在界面处完成重整反应并生成 H2。该催化剂可将水煤气变化

反应温度大幅降低至 120 度。在空速高达 180,000h-1 的反应条件下，反应活性达到 1.05molCO/

（molAu*s），而 CO 转化率超过 95%，有效解决了水煤气变换反应在低温条件下,高反应转化

率与高反应速率不能兼得的难题。 

  

图 1 X 射线吸收谱实验分析和理论模拟计算 

为了进一步认识与拓展这一新型的低温产氢催化剂体系,马丁教授及其合作者借助北京同

步辐射装置和上海光源 X-射线吸收谱学实验站, 通过 X-射线吸收谱分析发现: Au 负载于

α-MoC 上, Au-Au 和 Au-Mo 键长更短、配位数更低，这是由 Au 与 α-MoC 的强相互作用决定

的。进一步, 他们结合单原子分辨率的球差校正电镜和理论模拟计算,揭示在 Au 与载体碳化钼

之间有强相互作用，Au 团簇以原子层状的形式高度分散在载体碳化钼表面, 组成独特的二维

纳米结构，低温下,水在 α-MoC 上活化，而在相邻 Au 位上吸附的 CO 易于与水分解形成的表

面羟基反应，导致低温下的高催化活性。该研究工作对于研发新一代低温水煤气变换催化剂
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具有重要的科学意义和实用价值, 也为氢能经济的推广以及氢气纯化过程提供了新的思路。

该研究成果以“Atomic-layered Au clusters on α-MoC as catalysts for the low temperature 

water-gas-shift reaction”为题发表于 2017 年 6 月 22 日的 Science 上（Science, 2017, 357 

(6349) :389）。 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

、 、

 

发表文章： 

Siyu Yao,* Xiao Zhang,* Wu Zhou,* Rui Gao, Wenqian Xu, Yifan Ye, Lili Lin, Xiaodong Wen, 

Ping Liu, Bingbing Chen, Ethan Crumlin, Jinghua Guo, hijun Zuo, Weizhen Li, Jinglin Xie, Li 

Lu, hristopher J. Kiely, Lin Gu, huan Shi, José A. Rodriguez, Ding Ma. Atomic-layered Au 

clusters on α-MoC as catalysts for the low temperature water-gas-shift reaction. Science, 2017, 

357 (6349) :389. 
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原子尺度探究新型高效稳定和廉价的光催化剂活性中心 

通过太阳光驱动水分解的“人工光合作用”是实现太阳能转化生产清洁可再生氢能的理想

方法，同时也是解决未来能源与环境危机的理想途径之一。光解水过程包含着复杂的多电

子、多步骤反应，对催化剂材料的要求非常高，不仅要有合适的能级结构来吸收足够的可见

光，更关键的是要有效地分离和传输光生电子和空穴，同时还具备高效稳定的产氢和产氧活

性位点。因此，寻求新型高效、稳定和廉价的光催化剂依然面临着极大挑战。中国科学技术

大学国家同步辐射实验室韦世强教授和姚涛特任教授课题组借助北京同步辐射装置，在利用

同步辐射 X 射线吸收谱学(XAFS)技术精确设计单活性位点钴基催化剂实现太阳光驱动自发水

分解中取得重要进展。 

 

 

图 1 （上）单活性位点钴基催化剂实现太阳光驱动自发水分解示意图；（下）X 射线吸收谱数据 

研究组利用氮化碳纳米空间限域效应合成原子级分散的结构位点, 有效地分离光生电子
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和空穴对，并作为助催化剂实现高效的全解水性能。同步辐射 X 射线吸收谱学实验明确了在

催化剂中的单位点 Co1-P4 构型。该结构在电子能带结构中形成特殊中间态，不仅极大地提高

了材料的可见光吸收，而且有效抑制光生电子-空穴对复合，成功将光生载流子寿命显著提高

约 20 倍。他们所设计的光催化剂实现了在模拟太阳光照、不加牺牲剂和贵金属的条件下全解

水产氢速率达 410.3 μmol h-1 g-1, 其中 500 nm 波长处量子效率达到 2.2 %。这种单活性位点复

合型光催化剂将为进一步提升现有光催化剂的水分解性能提供新的设计思路和方法，同时也

为从原子尺度探究催化活性中心和反应机理提供新的有效途径。相关研究成果发表在《德国应

用化学》期刊上（Angew. Chem. Int. Ed. 2017, 56, 9312），并被编辑选为当期热点文章“Hot 

Paper”，同时作为“Frontispiece”进行亮点报道。 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

发表文章： 

Wei Liu+, Linlin Cao+, Weiren Cheng, Yuanjie Cao, Xiaokang Liu, Wei Zhang, iaoli Mou, Lili 

Jin, Xusheng Zheng, Wei Che, Qinghua Liu, Tao Yao,* and hiqiang Wei*, Single-Site Active 

Cobalt-Based Photocatalyst with Long Carrier Lifetime for Spontaneous Overall Water plitting，

Angew. Chem. Int. Ed. 2017, 56, 9312. 
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离子液体促进室温下金属-有机框架结晶 

金属-有机框架(MOF)是一类重要的多孔材料，在催化、分离、电化学等领域有着广泛的

应用。MOF 材料一般采用溶剂热法制备，不仅能耗高，而且反应时间较长。如何有效促进

MOF 结晶、实现室温下的 MOF 快速制备是具有重要意义和挑战性的研究课题。中国科学院

化学研究所张建玲研究团队以离子液体替代传统的有机溶剂，实现了室温下各类 Zr 基 MOF

的快速制备。例如，以离子液体 1-己基-3-甲基咪唑氯盐为溶剂，仅需 0.5 小时即可在室温下

制备得到 Zr 基 MOF，而在传统溶剂二甲基甲酰胺中室温反应 120 小时仅得到少量产物。利

用北京同步辐射装置 1W2A 线站的小角 X-射线散射技术和 1W1B 线站的 X 射线吸收技术对离

子液体中 Zr 基 MOF 的合成过程进行了原位、动态跟踪，并结合核磁共振等原位表征技术，

揭示了 Zr 基 MOF 晶体的形成和生长规律以及离子液体促进 MOF 结晶的作用机理。 

 

图 1 离子液体中 Zr 基 MOF 的合成过程示意图 

室温离子液体制备 MOF 的方法具有能耗低、快速、无需添加剂、环境友好、离子液体可

循环利用等优势，而且通过改变离子液体组成和结构，可对 MOF 的结晶行为和颗粒尺寸进行

有效调控。由该方法制备的 Zr 基 MOF 兼具颗粒尺寸小、比表面积高和活性位点多等优点，

是一种优良的催化材料，可高效催化 Meerwein-Ponndorf-Verley 反应，对多种底物均具有良好

的普适性。相关研究结果发表在 2017 年 8 月 2 日《自然通讯》(Nature Communications, 2017, 8: 

175)上。 

 

发表文章： 

Xinxin Sang, Jianling Zhang, Junfeng Xiang, Jie Cui, Lirong Zheng, Jing Zhang, Zhonghua Wu, 

Zhihong Li, Guang Mo, Yuan Xu, Jinliang Song, Chengcheng Liu, Xiuniang Tan, Tian Luo, 

Bingxing Zhang & Buxing Han, Ionic liquid accelerates the crystallization of Zr-based 

metal–organic frameworks, Nature Communications, 2017, 8: 175. 
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生物有机金属纳米乳液 

纳米乳液可以包裹、封装和保护活性物质，广泛应用于食品、制药、化妆品以及材料工

程领域。目前，大部分商业应用的纳米乳液材料为脂质、聚合物和聚多肽，但是很少以结构

更为简单的短肽分子为原料制备纳米乳业。针对这一问题，天津大学酶工程与技术课题组对

短肽分子形成的纳米乳液进行了深入研究，获得了具有氧化还原特性以及仿酶催化活性的功

能型多肽纳米乳液，相关研究成果于 2017 年 7 月 20 日发表在期刊《Nanoscale》。 

该课题组研究发现，两亲性的二茂铁-三肽能够在水相/有机相界面处排列成特殊构型，

进而组装形成纳米乳液。该纳米乳液的粒径可控，通过简单调节水相/有机相比例，就可使乳

滴粒径由微米级变为纳米级。纳米乳液能够在 25 ℃下稳定保持四个月以上，并且在 70 ℃高

温下也能维持乳液状。另外，在低于 25 ℃环境下，纳米乳液还能够发生熵驱动的相转变，

自发转变成为具有三维网状纳米纤维结构的水凝胶。 
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该课题组利用北京同步辐射装置（BSRF）1W2A-小角散射线站的 WAXD 技术获得了纳米

乳液和相转变凝胶的分子排列方式。有机金属二茂铁-三肽在水相/有机相界面无序排列，组

装形成纳米乳液，而在低温诱导下发生相转变后，出现 3.75 Å，4.41 Å 和 4.60 Å 的衍射峰，

表明二茂铁-三肽形成了 β-折叠二级结构，进一步组装形成水凝胶。 

这项研究为纳米乳液的制备提供了一种新的可行性方法，得到的有机金属二茂铁-三肽纳

米乳液具有结构可控、超高稳定性、氧化还原和催化活性，在食品、药物传递以及化妆品领

域具有良好的应用前景。在这项工作中，同步辐射光源为二茂铁-三肽组装体的微观结构提供

了直接证明。该项工作也被遴选为《Nanoscale》的背封面论文。 

 

 

 

 

 

 

 

发表文章： 

Xuejiao Yang,‡ Yuefei Wang,‡ Wei Qi,* Rongxin Su and Zhimin He, Bioorganometallic 

ferrocene-tripeptide nanoemulsions, Nanoscale, 2017, 9, 15323-15331. 
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末端电荷调控多肽分子的动态手性自组装 

手性普遍存在于自然界和生命体系中，在光学、手性识别、手性催化以及医药等领域具

有重要应用。手性纳米结构由于具有独特的分子识别特性、生理活性、光学活性，近年来受

到研究人员的广泛关注。手性纳米结构可由生物相关性分子，如：DNA、蛋白质、多肽、π-

共轭分子和两亲性脂质等，通过超分子自组装形成。但是目前有关手性放大和手性调控的机

理尚不清楚。为了解决这一问题，天津大学酶工程与技术课题组对多肽手性自组装进行了深

入研究，实现了对多肽纳米结构超分子手性的动态调控与反转，相关研究成果发表于 2017 年

6 月 22 日发表在期刊《Small》。 

该课题组研究发现，通过调节三肽的末端电荷，能够成功制备出左手螺旋、右手螺旋和

纳米平带。对组装体系进行微小的 pH 和温度调节，就可以改变三肽的末端电荷，从而改变静

电相互作用，进而控制自组装 β-折叠片扭转的方向和角度。当 2.0≤pH<7.0，三肽能够组装形

成右手螺旋纳米结构；当 7.0≤pH<11.5，低温环境下，三肽组装形成平带结构；高温环境下，

组装形成外消旋结构；当 11.5<pH≤12.3，低温环境下，三肽组装形成左手螺旋纳米结构，而

在高温下，组装形成无序聚集体。通过调控 pH 和温度，纳米螺旋的直径、螺距和手性都可以

得到精确控制。此外，组装形成的三肽纳米螺旋的手性能够动态翻转，使手性材料的应用更

有价值。 
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该课题组利用北京同步辐射装置（BSRF）1W2A-小角散射线站的WAXD技术解析了左手

螺旋、右手螺旋和纳米平带的二级结构。在左手螺旋、纳米平带和右手螺旋中，衍射峰的位

置分别出现在4.76和4.98 Å，4.82, 4.67和4.54 Å，4.67和4.76 Å，表明三肽首先组装形成β-折叠

片，进而组装形成不同手性纳米结构，在该过程中，氢键和π-π堆积发挥了重要作用。 

这项研究为手性纳米结构的精确可控制备提供了一种可行性方法，并且在手性自组装的

机理方面进行了深入研究，对手性纳米结构的理性设计和进一步应用具有指导意义。在这项

工作中，同步辐射光源为手性纳米结构的微观结构提供了直接证明。该项工作也被遴选为

《Small》的正封面论文。 

 

 

 

发表文章： 

Yanyan Xie,‡ Yuefei Wang,‡ Wei Qi,* Renliang Huang,* Rongxin Su, and Zhimin He, 

Reconfgurable Chiral Self-Assembly of Peptides through Control of Terminal Charges, Small, 

2017, 13(30): 1700999. 
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金纳米晶的形状依赖有序化与大范围自组装 

2017 年 1 月份，国家纳米科学中心唐智勇研究组和密歇根大学 Glotzer 研究组合作在《自

然-通讯》上发表题为《金纳米晶的形状依赖有序化与大范围自组装》(Shape-dependent ordering 

of gold nanocrystals into large-scale superlattices)的研究论文。发展了制备大范围自组装纳米超

晶格的方法，通过利用北京同步辐射装置 1W2A 线站的 X 射线小角散射实验技术，研究了结

晶质量和纳米晶形状的关系，揭示了超晶格随纳米晶的形状不同而具有不同的有序化路径。

这一工作不但对超晶格的形成理论提出了新的理解，而且提供了通过设计/选择纳米晶形状制

备高质量纳米晶超晶格的新途径。同时，高质量的大范围金纳米超晶格为研究等离子晶体和

超材料提供了优秀的研究体系。 

 

图 1 纳米晶超晶格的 SEM 和 SAXS 实验分析 

纳米晶的自组装对于制备功能性纳米结构非常重要。纳米尺度自组装的核心目标是集成

单个纳米晶的物理性质，得到具有新颖物理化学性质的超晶格。其中，所制备的超晶格的长

程有序性和结晶质量对实现可实际应用的器件十分关键。作为组装基元，纳米晶的尺寸，形

状和相互作用等特点在纳米超晶格形成过程中的作用十分关键。形状控制的纳米晶合成技术

javascript:void(0)
javascript:void(0)
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近年来得到了极大的发展，使得自组装研究中纳米晶的形状逐渐成为一个重要因素。目前人

们发现，短链稳定剂保护的纳米晶，如棒，片，多面体等，所形成的超晶格中纳米晶的排列

与其形状紧密相关。然而，形状因素对自组装过程和超晶格质量的影响仍然处于未知的阶

段。 

从这两个问题出发，唐智勇研究组巩建晓博士以不同形状的金纳米晶为研究体系，实现

了大范围有序超晶格的生长，并依托北京同步辐射 1W2A 线站的小角 X 射线散射技术分析了

结晶质量和形状的关系。研究人员采用 40-100nm 的金纳米晶（球，立方体，八面体，菱形十

二面体）作为组装基元，得到了厘米尺度的超晶格，其中最大的单晶范围超过 0.5mm，为迄今

报道的超晶格最大单晶。 研究发现，超晶格的结晶质量与组装基元的形状相关，菱形十二面

体超晶格具有最大的单晶范围。通过模拟和研究组装过程，超晶格的结晶和生长过程均表现

出形状依赖的特点，结果最终发表在《自然通讯》上（Nature Communications 8: 14038, 2017）。 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

发表文章： 

Jianxiao Gong, Richmond S. Newman, Michael Engel, Man Zhao, Fenggang Bian, Sharon C. 

Glotzer  Zhiyong Tang, Shape-dependent ordering of gold nanocrystals into large-scale 

superlattices, Nature Communications 8: 14038, 2017. 
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高压对 Hofmann 包合物内客体分子的组装与去组装的影响 

寻找有效的方法来精确控制主-客体关系是主-客体化学研究的重要课题。吉林大学超硬

材料国家重点实验室邹勃教授课题组利用高压同步辐射 XRD 实验，揭示了压力可以促进

Hofmann 包合物 [Ni(NH3)2Ni-(CN)4]·2C6H6 (Ni-Bz)内客体的去组装以及 Ni(NH3)2Ni(CN)4 

0.5H2O (Ni-Ni)的组装。相关的研究成果发表在了《The Journal of Physical Chemistry Letters》

上。 

为研究 Ni-Bz 局部结构在高压下的变化，该课题组进行了高压拉曼研究。对于 Ni-Bz，

ν(NH3)模式的位置可以用来判定 Ni-Bz 的主客体体系是否发生了分解。在 1.1 GPa—5.0 GPa 之

间，新的 ν(NH3)振动峰出现，并逐渐增强，而原有的振动模式则逐渐减弱至最后完全消失。

这意味着，在此压力区间内，客体苯分子逐渐的脱离了主体框架，即发生了去组装过程。当

客体分子完全脱离主体框架之后，主体失去客体的支撑，平面结构被破坏，发生5.0—6.0 GPa

的相变。 

 

图 1. [Ni(NH3)2Ni-(CN)4] 2C6H6 的高压拉曼光谱 

为了探索 Hofmann 包合物中去组装过程是否在高压是可逆的，即高压是否可以导致主体

框架和“外界”客体分子之间的组装过程，该课题组对 Ni 基 Hofmann 包合物对应的主体框架

Ni(CN)4Ni(NH3)2∙0.5H2O（Ni-Ni）进行了高压同步辐射实验，通过不添加、添加不同“外界”
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客体分子两种情况的实验，对比探索该物质在高压下的结构行为，主客体组装关系变化的差

异。获得更多的压力对主客体组装调制，客体对主体框架的影响等方面的具体信息。如果在

高压下“外界”ME 可以进入主体孔隙，在有客体分子支撑的情况下，层间的压缩会更难。

在以醇分子作为“外界”客体分子的的情况下，a 轴的收缩被抑制，而层间结构的压缩反而

更为明显，实验现象则表明，高压下小分子 ME 并未进入到 Ni-Ni 的孔隙中 

 

图 2. Ni(NH3)2Ni(CN)4∙0.5H2O 晶体的晶格参数随压力的变化 

在这项研究中，美国APS光源的 16-BMD实验站和北京同步辐射装置的 4W2-高压实验站

为 Ni(NH3)2Ni(CN)4∙0.5H2O 在高压下晶体结构的稳定性提供了充分的实验数据。对 Ni-Bz 和

Ni-Ni 的实验研究表明，压力是促进主客体间去组装的有效方式。而体系中是否存在空间位阻

效应是压致去组装效应是否可逆的决定性因素，这为今后压力助、去组装在分子限域、分离

及存储等方面的应用打下了基础。 

 

 

发表文章： 

Qian Li, Xiaojing Sha, Shourui Li, Kai Wang, Zewei Quan, Yue Meng, and Bo Zou.* 

High-Pressure Effects on Hofmann-Type Clathrates: Promoted Release and Restricted Insertion of 

Guest Molecules. J Phys Chem Lett 2017, 8, 2745-2750. 
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金属有机框架材料的层滑移致负线性压缩行为研究 

负线性压缩材料在持续增大的静水压作用下会沿晶体的某个特定的方向伸长。此类材料

被认为在很多领域有重要的潜在应用，如超灵敏的压力传感装置，人造肌肉等。迫于负压缩

材料种类的稀少，寻找新的负压缩机理已成为负压缩材料领域的研究重点课题之一。吉林大

学超硬材料国家重点实验室邹勃教授课题组通过对硫氰酸钴吡嗪（Co(SCN)2(pyrazine)2）进行

高压晶体衍射研究，发现了负压缩的一种新的机理——层滑移，相关的研究成果发表在了

《The Journal of Physical Chemistry Letters》上。 

 

图 1 常压下硫氰酸钴吡嗪晶体结构。 

为研究硫氰酸钴吡嗪的高压行为，该课题组在北京同步辐射（BSRF）4W2-高压实验站进

行了高压 XRD 实验，实验最高压力为 1.95 GPa。图 2 是硫氰酸钴吡嗪晶体的 XRD 谱在高压

下的变化。从图中可以看出，随着压力的升高，（200）衍射峰向低角度方向移动，表明（200）

面间距随着压力的增大而增大。晶体沿垂直于面（200）的方向负压缩。对 XRD 谱进行精修，

结果表明晶格参数β随压力增大而减小。进一步分析表明晶体内部分子层间的滑移效应导致

了β的减小，进而使得 a 轴在垂直于（200）面的方向上投影变大，在该方向上出现了负压缩。 
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图 2 硫氰酸钴吡嗪晶体的高压 XRD 光谱 

为了更好地理解实验结果，该研究组结合第一性原理计算结果来分析晶体结构在高压下

的变化。计算结果得出了与实验结果一致的层滑移现象。而层滑移的主要原因是间层分子之

间的 NCS···SCN 作用。Mulliken 电荷分布分析表明 SCN 基团所带电荷为负，因此 NCS···SCN

间的作用力为排斥力。当外部压力变大时，层间距的压缩导致 NCS···SCN 距离变短，进而使

得 NCS···SCN 斥力增大。在增大的斥力作用下，相间的分子层发生了相对滑动，从而导致β

角减小，a 轴在垂直（200）面的方向上的投影变大，出现负压缩现象。负压缩机制如图 3 所

示。 

 

图 3 层滑移负压缩机制示意图 
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在这项研究中，同步辐射光源为硫氰酸钴吡嗪晶体在高压下晶体结构的变化提供了充分

的实验数据。研究中提出的层滑移机制是一种新的负压缩机制，该机制的提出可以大大拓宽

寻找负压缩材料的范围，有助于进一步寻找、设计及合成新类型的负压缩材料，对负压缩材

料实现实际应用具有重要意义。 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

发表文章： 

Qingxin Zeng, Kai Wang, Yuancun Qiao, Xiaodong Li, and Bo Zou.* Negative Linear 

Compressibility Due to Layer Sliding in a Layered Metal-Organic Framework. J. Phys. Chem. 

Lett. 2017, 8, 1436-1441. 
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高压下有机-金属杂化类钙钛矿材料

[NH3-(CH2)4-NH3]CuCl4 的带隙窄化与结构研究 

钙钛矿材料因具有良好的光电性质，成为最具前景的下一代太阳能电池材料。然而目前

钙钛矿材料的商业化应用面临两个重要的问题：含有毒性金属元素及稳定性差。因此寻找安

全稳定的铅基钙钛矿替代物成为光电科学领域的一个重要课题。吉林大学超硬材料国家重点

实验室邹勃教授课题组对[NH3-(CH2)4-NH3]CuCl4 进行高压研究，发现压力可调控该材料的带

隙，且[NH3-(CH2)4-NH3]CuCl4 比传统钙钛矿材料更加安全稳定，相关的研究成果发表在了

《The Journal of Physical Chemistry Letters》上。 

常压下，[NH3-(CH2)4-NH3]CuCl4的带隙约为 2.45 eV，因此材料呈现黄绿色。在 12GPa以

下，当压力增大时，CT 吸收峰出现红移，材料颜色由黄色变为红棕色再变为黑色，带隙由

2.44 降至 2.05 eV，表明在压力调控下，带隙变窄。在压力达到 6.5 GPa 附近时，带隙出现了

不连续的变化，意味着材料由室温相变到了高压相。[NH3-(CH2)4-NH3]CuCl4 是间接带隙，且

在高压下未发现带隙类型的转变。与其他短链有机金属钙钛矿材料相比（如 CH3NH3PbBr3），

[NH3-(CH2)4-NH3]CuCl4 由于其更好的稳定性，在 12 GPa 以内出现了带隙持续变窄的现象。

[NH3-(CH2)4-NH3]CuCl4 在高压下带隙窄化能提高其电导率以及作为太阳能电池应用时的电荷

转移性质。 

 

图 1 高压下[NH3-(CH2)4-NH3]CuCl4 吸收光谱、带隙以及颜色变化 

为研究[NH3-(CH2)4-NH3]CuCl4 的高压行为，该课题组在北京同步辐射（BSRF）4W2-高压
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实验站进行了高压 XRD 实验。样品在研磨时不可避免地转变成室温相与高温相的混相。压力

增大到 0.8 GPa 时，混相变为纯室温相。相变的转变是由有机链决定的，相变后分子层间距离

减小，无机层间隔变大。转变过程中，有机层在无机层中起着类似弹簧垫片的作用，增加了

结构的稳定性。继续加压，在 6.4 至 10.5 GPa 范围内，衍射峰出现了显著的变化：(1 1-1)峰在

6.4 GPa 时劈裂；在 7.7 和 10.5 GPa 时，(001)峰附近分别出现了新的衍射峰。表明在此压力范

围内晶体由室温相转变为高压相。相变压力范围持续了约4 GPa，表明两个相之间的能量相差

较大。所有的变化均出现在(1 1-1)与(001)处，表明相变是由无机部分的变形引起的。 

 

图 2 [NH3-(CH2)4-NH3]CuCl4 粉末晶体的高压 XRD 光谱 

在这项研究中，同步辐射光源为[NH3-(CH2)4-NH3]CuCl4 晶体在高压下晶体结构的稳定性

提供了充分的实验数据。这项工作表明压力是调控材料性质与结构的有力手段，为原子层级

的结构-性质的关系提供了更深入的理解。这项工作也为将来设计及合成无毒稳定的有机金属

钙钛矿材料提借了新的思路。 

 

发表文章： 

Qian Li, Shourui Li, Kai Wang, Zewei Quan, Yue Meng, and Bo Zou*. High-Pressure Study of 

Perovskite-Like Organometal Halide: Band-Gap Narrowing and Structural Evolution of 

[NH3-(CH2)4-NH3]CuCl4. J Phys Chem Lett 2017, 8, 500-506. 
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咔唑的压致荧光增强：分子内振动受限 

力致响应材料因其对外力刺激能智能的调控发光颜色及强度变化，在机械传感器、记忆

芯片和安全油墨等领域具有潜在的应用价值。然而，由于压力导致 ππ 作用的增强，大多数有

机荧光材料面临低发射效率的问题，这极大地限制了其实际应用。吉林大学超硬材料国家重

点实验室邹勃教授课题组发现平面型咔唑分子晶体在高压条件下表现出荧光增强现象 （图

1），大大地提高荧光材料固态发射效率，相关的研究成果发表在了《The Journal of Physical 

Chemistry Letters》上。 

 

图 1 咔唑高压下荧光增强现象 

图 2 咔唑的高压红外光谱数据表明 N—H 伸缩振动先红移后蓝移，这意味着 N—H 键先被

拉长又被缩短。这一变化是由 N—H...π 氢键的引起的。N—H 伸缩振动受限抑制了无辐射振动

跃迁，结果使得辐射跃迁增强，致使荧光发射增强。C—H 伸缩振动蓝移说明分子间距离减小，

人字形排布的分子趋向于相互平行状态，这将大大增强了 ππ 作用。 
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图 2 咔唑的高压红外光谱 

为了进一步证实结构与发光性质的关系，该课题组在北京同步辐射（BSRF）4W2-高压实

验站进行了高压 XRD 实验，实验最高压力为 11.0 GPa。图 3 是咔唑的高压同步辐射数据。从

图 3a 中可以看出，随着压力的升高所有的衍射峰都向高角方向移动并且没有新峰的出现，这

表示咔唑的晶格常数在高压下逐渐减小且没有发生结构相变。将同步辐射数据通过 pawly 精修

得到晶胞参数随压力的变化（图 3b）。从图中看到，b 轴比 a 轴更容易压缩，也就是分子平面

更趋向于 ac 面，这将导致 π 电子云重叠加剧，意味着 ππ 作用增强。 

 

图 3 咔唑的高压同步辐射数据 
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在这项研究中，同步辐射光源为咔唑晶体在高压下光学性质与晶体结构的关系提供了充

分的实验数据。这项研究工作不仅为受限分子振动机理提供了直接的实验证据，还为设计其他

潜在的压致荧光增强材料提供了思路。 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

发表文章： 

Yarong Gu, Kai Wang,* Yuxiang Dai, Guanjun Xiao, Yuguo Ma, Yuancun Qiao, and Bo Zou*, 

Pressure-Induced Emission Enhancement of Carbazole: The Restriction of Intramolecular 

Vibration, J. Phys. Chem. Lett. 2017, 8, 4191−4196. 
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兼具高能量密度和高功率密度氢氧化钴的储能反应机制 

随着大量小型化、可移动电子设备的使用，目前人们关注的焦点之一是研发具备高能量

密度和高功率密度的储能器件，而实现高能量密度和高功率密度目标的首要任务是揭示在原

子或分子层面如何控制电极材料储能、避免失效的动态过程机制。吉林大学材料科学与工程

学院的郑伟涛教授课题组利用原位 X 射线精细结构谱对氢氧化钴的储能机制进行了深入的研

究，相关的研究成果发表在 2017 年 5 月 8 日的《Nature Communications》上。 

该课题组制备了同时兼具高能量密度和高功率密度的氢氧化钴薄膜电极，且电化学和力

学性能十分稳定，经过 15000 次充放电循环后比电容仅下降了 8%。这种电极材料为未来超级

电容器和电池的融合提供了良好的契机。而深刻地理解氢氧化钴的充电机制则是混合储能器

件发展的关键。氢氧化钴属于六方结构，普遍认为氢氧化钴具有高性能的原因是其片层结构

利于电解液离子的迁移。 

 

利用北京同步辐射装置（BSRF）1W1B 线站的 XAFS 技术对氢氧化钴的充放电机制进行

了原位研究，在原子尺度上获取了氢氧化钴在能源转化过程中的结构变化以及反应原理，探

究了氢氧化钴具备高性能的原因。利用原位 X 射线精细结构光谱、先进电子显微分析和理论

计算，张伟教授、邓霆博士等精确解析了电极材料局域结构中原子的动态演变，发现高电化

学性能源于充放电氢氧化钴两相具有的结构相似性和模拟电池中离子嵌入/脱出具有的储能机

制。 

“他们制备出了具有优异性能的氢氧化钴电极，并对这种电极的反应机制进行了深入的

探究，为我们揭示了氢氧化钴具备高性能的起源”，“锂电池之父”德克萨斯大学奥斯汀分

校的 Goodenough 教授在 2017 年 7 月 13 日在《Chem》上发表的文章给予这个工作很高的评价。

（DOI：10.1016/j.chempr.2017.06.008）。2018 年 5 月该工作荣获 2017 年度"中国电子科技十

大进展"奖。 

这个研究为锂电池高能量密度和超级电容器高功率密度的融合提供了科学的线索。在这

样研究工作中，同步辐射光源帮助该研究组进行了原位实验，解开了该电极材料具有高性能

的原因。吉林大学材料学院低维材料课题组郑伟涛教授这样描述他们的工作：“利用北京同

https://doi.org/10.1016/j.chempr.2017.06.008
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步辐射光源，我们在充放电过程中表征了氢氧化钴的结构变化，对于其储能机制的研究取得

了突破，然而对于其他材料在原子尺度上的储能机制我们还知之甚少，因此仍需要我们对其

他材料进行深入的探究。借助北京同步辐射装置必定会有助于我们探究材料的储能机制，为

制备出高性能的混合储能器件提供帮助。 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

发表文章： 

Ting Deng, Wei Zhang*, Oier Arcelus, Jin-Gyu Kim, Javier Carrasco, Seung Jo Yoo, Weitao 

Zheng*, Jiafu Wang, Hongwei Tian, Hengbin Zhang, Xiaoqiang Cui, Teófilo Rojo, Atomic-level 

energy storage mechanism of cobalt hydroxide electrode for pseudocapacitors. Nature 

Communications, 8(2017), 15194. 
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甲醇与水处理的 PEDOT:PSS 用于制备高性能有机太阳电池 

PEDOT：PSS（poly(3,4-ethylenedioxythiophene)：polystyrene sulfonate，聚 3,4-乙氧基噻

吩：聚苯乙烯磺酸）是制备新一代太阳能电池常用的空穴传输层。然而，高导电的 PEDOT 不

溶于水，为了制备水溶性的 PEDOT，以用于溶液法加工光电器件，商品化的 PEDOT:PSS 水

溶液中，含有大量的不导电的 PSS 成分。PSS 的掺杂虽然提高了水溶性，满足了溶液加工的

要求，但是大大地降低了其导电性。对 PEDOT：PSS 进行改性，是提高其导电性和器件性能

的有效途径。 

在本工作中，我们发展了一种简易的方法，可以高效地去除 PEDOT:PSS 薄膜中大部分的

PSS成分：把按常规方法制备得到的PEDOT:PSS薄膜，用40L含20%水的甲醇溶液旋凃后，

PEDOT:PSS 的重量比可以由原先的 1:6.8 降低到 1:2.9。导电原子力显微镜表征结果表明，处

理后的 PEDOT:PSS 薄膜为更多的、可导电的 PEDOT 纳米微畴所覆盖，薄膜的导电率由原先

的 5.5110-4 S/cm提高到 4.0410-2 S/cm，但是，单个 PEDOT 纳米微畴的导电性能基本保持不

变，其电流仅有微弱增强（6.68 提高到 7.28pA）。当用处理后的 PEDOT:PSS 薄膜作为电子传

输层制备正向电池器件后，发现，电池器件的电压和填充因子均基本保持不变，但是短路电

流可以提高 10%，因此效率也提高了 10% （左图）。该结果发表在 ACS Appl. Mater & 

Interfaces. 2017, 9 (2), 1446-1452。 

   

图 1 处理后的 PEDOT:PSS 薄膜作为电子传输层制备正向电池器件后，效率也提高了 10%。 
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图 2 处理前后的 PEDOT 的同步辐射技术表征 

利用北京同步辐射装置（BSRF）1W1A-漫散射实验站的 GIXRD 技术，我们表征了处理

前后的 PEDOT：PSS 薄膜的结构变化，以及在其表面上的电池活性层的薄膜结构的变化情况

（图 2），发现，甲醇和水处理前后，PEDOT：PSS的结构基本保持不变，说明导电的 PEDOT

分子的超分子堆积结构保持不变，这和原子力显微镜等其它表征数据得到的结果一致。更进

一步地，电池活性层的薄膜结构也保持不变，这也是电池器件的电压和填充因子基本保持不

变的原因。 

论文发表后，Johannes Karl Fink 在他撰写的《Solar Cells》第四章中，引用了我们报道的

实验结果。 

 

 

 

发表文章： 

Weiping Li, Xinliang Zhang, Xin Zhang, Jiannian Yao and Chuanlang Zhan, High-Performance 

Solution-Processed Single-Junction Polymer Solar Cell Achievable by Post-Treatment of 

PEDOT:PSS Layer with Water-Containing Methanol, ACS Appl. Mater & Interfaces. 2017, 9 (2), 

1446-1452. 
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黑色 WN 金属性光催化材料分解纯水响应波长达 765 纳米 

半导体光催化材料由于受热动力学和活化势垒方面的限制，其光催化分解纯水响应波长

很难超过 700 纳米。金属性光催化材料可以通过带内跃迁产生电子空穴对的方式来突破这一

限制。然而，金属性材料被用作全分解水光催化材料还未实现。华东理工大学材料科学与工

程学院的一个研究组对金属性光催化材料进行了深入的研究，相关的研究成果发表在 2017 年

5 月 19 日的《Angewandte Chemie International Edition》上。 

该研究组可控制备出一种分解纯水响应波长达 765 纳米的金属性光催化材料氮化钨。研

究人员通过导电率和电化学阻抗测试说明了氮化物光催化材料具有类似金属钨粉的物理性

质。进一步，研究人员利用 XPS，UPS 和密度泛函理论确定氮化钨材料的能级位置，结果都

说明氮化钨不存在类似于半导体的能带带隙，而是呈现类似于金属材料无能带带隙的性质。

另外，研究人员通过理论计算的方式确认氮化钨材料的光催化分解水过程为放热反应，从热

动力学方面验证了其易于完成光解水过程。利用北京同步辐射装置 1W1B 线站的 XAFS 技术

对氮化钨的价态进行了研究，表明该催化材料中钨的价态介于钨和氧化钨之间。 

 

氮化钨材料的光催化反应可能路径图和其分解水反应过程中吉布斯自由能的变化曲线。

理论上从 B-1 到 CB 的最小带内跃迁跨度值是 4.7 eV，这意味着可用来光催化分解水的最长波

长是 264 nm，与实际条件不符。幸运的是，从 CB 到 B1的带内跃迁跨度值满足氮化钨材料实

现 765 nm 光照射下全分解水的条件。另外，吉布斯自由能曲线变化趋势说明氮化钨光催化分

解水过程为放热反应。 

“这一研究成果不仅首次实现了光催化领域金属性光催化剂全分解水，而且更重要的

是，文中提出的氮化钨材料实现 765 nm 波长的光吸收。利用金属性光催化剂实现较长波长

光响应的独特理念，势必对以后的太阳能转换利用领域带来全新的启示。” 北京大学化学与
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分子工程学院吴凯教授在 2017 年 11 月 15 日的《物理化学学报》中对该项工作做了亮点评述，

（报道链接：http://www.whxb.pku.edu.cn/CN/abstract/abstract29981.shtml）。另外，《中国科学

网 》 也 对 他 们 的 工 作 也 进 行 了 报 道 ， （ 报 道 链 接 ：

http://news.sciencenet.cn/htmlnews/2017/7/382243.shtm）。 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

发表文章： 

Yu Lei Wang, Ting Nie, Yu Hang Li, Xue Lu Wang, Li Rong Zheng, Xue Qing Gong, Ai Ping 

Chen & Hua Gui Yang* Black Tungsten Nitride as a Metallic Photocatalyst for Overall Water 

Splitting Operable at up to 765 nm. Angew. Chem. Int. Ed. 56(2017), 7430-7434. 
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原子级精确调控金属团簇作为 g-C3N4助催化剂 

g-C3N4 作为一种廉价的聚合物半导体，由于其出色的稳定性，合适的能带结构，制备方

法简易等特性，被认为是最具潜力的光催化材料。然而就单纯的 g-C3N4 而言，通常表现出较

快的载流子复合速率，有限的吸光性能等缺陷。这也导致了其较差的光催化分解水产氢活

性。这些缺陷通常可以通过负载助催化剂来进行改善。华东理工大学的一个研究组合成了高

纯度的 Ag25(SR)18 和 Pt1Ag24(SR)18 两种贵金属团簇作为研究对象，将其作为助催化剂负载在

g-C3N4 上，构筑了新的光催化体系。首次将精确原子数金属团簇和单原子合金的概念引入到

光催化助催化剂的设计中，相关的研究成果发表在 2017 年 6 月 27 日的《Chemical 

Communication》上。 

 

利用北京同步辐射装置（BSRF）X 射线吸收谱技术获得的图谱进一步确定。Pt1Ag24/g-C3N4

的白线峰强度接近 Pt 箔，表明催化剂中大部分的 Pt 原子以金属态 Pt0 存在。Pt1Ag24/g-C3N4 仅

在 2.0 ~ 3.0 Å 存在明显的峰，这一现象表明样品不存在 Pt−C/N（~ 1.5 Å）或 Pt−O 成键，Pt

原子在退火过程之后，仍然包覆在 Ag 中进一步说明了 Pt 原子存在 Ag 团簇中这种特殊的合金

结构。 

单分散的团簇带来的尺寸效应，使 Ag 原子利用率大幅提高。此外，在 Ag25 结构中引入

单个 Pt 原子后，利用核心单一活性原子引起的巨大的协同作用，有效调控了惰性主金属（Ag）

的性能，优化了催化体系的反应动力学过程（载流子传输和分离），并大幅提高体系光催化效

率，性能优于传统方法制备的 Pt 金属颗粒助催化剂。 
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发表文章： 

Xu Lei Du, Xue Lu Wang, Yu Hang Li, Yu Lei Wang, Jun Jie Zhao, Li Jun Fang, Li Rong Zheng, 

Hua Tong and Hua Gui Yang* Isolation of single Pt atoms in a silver cluster: forming highly 

efficient silver-based cocatalysts for photocatalytic hydrogen evolution Chem. Commun 

53(2017), 9402-9405. 
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Mo6+激活的多元金属析氧电催化剂 

和氧气相关的电化学反应在能源器件领域占据着十分重要的地位，例如燃料电池、分解

水制氢和二氧化碳还原。然而，这些电化学能源器件的商业化进程极大程度上受限于开发出

高效稳定的析氧反应电催化剂。对此，华东理工大学材料科学与工程学院的一个研究组对

Mo6+激活的多元金属析氧电催化剂材料的结构与析氧性能进行了深入的研究，相关研究成果

发表在 2017 年 2 月 17 日的《Chemical Science》上。 

该研究组发现，在电催化析氧反应过程中，Mo6+组分能够原位调节 Co 和 Fe 元素的价

态，促进高价态 Co、Fe 组分的生成，从而加速电催化析氧反应活性。最终得到的非晶态

FeCoMo 基三元金属电催化剂达到 10 mA/cm2电流密度时的过电位仅为 277 mV，并且过电位

在 300 mV 时的质量活性为 177.35 A/g，其数值是贵金属 IrO2 电催化剂的 7 倍左右。 

 

利用北京同步辐射装置（BSRF）X射线吸收谱技术，在线解析了电催化析氧反应过程中

Mo元素、Co元素的价态变化，发现Mo6+组分能够促进高价态Co组分的生成。 

“（Yang 等人）证明了非晶态多元产氧催化剂的电化学性能要优于相应的结晶态催化剂
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（exhibited better）”，新加坡南洋理工大学大学 Xin Wang 教授在 2017 年 9 月 4 日发表的

《Advanced Energy Materials》中正面评价了该工作（Adv. Energy Mater., 2018, 8, 1701475）。 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

发表文章： 

Peng Fei Liu, Shuang Yang, Li Rong Zheng, Bo Zhang and Hua Gui Yang*, Mo6+ activated 

multimetal oxygen-evolving catalyst. Chemical Science 8(2017), 3484–3488. 
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在线 XAFS 实现光催化分解水材料结构定量解析 

近期华东理工大学材料科学与工程学院杨化桂教授和李春忠教授团队在光催化分解水材

料构效关系探索中取得重要进展，首次直接测量在工作状态下的一氧化铂助催化剂材料作为

活性位点的结构，并且实现了对其结构的定量解析，相关的研究成果发表在 2017 年 10 月 3

日的《Journal of Materials Chemistry A》上，并被编辑选为 Hot Paper。 

 

图 1 利用在线 XAFS 手段表征出一氧化铂材料在不同反应状态下的键长与配位变化 

太阳能驱动的光催化分解水产氢技术是开发可持续能量来源的有效途径之一。近期，该

团队开发出了一种新型的一氧化铂助催化剂材料，其具有单向抑制氢气氧化过程的能力，并

能高效催化水分解产氢过程。尽管一系列的表征测试技术可以实现对活性位点的原子级别的

测量，比如扫描隧道电镜、温度程序脱附和密度泛函理论模拟等等，但这些技术都无法实现

在光催化分解水的真实反应环境（固液相）中进行测试。其中，作为一个强有力的工具，X 射

线吸收精细结构谱学表征可以研究材料活性位点的本体的几何与电子结构，即使测量位置是

在固液相中。然而，对于光催化分解水过程中活性位点结构的定量化解析仍然缺失。若能补

全这个主要是由于真实反应过程中的活性位点结构未知的缺失部分，对于构建理论与实验之

间的桥梁具有重要的意义。 

利用北京同步辐射装置（BSRF）X 射线吸收谱技术直接观察到并定量解析了一氧化铂活

性位点在光催化分解水过程中的结构变化。该团队发现，在光催化分解水过程中，一氧化铂

助催化剂材料中的铂氧键长变为了 2.13 Å、配位数变为了 2.5。这组数据和反应前后离线状态

下的一氧化铂助催化剂材料中的数据有所差异，键长变化了 2.9 %、配位数变化了 37.5 %。这

一结果首次实现固液相中催化剂材料活性位点在工作状态下的结构定量解析，同时也许会促
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使人们用截然不同的观点来考虑光催化分解水催化剂材料的结构与构效关系探索，并会促进

一些与传统所不同的新颖的观点来制备更高效的光催化分解水催化剂材料。 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

发表文章： 

Yu Hang Li, Chunzhong Li* and Hua Gui Yang*, Quantitative Analysis of PtO Structure during 

Photocatalytic Water Splitting by Operando XAFS. Journal of Materials Chemistry A, 2017, 5, 

20631-20634. 
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水溶性无机半导体材料实现光催化全分解水 

近期华东理工大学材料科学与工程学院李春忠教授和杨化桂教授团队发现一种典型的可

溶性无机半导体材料钼酸钠，可以作为有效的光催化分解水光催化剂材料用于全分解水过

程。证明了未溶解部分的钼酸钠材料可以作为光催化分解水光催化剂材料并实现全分解水过

程，并在 365 nm 波长的光辐照下展现出 0.36 %的表观量子效率，相关的研究成果发表在 2017

年 7 月 15 日的《Applied Catalysis B: Environmental》上。 

 

图 1. 水溶性无机半导体材料光催化全分解水示意图 

可溶性的无机物材料可以溶于水中，这是由于材料中正负离子的相互吸引所导致的，这

使得材料晶体结构消失，进而使其失去了用于光吸收过程的能带结构。值得指出的是，如果

在可溶性无机物材料的饱和水溶液中继续添加溶质，则该材料就会析出并维持晶体结构，而

这部分未溶解的离子化合物将维持其原有的几何结构用于光吸收以及光生载流子的传输过

程。这些都预示着未溶解的可溶性无机半导体材料有可能作为一类全新的光催化分解水光催

化剂材料并用于全分解水过程。 

为了解析可溶性钼酸钠光催化剂材料中钼原子周边的本体原子级结构，该团队利用北京

同步辐射装置 1W1B 线站的 X 射线吸收精细结构谱学技术表征对该材料的钼元素的 K 边吸收

边进行了采集，并结合 X 射线衍射结果，所制备的光催化剂材料具有与钼酸钠本体化合物相

类似的几何结构。为进一步研究溶解部分钼酸钠材料的可能电子结构与本体原子级结构，该
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团队用原位 X 射线吸收精细结构谱学表征对上述未饱和钼酸钠溶液进行了测试，结果说明在

光辐照以及在黑暗条件下的钼元素的局域本体原子级结构没有发生任何变化。原位 X 射线吸

收精细结构谱学表征说明，钼酸钠溶液不会对紫外光辐照有所响应，说明材料活性部分就是

未溶解部分的钼酸钠光催化分解水光催化剂材料。 

 

图 2. 利用在线 XAFS 手段表征未饱和钼酸钠溶液中 Mo 元素的 K 边吸收普及 R 空间图谱 

本文的结果展示了传统的可溶性无机物材料可作为光催化分解水光催化剂材料的一种新

可能，同时也设想可溶性材料以及其机理研究将会对技术现实应用带来新的可能。 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

发表文章： 

Yu Hang Li, Yun Wang, Li Rong Zheng, Hui Jun Zhao, Hua Gui Yang,* Chunzhong Li*, 

Water-Soluble Inorganic Photocatalyst for Overall Water Splitting. Applied Catalysis B: 

Environmental, 2017, 209, 247-252. 
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氮化碳表面布朗斯特碱点对光解水制氢性能的影响 

石墨相氮化碳（g-C3N4）是一种合成简单、性质稳定且具有光催化性能的有机半导体材

料。其表面包含了大量的路易斯酸碱点（边端或内部链接-NH 结构以及表面不成对的孤立 N

原子），并且这些酸碱点对于共催化剂的附着以及小分子的吸附起到推进作用。因此，增加

g-C3N4 表面的碱点对于光催化性能的提升可以起到促进作用。然而，由于 g-C3N4 表面共价键

以及边端氢键环境表征极其困难，大大限制了研究者对于 g-C3N4 材料微结构的认识、改性以

及光催化性能的提升。华东理工大学杨化桂课题组结合高压氢气处理的方法、同步辐射以及

核磁共振检测技术成功对 g-C3N4 表面的布朗斯特碱点进行了检测和调控，相关的研究成果发

表在 2017 年 8 月 14 日的《Journal of Materials Chemistry A》上。 

该研究组基于同步辐射以及一维二维固体核磁表征对对g-C3N4表面存在的布朗斯特碱点

和氢键网络环境进行了检测区分。通过系统改变合成实验条件（压强、温度和时间）并与光解

水制氢性能进行对比，发现g-C3N4边端孤立的-NH2结构、-NH2周围的氢键环境以及表面加氢

的N物种对于光解水产氢性能的提升起到重要的促进作用。在系列制备样品中，在4 MPa压强

和400 oC温度下反应2 h的样品性能最好，为纯g-C3N4的26倍。 

            

利用北京同步辐射（BSRF）4B7B-软X射线线站开展的X射线吸收谱技术和固体核磁技术

以及高压氢气处理方法（HPH）对g-C3N4表面存在的布朗斯特碱点（结构2）和氢键网络环境

结构（结构1）进行检测和调控。 

这一系列的研究结果为g-C3N4基材料和其它高效光催化剂材料的性能提升以及相关催化

产氢机理提供了重要探索途及应用基础，在解决能源危机和环境污染问题方面起到促进作

用 。

 

发表文章： 

Xue Lu Wang, Wen Qi Fang, Wenqing Liu, Yi Jia, Dengwei Jing, Yun Wang, Ling-Yun Yang, 

Xue-Qing Gong, Ye-Feng Yao,* Hua Gui Yang,* and Xiangdong Yao* Brönsted Base Sites 

Engineering of Graphitic Carbon Nitride for Enhanced Photocatalytic Activity. Journal of 

Materials Chemistry A 5(2017), 19227–19236. 
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Fe3O4@RGO 对洛克沙胂的协同增强吸附 

近年来，洛克沙胂（ROX）作为一种具有广谱抗菌性的杀菌类物质，被大量应用于动物

饲料添加剂中。这些有机砷在环境中经过迁移转化会形成毒性更大的无机砷，从而引起一系

列砷污染的环境效应。苯胂酸类物质作为一种新型潜在污染物，其结构上比传统的无机砷更

为复杂，具有苯环和砷酸根两类功能性基团。因此，目前常用的砷处理材料可能不适用于此

类物质的去除，需要设计表面具有能与其产生强化学作用的官能团的材料。华南理工大学环

境与能源学院的一个研究组作从 ROX 的结构特点出发，设计合成了一种铁基纳米复合材料

和，研究其对苯胂酸类物质协同增强吸附的效果及机理。相关的研究成果发表在 2017年 11月

9 日的《Environmental Science: Nano》上。 

该研究组合成了 Fe3O4@RGO 三维复合材料，并将其用于 ROX 的吸附。结果表明，与单

一的纳米Fe3O4和石墨烯相比，Fe3O4@RGO对ROX具有更高的吸附容量和亲和力。机理研究

表明，复合材料在吸附过程中主要与 ROX 间均在 As-Fe 配位、π-π 及氢键作用，且三种作用

力间相互协同。其中，Fe3O4@RGO 表面羟基含量的增加可同时增强 As-Fe 配位及氢键作用。

石墨烯基体与 ROX 间的 π-π 作用也在静电引力的协同下得到增强。 

   

 

利用北京同步辐射装置（BSRF）X射线吸收谱技术获得的吸附后ROX中As的K边EXAFS

数据。第二壳层的 As 在其周围 3.30 Å（Fe3O4@RGO）和 3.35 Å（p-Fe3O4）的距离内围绕着

配位的 Fe 原子，两种材料张的 As-Fe 原子间距均复合 As-Fe 双齿双核内球配位模型。

Fe3O4@RGO 的 As-Fe 配位数为 1.7，大于 p-Fe3O4 的配位数，说明其受外球作用的影响比
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p-Fe3O4 小。同时，Fe3O4@RGO 吸附 ROX 后的 As-Fe 间距比 p-Fe3O4 略短，说明与石墨烯复

合缩短了 Fe3O4 与 ROX 的 As-Fe 原子间距。因此，EXAFS 数据表明，Fe3O4 与三维石墨烯的

复合有利于 As-Fe 内球配位的形成，同时使其中 As 与 Fe 原子间作用力的强度有所增加。 

该研究为有机-无机协同增强去除水中低浓度污染物提供了新思路。其中，同步辐射光源

帮助该工作证实了协同作用的存在及作用方式。然而，目前的工作还只证实了金属元素间配

位作用的增强，而有机官能团的相互作用（氢键、π-π 等）在协同增强中也洗到重要作用。因

此，软 X 射线会帮助进一步分析材料与污染物间的有机-无机协同增强作用。 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

发表文章： 

Chen Tian, Jian Zhao, Jing Zhang, Shengqi Chu, Zhi Dang, Zhang Lin,* and Baoshan Xing*. 

Enhanced removal of roxarsone by Fe3O4@3D graphene nanocomposite: synergistic adsorption 

and mechanism. 
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光热驱动 CO2氢化制备高附加值碳烃化合物 

随着化石能源的大量消耗，温室气体 CO2 的排放量逐年增加，引起全球气候变暖等日益

严峻的环境问题。尽管 CO2 是一种主要的温室气体，但其同时又是一种丰富的碳源，如何能

将其资源化利用是维持可持续发展面临的巨大挑战之一。CO2 氢化转化为高附件值化学品是

一种高效的转化方式，但是普遍需要高温高压（250450 C，25 MPa）来驱动。相比于传统

的高温高压热催化转化过程，太阳能光催化技术可在常温常压下直接利用太阳能驱动一系列

重要的化学反应，已经成为一种理想的洁净能源生产途径和环境治理新技术而备受瞩目。目

前报道的光催化剂在光驱动 CO2 氢化中只能生成低附加值的 C1 分子（例如 CH4或 CO）。所

以，寻求高效催化剂用于光驱动 CO2 氢化制备高附加值碳烃化合物是一项富有挑战性和有意

义的工作。中国科学院理化技术研究所超分子光化学研究团队张铁锐研究员课题组及合作者

通过可控还原 CoFeAl-水滑石（CoFeAl-LDH）纳米片得到无定形三氧化二铝负载 CoFe 合金催

化剂，首次实现在光照条件下高效驱动 CO2 氢化制备高级碳烃化合物。 

 

图 1. CoFeAl-LDH 随着还原温度升高的结构演变及光驱动 CO2氢化产物分布 

北京同步辐射装置（BSRF）X 射线吸收谱技术、X-射线衍射，穆斯堡尔谱以及透射电子

显微分析等手段证明随着 H2 还原温度的升高，CoFeAl-LDH 纳米片中的 Fe 和 Co 先后溢出，

形成三种负载型催化剂（FeOx/CoAl-MMO, FeOx-CoOx/Al2O3 和 CoFe alloy/Al2O3）。三种负载

型催化剂在光驱动 CO2氢化反应中展现出优异的催化性能，和不同的产物选择性(CO  CH4 

 C2+)。在还原温度600 C 得到 CoFe 合金纳米颗粒负载于无定型三氧化二铝载体上（CoFe 

alloy/Al2O3）。该催化剂在紫外可见光光照 2 小时后，CO2 的转化率可以高达 78.6%，高附加

值碳烃化合物 C2+的选择性可达到 35%。此外，该催化剂同时展现出优异的可见光催化活性和

催化稳定性。一系列对照试验证实该过程为光热催化过程，密度泛函理论进一步证明 CoFe 合

金更有利于 C-C 键偶联，进而实现高附加值碳烃化合物的生成。 
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图2. 利用北京同步辐射装置（BSRF）X射线吸收谱技术证明CoFeAl-LDH随还原温度升高的结构演变 

该催化剂合成方法简单，成本低廉，更重要的是，该催化过程采用常压等绿色低能耗工

艺，提供了利用非贵金属太阳能驱动合成燃料化学品的可能性。相关研究结果发表在国际材

料领域顶级期刊《先进材料》(https://onlinelibrary.wiley.com/doi/abs/10.1002/adma.201704663)。 

 

 

 

 

 

 

 

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, Tierui Zhang. Alumina-Supported CoFe Alloy Catalysts Derived from 

Layered-Double-Hydroxide Nanosheets for Effcient Photothermal CO2 Hydrogenation to 

Hydrocarbons, Adv. Mater. 2018, 30, 1704663. 

https://onlinelibrary.wiley.com/doi/abs/10.1002/adma.201704663
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富缺陷超薄二维纳米片高活性光电催化剂研究取得新进展 

二维纳米材料因其独特的层板结构，大比例暴露活性位等优势，在光催化、电催化方面

展现了优越的性能，引起科研人员的广泛关注。二维层状材料因其层板可由多种组分构成，

层板厚度可调等优势，在催化方面展现了极强的可调控性。中国科学院理化技术研究所张铁

锐研究员团队，多年来集中于纳米材料的可控设计及光电催化性能的研究，通过对富缺陷超

薄二维纳米材料可控合成，结合理论计算等手段，从原子层次深入揭示了电子结构、配位环

境、能带、表面缺陷等结构特征与载流子分离和利用效率的关联，所获得的催化材料在光电

催化方面显示了极强的结构可调优势，为设计高性能光电催化材料提供了新思路。 

 

图 1. LDH 超薄纳米片光催化合成氨示意图 

在光电催化及电催化转化过程中，电极材料的性能直接影响光电转化效率，制备高性能

电催化材料依旧是一个挑战。然而，2D 层状材料普遍存在的导电性差以及表面暴露活性位点

低等缺点，抑制了其催化性能的进一步提升。因此，开发新的方法来提升 2D 层状材料的导电

性及表面暴露活性位点具有重要的科学意义。 

中国科学研理化技术研究所张铁锐研究员课题组通过不同的合成方法，精准调控二维材

料前体形貌和厚度。例如：通过成核晶化隔离法合成一系列超薄水滑石纳米片，以及通过水

热法合成富缺陷的二氧化锰纳米片。超薄水滑石纳米片在光催化分解水合成氨方面展现了优

越的催化性能（图 1）。同时，水热法合成的超薄二氧化锰纳米片也在电催化全分解水方面体

现出优异的催化性能（图 2）。高分辨透射电镜、X 射线精细结构衍射、X 射线光电子能谱与

顺磁共振表明，2 种二维纳米片结构中，超薄 LDHs 和二氧化锰纳米片具有较大的比表面积，

大量暴露了催化活性位点并伴随有氧空位的存在。氧空位的存在（图 3），使 LDHs 结构形变
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和压缩应变，增强了对 N2 分子的吸附和光生电子从 LDH 光催化剂转移到 N2，从而促进了

NH3 的有效合成（（特别是 CuCr-LDH 纳米片，其在 500nm 处量子产率仍能达到〜0.10％））。

同时，氧空位的存在还导致超薄 δ-MnO2 的具有了特殊的半金属性质（图 4），大大提高了导

电性，并同时促进了催化剂在反应过程中对水分子吸附活化水分子。富缺陷超薄二维纳米片

在光电催化方面具有潜在的应用价值，此策略也适用于其他金属氧化物和氢氧化物纳米片光

电催化剂设计合成。 

 

图 2. 二氧化锰超薄纳米片电催化全分解水示意图 

 

图 3. 利用北京同步辐射装置（BSRF）X 射线吸收谱技术证明超薄 LDHs 纳米片中氧空位

的存在。 
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图 4. 利用北京同步辐射装置（BSRF）X 射线吸收谱技术证明超薄 δ-MnO2纳米片中氧空位的存在。 

相关研究结果发表在国际材料和能源领域顶级期刊《先进材料》和《先进能源材料》 

“Layered double hydroxide nanosheets as efficient visible-light-driven photocatalysts for dinitrogen 

fixation, Adv. Mater., 2017, 29 (42), 1703828.” 和“Defect-engineered ultrathin δ-MnO2 nanosheet 

arrays as bifunctional electrodes for efficient overall water splitting, Adv. Energy Mater., 2017, 7 

(18), 1700005.”。该论文第一作者为赵宇飞副研究员和赵运宣博士。 

 

 

 

 

 

 

 

发表文章： 

1. Yufei Zhao#, Yunxuan Zhao#, Geoffrey I.N. Waterhouse, Lirong Zheng, Xingzong Cao, Fei 

Teng, Li-Zhu Wu, Chen-Ho Tung, Dermot O'Hare and Tierui Zhang*, Layered double 

hydroxide nanosheets as efficient visible-light-driven photocatalysts for dinitrogen fixation, 

Adv. Mater., 2017, 29 (42), 1703828. 

2. Defect-engineered ultrathin d-MnO2 nanosheet arrays as bifunctional electrodes for efficient 

overall water splitting, Yunxuan Zhao, Chao Chang, Fei Teng*, Yufei Zhao, Guangbo Chen, 

Run Shi, Geoffrey I.N. Waterhouse, Weifeng Huang and Tierui Zhang*, Adv. Energy Mater., 

2017, 7 (18), 1700005. 
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三维碳骨架支撑的 Ni3FeN 双功能催化剂用于高电

流密度可逆锌空气电池 

可逆锌空气电池由于价格低廉、环境友好和能量密度高（1084 Wh kg-1）等优势，在便携

式交通工具和能量储存器件应用方面具有巨大潜力。该电池的核心组分是驱动氧还原反应

(ORR)和析氧反应(OER)的双功能催化剂，由于贵金属催化剂 Pt/C 和 IrO2 价格昂贵和储量稀

少，因此发展廉价、高效的双功能催化剂，对于推动可逆锌空气电池的实际应用具有重要意

义。 

氮化物，如 Ni3FeN 等，因其独特的电子结构和半金属特性，在电催化氧气还原反应

(OER)中，表现出优异的性能。但是将 Ni3FeN 应用于可逆锌空气电池中，面临两个瓶颈问

题：1）氮化物的 ORR 活性低；2）氮化物的在合成过程（氨气气氛煅烧）中易团聚，难以得

到更小尺寸、更多活性位暴露的氮化物，阻碍其 OER 性能的进一步提升。 

中科院理化所张铁锐研究员团队利用组分间的协同效应，可控制备了一种钴氮共掺杂碳

载体(Co,N-CNF)负载 14 nm 氮化镍铁的纳米双功能催化剂。其中，Co,N-CNF 不仅具有优良

ORR性能，并可有效减轻Ni3FeN在高温合成过程中的团聚问题，从而缩小其尺寸，使得该复

合催化剂的 OER 性能明显优于 IrO2，ORR 性能超过 Pt/C，而且该复合催化剂可在可逆锌空气

电池的高电流密度(50 mA cm-2)下稳定工作。该策略为设计和合成多功能催化剂提供了新思

路。相关成果发表在国际能源知名期刊 Nano Energy。 

 

图 1. Ni3FeN/Co,N-CNF 的结构示意图 

利用北京同步辐射装置（BSRF）X 射线吸收谱技术测试 Ni 和 Fe 元素的 X-ray 近边吸收

结构(XANES)。Ni3FeN/Co,N-CNF 复合物中小尺寸（14 nm）的 Ni3FeN，大部分 Ni，Fe 元素

为 0 价，极少数 Ni，Fe 元素表现出氧化态+2 价和+3 价。该结果与文献报道相对应，Ni3FeN
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主体为金属态，表面有氧化层，说明该工作中小尺寸 Ni3FeN 在室温空气中非常稳定，并没有

被完全氧化。 

 

图 2. Ni3FeN/Co,N-CNF 中元素 Ni 2p 和 Fe 2p 的 XPS 和 XANES 图谱 

  

 

 

 

 

 

 

 

 

发表文章： 

Qing Wang1, Lu Shang1, Run Shi, Xin Zhang, Geoffrey I.N. Waterhouse, Li-Zhu Wu, Chen-Ho 

Tung, Tierui Zhang,* 3D Carbon Nanoframe Scaffold-immobilized Ni3FeN Nanoparticle 

Electrocatalysts for Rechargeable Zinc-Air Batteries’ Cathodes. Nano Energy 40 (2017) 

382–389. 
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金属磷化物催化氨硼烷水解析氢 

过渡金属磷化物，作为一种“准铂催化剂”，可以实现高效的氨硼烷水解，从而实现氢气

的安全储存和快速释放。 然而，目前关于金属磷化物的电子结构如何影响其催化行为，并且

OH-如何促进氨硼烷的水解的机制仍不是很清楚。中国科学院理化技术研究所的一个课题组

通过对 Ni2P 的电子结构进行调控，并对其催化机理进行了深入研究，相关研究成果发表在

2017 年 7 月 25 日的《Energy & Environmental Science》上。 

该研究组发现 Co 掺杂的 Ni2P 表现出优于单金属磷化物 Ni2P 的催化活性。当金属钴与金

属镍的摩尔比在 1.3:0.7 时，反应的 TOF 值达到 58.4 mol(H2) mol (Ni0.7Co1.3P)
-1 min-1。近一步将

Ni0.7Co1.3P 分散于石墨烯表面后，反应的 TOF 值提高至 109.4 mol(H2) mol(Ni0.7Co1.3P)
-1 min-1，领先

于目前已报道的其它非贵金属催化剂。 

 

利用北京同步辐射装置的 X 射线吸收谱技术我们加深刻了对 Ni2-xCoxP 的电子结构变化的

理解。相对于单金属磷化物，Ni2-xCoxP 的电子结构得到了优化。随着掺杂金属 Co 的量的增

加，金属中心到磷的电子转移增强，从而金属中心表现出更高的价态。另外，将 Ni2-xCoxP 分

散在石墨烯上后，X 射线吸收精细结构表明，Ni2-xCoxP 到石墨烯也存在电子转移。 

氨硼烷作为一个极性分子，高价态的金属中心有利于促进催化剂对氨硼烷分子的吸附。并

且通过密度泛函理论也证实了Ni2-xCoxP中电子结构的变化促进了对氨硼烷分子的吸附，Co的

存在使得羟基活性增强，从而降低了氨硼烷水解反应的能垒。这一工作在X-MOL化学平台上

被强调。 
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（http://www.x-mol.com/news/10092） 

这项工作不仅丰富了非贵金属催化剂在氨硼烷水解领域的应用，而且加深了过渡金属磷

化物的电子结构对氨硼烷水解的理解。 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

发表文章: 

Chun-Chao Hou,ǂ Qiang Li, ǂ Chuan-Jun Wang, Cheng-Yun Peng, Qian-Qian Chen, Hui-Fang Ye, 

Wen-Fu Fu* Chi-Ming Che, Núria López,* and Yong Chen*. Ternary Ni-Co-P Nanoparticles and 

Their Hybrids with Graphene as Noble-metal-free Catalysts to Boost the Hydrolytic 

Dehydrogenation of Ammonia-Borane. Energy Environ. Sci., 2017, 10, 1770-1776. 

http://www.x-mol.com/news/10092
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利用静态批式实验、红外、XPS 及 EXAFS 分析技术研究铀与三维氧

化石墨烯/壳聚糖作用机制 

随着我国核能快速发展，产生了大量放射性废液，由于铀是当前主要核燃料，因此铀在

各类放射性废液中占主导。妥善处理这些废液，将铀等放射性核素高效清除，对于保障公众

和环境安全甚至核能可持续发展都是至关重要的。最近，中国科学院高能物理研究所核能放

射化学课题组采用壳聚糖（CS）诱导氧化石墨烯（GO）三维自组装，制备了具有多孔结构的

GO-CS 块体气凝胶。该材料能最大限度保留 GO 高比表面积，并且在 GO 表面修饰了无定型

CS，使得 GO 自身含氧官能团（如羧基、环氧及羟基等）和 CS 的胺基基团充分暴露，有利于

废水中铀的捕获及清除。此外，该材料的宏观形貌使之在废水处理过程中易于操作及回收，

有效避免了对环境造成二次污染。 

进一步的静态批式实验结果表明 GO-CS 气凝胶在 pH 3.5、5.0 和 8.3 时，对铀的最大吸附

容量分别高达 200、320 及 385 mg/g，性能优异。此外，考虑到弱碱性条件下，该材料对铀的

高亲和性，研究人员又尝试了模拟海水提铀实验。海水中铀浓度极低，而且主要以稳定的

UO2(CO3)3
4-络阴离子存在，但铀的总储量约为 45 亿吨，可作为陆地铀矿的有效补充。实验结

果表明，对于铀浓度为 3.52、 14.39 和 35.57 g/L 的模拟海水（pH 8.2），GO-CS 气凝胶对铀

的提取率可以达到近 100%、99.9%及 97.1%，远高于纯 GO 和纯 CS 的处理结果，突显复合材

料优势。 

研究人员利用北京同步辐射装置（BSRF）1W1B 线站的 X 射线吸收谱技术清楚地排除了

铀酰在气凝胶表面生成水解沉淀的可能，得出铀酰离子表面内配位络合作用是主要吸附机

理，而且随着体系 pH 升高，铀酰离子的配位环境略有变化。结合 FT-IR 和 XPS 分析，清晰可

见弱碱性条件下，更多的 CS 胺基（-NH3
+和-NH2）参与了铀配位，可能是与去质子化的 GO

羧基（-COO-）相比，胺基更容易吸引负电性的 UO2(CO3)3
4-，进而配位。而在中低酸度下，

-COO-、-OH 及-NH2 均能与铀结合。由此可见，同步辐射 EXAFS 技术能有效研究固相吸附剂

表面结合的金属离子配位微环境，在分子水平解释吸附机理，进而指导新型高效吸附材料的

制备。  



 
 

 2017年度科研 Highlights 
 

 

0 1 2 3 4 5 6

0

5

10

15

20

25

30

35

40

45

U-O
dis

U
-O

ax
 M

SU
-O

ax

U
-O

/N eq

U
-C

 

R +R (Å)
F

T
[k

3

k
]

 (
Å

-4
)

(b)

U-U

4 6 8 10 12 14

0

10

20

30

40

50

60

70

k3


(k
)

200U_pH8.3

U_pH8.3

U_pH5.0

U_pH3.5

UO
2
(CH

3
COO)

2
2H

2
O

UO
2
(CO

3
)
3

4-

U hyd. ppt.

 

 

k (Å
-1
)

UO
2

2+(a)

 

参比样品及吸附铀后的 GO-CS 气凝胶样品的铀 LIII 边 k3 权重 EXAFS 谱图（a）及相应傅立叶变换结果

（b）。标准样品：UO2
2+ (aq)、铀酰水解沉淀 (s)、UO2(CO3)3

4- (aq)和 UO2(CH3COO)22H2O (s); 吸附铀后的

气凝胶样品：U_pH3.5、U_pH5.0 和 U_pH8.3 的铀处理浓度是 100mg/L，200U_pH8.3 铀处理浓度是

200mg/L。虚线和实线分别代表实验及拟合结果。 

 

 

 

 

 

 

 

 

发表文章： 

Zhi Wei Huang, Zi Jie Li, Li Rong Zheng, Li Min Zhou, Zhi Fang Chai, Xiao Lin Wang, Wei Qun 

Shi* Interaction Mechanism of Uranium(VI) with Three-Dimensional Graphene Oxide-Chitosan 

Composite: Insights from Batch Experiments, IR, XPS, and EXAFS Spectroscopy. Chemical 

Engineering Journal 328 (2017), 1066-1074. 
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TiO2/Fe3O4及其石墨烯复合物光催化还原固定铀酰 

光照下，TiO2 光生电子能将放射性废水中的六价铀（U(VI)）还原为难溶的四价铀（U(IV)）

氧化物，实现铀的清除。但是，TiO2 的光生电子和空穴高复合率限制了光生电子有效利用，

此外废水处理后 TiO2 纳米颗粒的回收也是费时费力。近日，中国科学院高能物理研究所放射

化学课题组在 TiO2 上复合磁性 Fe3O4 纳米颗粒，实现了外加磁场下光催化剂的方便回收，同

时大幅提高了 TiO2 的光催化活性（19.3 倍）。通过各种光谱分析，研究人员发现在 TiO2/Fe3O4

复合物中，TiO2 的光生电子向 Fe3O4 颗粒转移，诱导 Fe3O4 颗粒表面结构型 Fe(III)和 Fe(II)离

子还原，得到更多的 Fe(II)和高活性铁单质（Fe0），这两种低价态铁均能有效地还原 U(VI)为

U(IV)，从而实现铀的固定。这一过程客观上抑制了 TiO2 光生电子-空穴的复合，大幅提高了

复合物的光催化活性。但是 TiO2/Fe3O4复合物在光照下出现了 Fe3O4的光溶解现象，归因于新

生成的 Fe(II)离子倾向于从晶格中解离进入溶液，这一过程在一定程度上破坏了催化剂性能的

稳定及复合物磁学强度。因此，在 TiO2/Fe3O4 基础上进一步引入了石墨烯，使得 TiO2 光生电

子分流到石墨烯片层，并沿着碳片层传输，从而有效抑制Fe3O4光溶解损耗。研究表明该三元

复合物循环利用性能非常稳定且各成分结合紧密，磁分离性能优异。此外，TiO2 的光生空穴

及OH 自由基也能氧化降解放射性废水中的有机物污染物，从而实现污染物的协同去除。 

研究人员在北京同步辐射装置 1W1B 线站采集了反应前后光催化剂的铁 K 边及铀 LIII 边

XANES 谱图，以分析催化剂上铀价态及铁价态的变化。发现所有光催化反应后的 TiO2 及

TiO2/Fe3O4复合物样品，铀吸收边都位于参考样品U(IV)O2与U(VI)O2(OH)2吸收边之间，说明

在催化剂表面发生了铀的部分还原， U(VI)和 U(IV)共存，这与 XRD 及 XPS 结果一致。光催

化反应前后各样品的铁吸收边位置没有显著变化，与 Fe3O4 吸收边更相似，暗示 Fe3O4 仍是主

相，与 XRD 结论一致，这也说明 TiO2 光生电子并没有深入地进入 Fe3O4 颗粒内部。另外，应

用表面分析技术 XPS 发现光催化反应后 TiO2/Fe3O4 表面结构型 Fe(III)比例升高，应该是光催

化过程中发生的复杂表面反应引起，如 Fe0 及 Fe(II)被铀酰离子氧化、Fe3+吸附或水解沉淀

等。但鉴于光催化剂优异的循环利用稳定性，TiO2光生电子能够有效活化变得相对惰性 Fe3O4

纳米颗粒表面。由此可见体相及表面分析技术结合能很好分析光催化反应过程及其机理。 
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图 1 光催化剂铀 LIII 边（a）和铁 K 边（b）的 XANES 谱图以及光催化剂还原固定铀反应机理示意图

（c）。 

 

 

 

 

 

发表文章： 

Zi Jie Li , Zhi Wei Huang , Wen Lu Guo , Lin Wang, Li Rong Zheng, Zhi Fang Chai, Wei Qun Shi 

* Enhanced photocatalytic removal of uranium(VI) from aqueous solution by magnetic 

TiO2/Fe3O4 and its graphene composite. Environ. Sci. Technol. 2017(51) 5666-5674. 
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调制富锂层状材料的阴离子氧化还原反应的可逆性 

随着近年来电动汽车市场的快速发展，动力锂离子电池的需求越来越旺盛，而且电动汽

车的续航要求对锂离子电池的能量密度也提出了更高的标准。由于正极材料的比容量是限制

电池能量密度的主要因素，因此寻找更高比容量的正极材料是提高锂离子电池能量密度的关

键。目前为止，已经有很多课题组提出来很多新型的高容量富锂正极材料，但是这些材料由

于有阴离子参与氧化还原反应，会引起结构的不可逆变化，从而造成容量衰减较快，这极大

地削弱了其高比容量的优势。其根本原因是在深度充放电的过程中，O 过度地参与电荷补偿

会造成 O 原子氧化而脱离晶格，从而导致阴离子氧化还原不可逆，并破坏晶体结构，因此导

致容量大幅度衰减。由于阴离子电荷补偿是未来实现高容量电极材料的重要途径，因此如何

解决其可逆性差的问题对于设计高比容量正极材料至关重要。 

来自北京大学的夏定国教授团队基于 Li2RuO3 这样一个结构简单且具有柔性结构的体

系，提出了一种间隙位非金属原子掺杂的方法来调节富锂材料的 M-O 电子结构，从而调控其

O 的氧化还原反应的可逆性，提高其循环性能。该工作发表在 2017 年 3 月 7 日的《Chemistry 

of Materials》上。 

 

图1 充放电过程中原位的Ru K边X射线吸收谱的结果。 
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他们通过北京同步辐射装置的原位 X 射线吸收谱等技术研究了掺杂前后其结构的变化以

及其电荷补偿机制的变化，发现经过B原子掺杂后的Li2RuO3的O的氧化还原过程更加可逆，

结构更加稳定，具有更长的循环寿命。这种在局域结构构建 M-L-X（如 Ru-O-B）体系的方法

可以提高结构的稳定性和可逆性，并抑制还原耦合机制的发生。这个工作提供了一种普适性

的策略来提高阴离子氧化还原的可逆性，从而为以后设计稳定的高比容量材料提供支撑。 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

发表文章： 

Li, B.; Yan, H. J.; Zuo, Y. X.; Xia, D. G. Tuning the Reversibility of Oxygen Redox in 

Lithium-Rich Layered Oxides. Chemistry of Materials 2017, 29, 2811-2818. 
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亚纳米氧化态铂原子簇电催化析氢性能的研究 

铂（Pt）基材料通常被认为是电化学析氢反应（HER）最有效的电催化剂。但是，铂资源

稀缺、价格昂贵，限制了这种催化剂的商业应用。我们通过构建亚纳米 PtOx 原子簇电催化

剂，运用金属-载体间强相互作用来剪裁 PtOx原子簇在载体上的表界面原子及电子结构，在提

高贵金属 Pt 原子利用率的同时实现对电催化析氢性能的提高。由于本研究工作的高度创新

性，此研究结果在 2017 年 10 月发表在英国皇家学会著名期刊《环境与能源科学》（Energy & 

Environmental Science）上。 

该课题组首次发现氧化态的 Pt 原子簇具有高活性，高稳定性的电催化析氢性能，改变了

一直以来大家认为的只有 Pt(0)才具有的高活性, 高稳定性电催化析氢性能，这种 PtOx/TiO2催

化剂在析氢反应（HER）中的活性是商业 Pt/C 的 8.42 倍。本研究也证明了氧化态 Pt 原子簇与

TiO2 载体之间的强相互作用可以使得氧化态 Pt 原子簇在电催化析氢过程中保持稳定而不团

聚。总之，这项工作不仅展示了氧化态 Pt 原子簇优越的催化活性和在基础研究中的重要作

用，也为如何设计具有高稳定性，高活性产氢电催化剂提供了一种新思路。 

 

 

利用北京同步辐射装置（BSRF）X射线吸收谱技术获得PtOx/TiO2催化剂中的Pt处于高度氧
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化的状态。通过拟合得到在PtOx/TiO2催化剂中Pt-O(I)的配位数为4.3，Pt-O(II)的存在从而证实

了PtOx原子簇与TiO2载体之间的强相互作用。为文章中DFT理论计算提供了一定的基础。 

在这项研究中的氧化铂原子簇具有高活性、高稳定性的电催化析氢性能。并通过同步辐

射光源帮助该研究组深入的了解了 PtOx/TiO2 催化剂的结构。北京工业大学环境与能源工程学

院陈戈教授这样描述他们的工作：“PtOx/TiO2 这种氧化铂原子簇催化剂的发现表明了氧化铂

物种作为电催化剂的一种概念。在这项工作中看到的通过电荷转移来提高 PtOx原子簇与 TiO2

载体之间的稳定性，可以进一步延伸或者可以适用于其他贵金属系统。” 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

发表文章： 

Xing Cheng, Yonghe Li, Lirong Zheng, Yong Yan, Yuefei Zhang, Ge Chen,* Shaorui Sun,* Jiujun 

Zhang*. Highly active, stable oxidized platinum clusters as electrocatalysts for the hydrogen 

evolution reaction. Energy Environ. Sci., 2017, 10, 2450-2458. 
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P3HT:MDBS 杂化串多晶纳米结构的生成及电荷传输性能 

立构规整的聚（3-己基噻吩）（P3HT）电荷传输性好，易溶于常见的有机溶剂中，被广泛

应用于有机场效应晶体管、有机太阳能电池、超级电容器和功能复合材料中。P3HT 的结晶形

貌和结构对器件的光电性能有很大影响。人们经过大量实验，得到 P3HT 的结晶形貌有单

晶、纳米线、球晶、片层状晶体等。2009 年，Brinkmann 等发现立构规整的聚（3-烷基噻吩）

（P3AT）在 1,3,5-三氯苯和吡啶的混合物中附生结晶可以生成串多晶（shish-kebab）形貌的晶

体，这是关于共轭聚合物生成 shish-kebab 形貌晶体的首次报道。目前，杂化串多晶纳米形貌

的 P3HT 晶体相对较少，类似的结晶形貌只在 P3HT/P3HT, P3HT/碳纳米管, P3HT/perylene 

tetracarboxydiimide (PDI)和 P3HT/N,N-(dicyclopentyl) perylene-3,4,9,10-tetracarboxylic diimide 

(C5-PTCDI)共混体系中得到，其中“shish”分别是 P3HT, CNT, PDI 和 C5-PTCDI，它们都是

半导体材料。我们课题组发现旋涂热的 P3HT:(2,3:2,4)-二（对甲基二苄叉）山梨醇（MDBS）

混合物溶液得到 P3HT:MDBS 杂化串多晶纳米结构, 首次得到 P3HT/绝缘材料体系的串多晶纳

米形貌。我们深入研究了 P3HT:MDBS 杂化串多晶纳米结构的生成机理、形貌调控及其在晶

体管中的应用，相关成果发表在 J Mater Chem C, 2017，5, 3983 上。 

 

 

 

 

 

 

 

 

利用北京同步辐射装置（BSRF）1W1A-漫散射实验站的 GIXRD 技术分析得到杂化串多

晶的结构。如图所示， MDBS 没有明显的衍射峰，表明 MDBS 纳米线是非晶的。纯 P3HT 的

短纤维和 P3HT:MDBS 杂化串多晶纳米结构都在 2θ=5.4o处有（100）晶面的衍射峰，说明 P3HT

在两个样品中具有相同的晶型，即 form I。综合 AFM，TEM，SAED 和 GIXRD 数据，我们研

究得出 P3HT 和 MDBS 纳米线之间具有较强的分子间 π-π 相互作用，使 P3HT 在 MDBS 表面

成核，进而诱导 P3HT 纳米纤维垂直 MDBS 纳米线表面生长，最终生成杂化串多晶形貌。我
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们改变旋涂溶液温度、P3HT 的溶液浓度和溶剂种类可以调控 P3HT 纳米线长度。我们用这种

方法也可以得到其它 P3AT和山梨醇衍生物的杂化串多晶纳米结构，表明这是一种普适性的制

备杂化串多晶的方法。我们构筑具有杂化串多晶结构的 P3HT:MDBS 薄膜有机场效应晶体

管，发现其迁移率为 3.8x10-2 cm2/Vs，比纯 P3HT 晶体管的迁移率(2.91 x10-3 cm2/Vs) 高一个

数量级。 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

发表文章： 

Xuan Zhang, Nana Yuan, Shang Ding, Danhui Wang, Lin Li, Wenping Hu, Zhishan Bo,  Jianjun 

Zhou and Hong Huo *, Growth and carrier-transport performance of a 

poly(3-hexylthiophene)/1,2,3,4-bis-(p-methylbenzylidene) sorbitol hybrid shish-kebab 

nanostructure. J. Mater. Chem. C, 2017 5, 3983. 
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有序紧密组装量子点超粒子增强光电效应 

随着纳米材料自组装技术的快速发展，纳米粒子可作为“人工原子”在三维空间内进行有

序排列形成，从而形成具有复杂晶体结构的“超粒子”。这种新型的“超粒子”组装材料是否能

带来有别于单分散纳米粒子的“集体效应”是当今科学研究的热点。然而，在保持超粒子结

构完好的情况下，如何克服纳米粒子之间大的间距所引起的电子或能量传递阻碍仍是一个问

题。中国科学院化学研究所王铁研究员团队通过控制纳米粒子表面配体构象，提高了超晶格

的电子能量转移效率。 

该研究组利用量子点纳米粒子，通过温度控制的乳化自组装法构建了一种有序、紧密排

列的三维球形组装体，称为“超粒子”。该方法保持了纳米颗粒原始的表面结构，利用微环

境的极性变化实现了对量子点表面配体构象的控制：伴随着有机相的挥发及乳化液滴的塌

陷，量子点表面的配体由“伸展态”变为“倒塌态”，从而将组装体内平均颗粒间距控制在

亚纳米范围（约 0.3 nm），量子点以面心立方结构排列形成有序、紧密排列的“超粒子”。这

种有序、紧密的排列促进了量子点耦合和颗粒间电子能量转移，并实现独特“集体效应”：

与疏松的组装体相比，有序紧密组装的“超粒子”不但改变了激发/发射光谱和荧光寿命，更

是将表面光电压提高了约 8.5 倍，并大幅提高光催化降解有机污染物的效率。 

 

利用北京同步辐射装置 1W2A 线站的小角 X 射线散射（SAXS）研究了量子点中心之间的

晶体结构和周期间距。有序超粒子的 SAXS 谱展现了 fcc 结构的（111）、（200）、（220）

和（311）四个 Miller 指数峰，峰值计算的晶格常数分别为 4.91 nm（111）面和 4.25 nm （200）

面。无序的超粒子对应的 SAXS 谱图为宽峰，峰位向较小的角度方向移动（q=1.20 nm−1），揭
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示了无序超粒子中量子点排布的无序性和量子点之间间距增大。另外，有序二维阵列所对应

的 SAXS 峰展现了一个更大的量子点间距（q=1.04 nm−1）。在这项研究工作中，同步辐射光源

为该研究明确认识了量子点之间的间距及超粒子结构的变化对性能的影响提供了科学的依

据。 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

发表文章： 

Dan Luo, Xiaoyun Qin, Qian Song, Xuezhi Qiao, Zhen Zhang, Zhenjie Xue, Cong Liu, Guang 

Mo, and Tie Wang*, Ordered superparticles with an enhanced photoelectric effect by 

sub-nanometer interparticle distance. Adv. Funct. Mater., 2017, 27, 1701982. 
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空穴传输层 PEDOT:PSS 掺杂 DMSO 对钙钛矿太阳能电池的影响 

空穴传输层在钙钛矿太阳能电池中扮演了十分重要的角色。因为其可减少界面复合和有

效地提取自由电荷. 目前，PEDOT:PSS是P-I-N结构平面异质结钙钛矿太阳能电池中最为常用

的空穴传输材料. 然而，许多报道研究发现传统的 PEDOT:PSS 依然存在一些缺点。但是为了

保留 PEDOT:PSS 的传统优势,北京交通大学发光的一个研究组采用了一种的简单且有效的极

性溶剂掺杂的方法，来改善其空穴导电性。相关的研究成果发表在 2017 年 2 月 22 日的

《Nanoscale》上。 

该研究组发现了把 DMSO 掺杂到空穴传输层 PEDOT：PSS 中改善钙钛矿太阳能电池的性

能，研究表明最佳掺杂比例为体积比 10vol.%，由此制备的器件的短路电流从 16.62mA/cm2 增

加到 22.76 mA/cm2，器件开路电压和填充因子基本不变，光电转换效率从 12.15% 增加到

16.72%。短路电流的提升主要归因于 DMSO 掺杂后，空穴传输层在 350 到 550nm 光谱范围的

透射率增大，使得钙钛矿薄膜能吸收更多的光子。且 DMSO 掺杂 PDEDOT:PSS 后，空穴导电

率明显提高，有利于钙钛矿与空穴传输层之间的电荷传输。同时在 DMSO 掺杂 PDEDOT:PSS

作为空穴传输层上制备的钙钛矿薄膜的晶粒尺寸也有所增大且具有高结晶性和更紧密的晶面

排布，并且将钙钛矿薄膜的平均粗糙度降低至 6.2nm。综合结果使器件短路电流增大。最后

还发现存放了 1162 小时后，DMSO 掺杂的空穴传输层显著提高了器件稳定性。 

 

为了建立DMSO掺杂PEDOT:PSS后改善的钙钛矿形貌与增加的短路电流之间的联系，利

用北京同步辐射装置（BSRF）1W1A-漫散射实验站的 GIWAXS 技术获得在不同空穴传输层生

长的钙钛矿纳米结构。在有无 DMSO 掺杂的空穴传输层上的钙钛矿都拥有较明显的散射环，

这就表明钙钛矿薄膜主要以多晶结构为主，同时 q 为 1 和 2 Å −1 对应于钙钛矿的（110）和（220）

晶向。然而在 DMSO 掺杂的空穴传输层上上生长的钙钛矿薄膜的散射环光强要大于无掺杂的

空穴传输层上生长的钙钛矿薄膜的的散射环光强，这也证明了薄膜 2 上的钙钛矿薄膜结晶性

更好。此外，在 DMSO 掺杂的空穴传输层上钙钛矿薄膜的（110）衍射峰所在位置 qz为 1.046Å 
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−1，与之对应的晶面距离为 6.00Å，然而在无掺杂的空穴传输层上钙钛矿薄膜的（110）衍射峰

所在位置 qz为 1.039Å −1，与之对应的晶面距离为 6.04Å。这就表明在薄膜 2 上的钙钛矿薄膜

具备更高的结晶性和更紧密的晶面排布，从而提供了更加有效的传输通道以减少电阻和有利

于电荷传输到电极上。 

这个研究为同时提高电池效率和稳定性提供了科学的线索和思路。在这样研究工作中，

同步辐射光源帮助该研究组解开了不同空穴传输层生长的钙钛矿纳米结构的面纱。 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

发表文章： 

Di Huang, TenghooiGoh, JaeminKong, YifanZheng, SulingZhao, Zheng Xu*, and André D. 

Taylor* Perovskite solar cells with a DMSO-treated PEDOT:PSS hole transport layer exhibit 

higher photovoltaic performance and enhanced durability, Nanoscale, 2017, 9, 4236-4243. 

http://pubs.acs.org/author/Taylor%2C+Andr%C3%A9+D
http://pubs.acs.org/author/Taylor%2C+Andr%C3%A9+D
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毫米尺寸的六方氮化硼单晶畴 

六方氮化硼（h-BN）二维原子晶体具有宽的带隙、原子级平滑的表面、高的热导率、良

好的稳定性等诸多优点，作为石墨烯及其他二维材料的绝缘衬底或栅介质甚具吸引力。高质

量的 h-BN 材料是其性质研究和器件应用的前提和基础，但是目前 h-BN 单晶畴的尺寸有限，

仅百微米量级。最近，中国科学院半导体研究所以 c-Al2O3 上外延生长的 Ni（111）薄膜为衬

底成功制备出尺寸达 0.6毫米的 h-BN单晶畴，相关研究成果发表在 2017年 3月 7日的《Small》

上。 

该研究发现，平整的衬底表面是抑制 h-BN 成核的关键，随着外延镍薄膜厚度的增加，Ni

薄膜晶粒边界减少及结晶质量提高是获得大尺寸 h-BN 晶畴的主要原因。同时，由于 h-BN 和

Ni（111）良好的晶格匹配关系，在 Ni/c-Al2O3衬底上制备的 h-BN 单晶畴仅有两种反平行的取

向。近边 x 射线吸收光谱（NEXAFS）、透射电子显微镜（TEM）、导电原子力显微镜（CAFM）

等多种表征结果表明，制备的大尺寸 h-BN 单晶畴具有较高的晶体质量并且表现出优异的介电

性能，击穿电场高达 7.15 MV/cm。 

 

 

大尺寸 h-BN 单晶的生长策略图及利用北京同步辐射装置（BSRF）4B9B-光电子能谱实验

站获得的单层（红色曲线）h-BN 和参考样品（多层 h-BN，黑色曲线）的近边 X 射线吸收光



 
 

 2017年度科研 Highlights 
 

 

谱。在 B 1s 和 N 1s 的 NEXAFS 光谱中所有的特征峰都可以分成两组：标记有 A、A′和 A″的

特征峰反映的是内层电子向π电子的跃迁，其余特征峰则对应内层电子向面内σ键的跃迁。图

中红色曲线形状与单层 h-BN 的标准曲线基本一致，且与厚的多层 h-BN 曲线形状有明显差别

表明我们制备的样品中 B、N 原子是以 sp2 杂化形成 B-N 键，即为六方相氮化硼。 

这一工作是目前报道的 h-BN 单晶畴的最大尺寸（2015 年英国剑桥大学及 2017 年美国康

奈尔大学报道的 h-BN 的最大尺寸约 300 µm），为进一步生长晶圆尺寸 h-BN 单晶层提供了方

向，也为实现 h-BN 的大面积电子学应用奠定了基础。中国科学院半导体研究所研究员，该研

究组组长张兴旺研究员这样描述他们的工作：“感谢北京同步辐射中心对本工作的大力支

持，利用同步辐射光束线也必将有助于我们进一步对 h-BN 单晶的深入表征”。 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

发表文章： 

Junhua Meng, Xingwang Zhang,* Ye Wang, Zhigang Yin, Heng Liu, Jing Xia, Haolin Wang, 

Jingbi You, Peng Jin, Denggui Wang and Xiang-Min Meng, Aligned Growth of Millimeter‐Size 

Hexagonal Boron Nitride Single‐Crystal Domains on Epitaxial Nickel Thin Film, Small, 2017, 

13, 1604179. 

http://xueshu.baidu.com/s?wd=paperuri%3A%289084bec2971fa704014e9e693a6902f9%29&filter=sc_long_sign&tn=SE_xueshusource_2kduw22v&sc_vurl=http%3A%2F%2Fonlinelibrary.wiley.com%2Fdoi%2F10.1002%2Fsmll.201604179%2Ffull&ie=utf-8&sc_us=1496749074435356748
http://xueshu.baidu.com/s?wd=paperuri%3A%289084bec2971fa704014e9e693a6902f9%29&filter=sc_long_sign&tn=SE_xueshusource_2kduw22v&sc_vurl=http%3A%2F%2Fonlinelibrary.wiley.com%2Fdoi%2F10.1002%2Fsmll.201604179%2Ffull&ie=utf-8&sc_us=1496749074435356748
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功能性 MOFs 材料对 Th(IV)的高效高选择性吸附分离 

Th 作为潜在的核材料，近年来受到越来越多的关注，Th(IV)的吸附分离也逐渐成为本领

域的研究热点。但由于 Th(IV)在常规条件下极易发生水解，因此其固相吸附材料研发一直是

难点也极具挑战。高能物理研究所多学科研究中心核能化学课题组最近通过大量试验成功筛

选制备了一类对 Th(IV)具有强结合能力的功能性金属有机骨架（MOFs）材料：羧基功能化的

UiO-66s，并基于同步辐射技术解析了 Th(IV)在 MOFs 材料表面的微观吸附结构，明确了相关

吸附机理。本工作首次将 MOFs 材料用于四价锕系离子的吸附分离，相关研究成果发表在

2017 年 7 月 12 日的《ACS Applied Materials & Interfaces》上。 

MOFs 材料是近年来广泛报道的新型多孔材料，因其具有大的比表面积及功能结构可设

计等诸多优点在金属离子吸附分离方面具有潜在的应用前景，尤其是水热稳定性高、吸附选

择性好的功能性 MOFs 更是备受瞩目。基于 Zr 的 UiO-66 MOF 本身具有极高的水热稳定性和

耐酸性，具备吸附应用的先决条件。但由于其表面活性位点少，对 Th(VI)等金属离子的吸附

能力极弱。本研究组通过在有机骨架（苯环）上引入羧基基团，成功制备了单羧基及双羧基功

能化 UiO-66。这些材料保留了 UiO-66 原有的骨架结构和高的水热稳定性，更重要的是对

Th(IV)的吸附性能大幅提高。其中双羧基功能化 UiO-66（UiO-66-(COOH)2）对 Th(IV)的吸附

容量较未功能化 UiO-66 提高近 20 倍。随后系统考察了溶液 pH、吸附时间、初始 Th(IV)浓

度、离子强度等对UiO-66-(COOH)2吸附Th(IV)的影响。结果表明，UiO-66-(COOH)2对Th(IV)

吸附速率快，受离子强度影响小，且具有良好的选择性。通过在北京同步辐射装置 1W1B 线

站获得的 X 射线精细结构谱（EXAFS）并结合 FTIR 表征，分析了 Th(IV)在吸附剂表面的吸

附结构。结果显示，Th(IV)在UiO-66表面的吸附是客体分子置换与Th本身水解沉淀共同作用

的结果，而 Th(IV)在 UiO-66-COOH 和 UiO-66-(COOH)2 表面的吸附则是羧基强络合作用的结

果。 
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图 1 UiO-66-(COOH)2 对 Th(IV)的高效高选择性吸附分离 
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本研究工作为 MOFs 材料在锕系元素尤其是四价锕系元素吸附分离中的应用提供了基础

数据支持，同时也为理解锕系元素在多孔有机无机杂化材料中的吸附行为提供了有价值的参

考。在这一工作中，同步辐射技术帮助该研究组获得了 Th(IV)在 MOFs 材料表面的微观配位

结构信息，起到至关重要的作用。 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

发表文章： 

Nan Zhang, Li-Yong Yuan*, Wen-Lu Guo, Shi-Zhong Luo*, Zhi-Fang Chai, Wei-Qun Shi* 

Extending the Use of Highly Porous and Functionalized MOFs to Th(IV) capture. ACS Applied 

Materials & Interfaces, 9 (2017), 25216-25224. 
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选择性原子层沉积在纳米颗粒催化剂稳定化方面新进展 

金属纳米颗粒催化剂在汽车尾气处理，燃料电池等方面具有重要应用。在高温工作环境

中，单分散的金属纳米颗粒容易团聚形成大尺寸颗粒，从而减少催化剂比表面积与活性位点

数量导致催化性能大幅降低，纳米颗粒催化剂的稳定化方法一直是国际研究的难点与热点。

华中科技大学陈蓉教授团队提出了一系列全新的选择性原子层沉积方法，可控制备了具有高

稳定性构型的金属-氧化物复合催化剂，在纳米催化剂构型的原子级调控方面取得重要突破，

相关成果发表于国际权威期刊 Angew. Chem. Int. Ed. 2017, 56, 1648 与 Small. 2017, 13, 

1700648。 

第一种选择性原子层沉积方法利用有机分子基团优先吸附生长在铂(Pt)纳米颗粒表面形成

钝化层，阻挡氧化物(Co3O4)在金属铂纳米颗粒表面沉积，而在 Pt 周围生长形成具有纳米陷阱

结构锚定 Pt 纳米颗粒，在暴露 Pt 位点的同时形成新的 Co3O4/Pt 活性界面。通过 XAFS 观测在

复合催化剂中存在大量的 Pt-O 键，氧化态的 Pt 含量增加，同时由于轨道杂化，Pt-Pt 键长缩

短。这种制备的纳米结构表现出了优异的室温催化 CO 氧化活性。并且，Pt 纳米颗粒经过 600

ºC 煅烧后依然能保持较小的颗粒尺寸和高的催化活性。 

 

图 1 金属纳米颗粒嵌入型催化剂制备流程与透射电镜表征 

进一步，利用原子层沉积前驱体在金属颗粒表面不同晶面/位点的吸附能差异，能够实现

具有氧化物晶面选择性包覆构型。研究发现，氧化铈优先在 Pt(111)晶面生长，而暴露 Pt(100)
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晶面形成一种具有纳米栅栏包覆式的催化剂构型。经过沉积过程中原位质量变化测试结合基

于密度泛函的理论计算，证实这种晶面选择性原子层沉积生长方式源于铈源前驱体在 Pt(111)

和 Pt(100)晶面的化学结合能差异。利用北京同步辐射装置（BSRF）1W1B-XAFS 实验站发现

氧化铈与 Pt 之间存在强烈的金属-氧化物相互作用。这种强相互作用和纳米栅栏构型提供的物

理隔离限域作用大幅提升了金属 Pt 纳米颗粒在氧化性氛围下的高温热稳定性。 

 

图 2 晶面选择性原子层沉积方法制备具有纳米栅栏型包覆催化剂构型与 Pt L3 拓展边 EXAFS 数据 

一系列的研究表明，基于选择性原子层沉积这一精细制备方法，能够实现复合催化剂结

构的精细调控，为新型纳米催化剂的设计研发提供了新的思路。本工作得到了国家重大科学

研究计划、国家自然科学基金委等资助，并得到了中国科学院高能物理研究所北京同步辐射

光源储胜启、张凯的大力支持和技术讨论。 

 

 

 

 

 

发表文章： 

1. X. Liu, Q.Q. Zhu, Y. Lang, K. Cao, S.Q. Chu, B. Shan*, and R. Chen*, "Oxide 

nanotraps-anchored Pt nanoparticles with high activity and sintering resistance via 

area-selective atomic layer deposition" Angewandte Chemie International Edition, 56 (2017) 

1648-1652 

2. K. Cao, L. Shi，M. Gong, J.M. Cai, X. Liu, S.Q. Chu, B. Shan*, R. Chen*, "Nanofence 

Stabilized Platinum  Nanoparticles Catalyst via Facet-Selective Atomic Layer 

eposition" Small, 13 (2017) 1700648. 



2017年北京同步辐射装置年报  

Beijing Synchrotron Radiation Facility 2017 Annual Report  
 

 

Al3+对混层六方水钠锰矿结构和性质的影响-与 Fe3+的对比 

铝、铁是地壳中含量最为丰富的两种金属元素，而层状氧化锰矿物是环境中普遍存在的

活性矿物。天然锰氧化物结构中常常富含多种异质金属离子。铁氧化物常常与锰氧化物紧密

伴生，且较高含量的 Fe3+可以进入六方水钠锰矿结构中 (Yin et al., 2013, Geochimica et 

Cosmochimica Acta, 117, 1–15)，但是据文献报道仅有少量 Al3+能进入水钠锰矿结构中，其机

制尚不清楚。华中农业大学资源与环境学院土壤矿物与环境研究组冯雄汉教授团队对 Al3+与

混层六方水钠锰矿相互作用机制进行了深入研究，并与 Fe3+在水钠锰矿中的行为进行了对

比，相关研究结果于 2017 年 4 月 5 日发表在地球化学领域 Top 期刊《Geochimica et 

Cosmochimica Acta》上。 

 

图1 (左) 在北京同步辐射装置获得的Mn K边XANES谱Combo分析；(中) Mn K边 EXAFS谱及其(右)

傅里叶变换谱(蓝线是实验谱，红色实线或虚线是拟合谱)。a, HBir; b, AlHB4; c, AlHB5; d, AlHB7; e, 

FeHB5; f, FeHB13; g, FeHB21。 

通过 Al3+或 Fe3+与 Mn2+共沉淀机制合成了不同 Al3+或 Fe3+含量的混层六方水钠锰矿。尽

管初始 Al/(Al+Mn)和 Fe/(Fe+Mn)摩尔比均高达 0.20, 但是最终 Al/(Al+Mn)和 Fe/(Fe+Mn)摩尔

比分别为~0.07 和~0.20。进一步应用现代分析技术(粉末 XRD、FESEM、HRTEM、FTIR、

XPS、XANES 和 EXAFS、DFT) 研究了 Al3+、Fe3+在六方水钠锰矿结构中的晶体化学特征，

Al3+、Fe3+的引入对六方水钠锰矿的微结构和物理化学的影响及其对重金属(Pb2+、Zn2+)的吸

附特性。结果表明：(1) Al3+或Fe3+的引入显著改变了水钠锰矿的物理化学特征，如沿c轴方向

的厚度和 a-b 方向上的相干散射尺寸均减小，锰平均氧化度降低(图 1)，比表面积和总羟基含

量增加，但是空位处羟基含量增加。(2) a-b方向上晶胞参数随Al含量增加而减小，而随 Fe含

量先减小后增加 (图 2, 4)；(3)在含 Fe 水钠锰矿结构中，~32–50%的 Fe3+位于锰氧八面体层内

(图 3)；(4) Al3+主要以 TCS 络合物的形式吸附于空位上下方，使锰氧八面体层共边、共角

Mn-Mn 距离减小(图 1, 4)；(5)含 Al 或 Fe 水钠锰矿对 Pb2+的吸附量显著增加，而对 Zn2+的吸附

量降低。该研究成果加深了我们对过渡金属与氧化锰矿物相互作用机制和氧化锰矿物环境地
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球化学行为的理解，亦为开发大洋多金属锰结核资源提供参考。 

 

图2 (a) 随水钠锰矿结构中Al3+或Fe3+含量变化，粉末XRD测定的 a-b面内晶胞参数变化；(b)通过DFT

计算，考虑 Al-INC, Al-TCS, Fe(HS)-INC, Fe(HS)-TCS, Fe(LS)-INC 和 Fe(LS)-TCS 等模型所得面内晶胞参数

变化。 

 

图 3 (a) Fe K 边 EXAFS 谱及其(b)傅里叶变换谱(蓝线是实验谱，红色虚线是拟合谱)。 

 

图 4 Al3+、Fe3+在六方水钠锰矿结构中晶体化学分布示意图 

 

发表文章： 

Hui Yin, Kideok D. Kwon, Jin-Yong Lee Yi Shen, Huaiyan Zhao, Xiaoming Wang, Fan Liu, Jing 

Zhang, Xionghan Feng*. Distinct effects of Al3+ doping on the structure and properties of 

hexagonal turbostratic birnessite: A comparison with Fe3+ doping. Geochimica et Cosmochimica 

Acta 208 (2017), 268–284. 
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空位辅助化学压释放实现发光材料效率的巨大提升 

在离子掺杂发光材料领域，掺杂离子与基质离子如存在很大的尺寸差异，实现掺杂材料

的高效发光是一个巨大的挑战。这主要是由于离子尺寸适配引起的化学压使得掺杂离子的局

域环境产生严重的畸变，从而导致活性中心的荧光量子效率低下。为解决这一科学难题，苏

州大学材化部孙洪涛教授课题组开发了一种便于实现的具有一定普适性的调控技术—空位辅

助化学压释放，实现了一系列发光材料发光效率的巨大提升，通过进一步深入解析，他们在

发光增强机理认识上取得了重大进展，相关研究成果发表在 2017 年 8 月 10 日的《Advanced 

Optical Materials》上。 

当掺杂离子的尺寸远大于基质中的阳离子尺寸时，掺杂离子局域配位环境畸变严重，仅

少量合成过程中引入的缺陷使部分掺杂离子的化学压得以释放，大部分掺杂离子处于荧光暗

态(dark emitter)（图 1）。基于这种考虑，该课题组以铋掺杂的氧化镥为研究对象，通过调控

局域规整反应的剧烈程度实现氧空位数量的调控，由于氧空位可以随机分布在掺杂离子周

边，从而成功实现了铋离子从暗态到明态(bright emitter)的转化，发光效率实现了接近 8 倍的

提升（图 1）。该结果针对发光材料中化学压的负面效应提供了一种灵活的解决策略，更为重

要的是，该方法普遍适用于调控其他活性离子掺杂发光材料。该方法简单可行，适用于粉

体、薄膜等多种形态的铋掺杂材料。 

  

图 1 机理图。左图：化学压释放前大部分 Bi3+离子处于暗态，仅少量合成过程中引入的缺陷使部分掺

杂离子的化学压得以释放。右图：局域规整反应引入的氧空位促使原来化学压导致的暗态 Bi3+离子转化为

明态，从而导致发光效率提升（下部图）。 
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图 2. 在北京同步辐射装置（BSRF）1W2B-衍射谱学综合实验站测试获得获得傅里叶转变的 Lu LIII 边

EXAFS 谱图。数据表明局域规整反应后由于氧空位的产生，镥配位环境获得调整。Precursor 和 Ca-350 分

别代表前驱物和在 350 度处理的样品。 

同步辐射光源帮助该课题组分析基质离子局域配位结构的变化（图 2），结合其他表征，

为确定空位辅助化学压释放实现发光材料效率提升这一方法提供了重要的支持。该课题组组

长、苏州大学材化部孙洪涛教授这样描述他们的工作：“我们开发的具有一定普适性的空位

辅助化学压释放的技术解决了离子尺寸适配导致的发光效率低下这一困扰研究者多年的难

题，使得原来认为不可行的掺杂方式变为可行，将极大的促进发光材料的可控制备并推动它

们的实际应用。鉴于化学压效应存在于多种功能材料中，我们期望并相信这一技术能够扩展

到其它类型的材料中，而同步辐射光源将为该类研究提供必不可少的保障。” 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

发表文章： 

Kai Zhang, Chong-Geng Ma, Jun-Ying Zhang, Bo-Mei Liu, Yang Zhou, Shao-Qiang Guo, Jia-Yue 

Xu, Jing-Shan Hou, Yong-Zheng Fang, Li-Rong Zheng, and Hong-Tao Sun,* Giant Enhancement 

of Luminescence from Phosphors through Oxygen-Vacancy-Mediated Chemical Pressure 

Relaxation, Adv. Optical Mater., 2017, 5, 1700448. 



2017年北京同步辐射装置年报  

Beijing Synchrotron Radiation Facility 2017 Annual Report  
 

 

Mn(II)在水铁矿表面的催化氧化机制及锰矿物非生物形成 

Mn(II)的氧化在 Mn 元素的移动和生物有效性上起着关键性的作用，另外还一定程度决定

自然环境中锰氢氧化物的形成。已有研究证实水铁矿的存在能很大程度上促进 Mn(II)的氧

化，但其在水铁矿表面的吸附-氧化动力学历程与电子传递机制仍不清楚。华中农业大学资源

与环境学院土壤矿物与环境研究组冯雄汉教授团队对 Mn(II)在水铁矿表面的催化氧化机制及

锰矿物的形成进行了深入研究，相关研究结果于 2017 年 5 月 18 日发表在地球化学领域 Top

期刊《Geochimica et Cosmochimica Acta》上。 

本研究利用 X-射线衍射(XRD)、原位衰减全反射傅里叶变换红外光谱(HATR-FTIR)、X-

射线光电子能谱(XPS)、场发射扫描电镜(FE-SEM)、透射电镜(TEM)、Mn K-边 X-射线近边吸

收光谱(XANES)等先进技术及溶液组成和锰的氧化度分析，探讨了中性 pH 条件下 Mn(II)在水

铁矿表面的吸附、氧化过程与机制及各种锰矿物的形成，并通过宏观实验和微观分析与蒙脱

石、非晶形 Al(OH)3、针铁矿及磁铁矿进行对比分析。结果表明：(1) pH 7 时，低浓度 Mn(II) 

( 0–4 mM)在三种氧化铁表面的吸附都符合 Langmuir 方程，且水铁矿表面 Mn(II)的吸附量最

高；(2)随着 Mn(II)浓度的增加(6–24 mM)，氧化铁表面吸附的 Mn(II)主要被溶液中的溶解 O2

氧化，产物主要为水锰矿(γ-MnOOH)和/或六方水锰矿(γ-MnOOH)，此时相比于水铁矿和针铁

矿，单位质量磁铁矿表面的 Mn(II)去除量最大；(3)相同矿物表面积条件下，半导体水铁矿对

Mn(II)氧化的催化能力比绝缘体矿物(如蒙脱石和非晶形 Al(OH)3)要强；(4)相同 Fe/Mn 摩尔比

体系下，半导体氧化铁(如水铁矿、针铁矿和磁铁矿) 催化 Mn(II)氧化的产物包括水锰矿和少

量的 Mn(IV)矿物，且三个反应体系下产物的锰平均氧化度(Mn AOS)大小规律为：磁铁矿>针

铁矿>磁铁矿(图 1)，可见相同 Fe/Mn 摩尔比时具有较小比表面及较低带隙能的磁铁矿和针铁

矿对 Mn(II)氧化的催化能力比水铁矿更强，这与传统的界面催化特征相反，但与矿物电化学

特性息息相关。通过催化氧化历程和热力学分析可知，Mn(II)在水铁矿表面的催化氧化过程

包括电化学催化(即通过络合 Mn(II)-导带水铁矿-络合 O2 的电子传递)和界面催化(即通过

Mn(II)-Fe(II, III)-O2 络合的电子传递和通过 Mn(II)-O2 络合物的电子传递)两种方式（图 2）。这

些结果为了解土壤等表生环境中 Mn(II)在铁(氢)氧化物表面的催化氧化过程和机制以及锰(氢)

氧化物的非生物形成提供了依据。 
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图 1 25 ℃、pH 7、O2 流速 0.15 m3/h 条件下，2 mM Mn(II)在水铁矿、针铁矿和磁铁矿体系中氧化终产

物的 Mn K 边 XANES 实验数据和拟合数据(实线为在北京同步辐射装置 1W1B-XAFS 实验站获得的实验采

集数据，圈圈为拟合数据) (a)及拟合所得的终产物中各价态 Mn 比例(b). 

 

图 2 Mn(II)在水铁矿表面氧化过程机理图：①电子通过氧化还原电 Fe(II)/Fe(III)在Mn(II)和O2之间进行

传递(界面催化途径 I，通过 Mn(II)-Fe(II, III)-O2 络合的电子传递); ②电子在相互接触的络合 Mn(II)和络合

O2 之间直接传递(界面催化途径 II, 通过 Mn(II)-O2 络合物的电子传递); ③电子通过矿物导带在即使不相互

接触的络合Mn(II)和络合O2之间进行电子传递(电化学催化途径，通过络合Mn(II)-导带水铁矿-络合O2的电

子传递)。 
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发表文章： 

Shuai Lan, Xiaoming Wang, Quanjun Xiang, Hui Yin, Wenfeng Tan, Guohong Qiu, Fan Liu, Jing 

Zhang, Xionghan Feng*. Mechanisms of Mn(II) catalytic oxidation on ferrihydrite surface and the 

formation of manganese (oxyhydr)oxides. Geochimica et Cosmochimica Acta 211(2017), 79-96. 

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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形貌与化学组分可调的单分散 NaxY(OH)yF3+x−y介晶研究 

针对微纳米多级结晶材料的应用受到其化学成分、晶体结构、颗粒尺寸、形貌和维度等

多方面的影响。通过有效途径控制合成三维介晶，阐明其中的影响因素就至关重要。复旦大

学王娇博士与上海大学张志军研究员研究团队共同对 NaxY(OH)yF3+x−y (0 < x < 1, 0 < y < 3)介

晶的设计制备及发光特性进行了深入的研究，相关的研究成果发表在 2017 年 2 月 1 日的

《Crystal Growth & Design》上。 

该研究团队分析了 NaYF4 及 Y(OH)3 晶体结构的相似性（均为六方晶系），发现利用反应

溶液 pH 值调控的离子交换过程，能有效实现晶体结构的可逆拓扑转换过程 β-NaYF4 ↔ 

NaxY(OH)yF3+x-y (0 < x < 1, 0 < y < 3) ↔ Y(OH)3。反应溶液 pH 值可影响单分散三维微纳米多

级 NaxY(OH)yF3+x−y (0 < x < 1, 0 < y < 3)介晶颗粒的自组装生长过程及产物的形貌。另外，该

研究还提出晶体结构，化学成分的变化都对掺杂进入不同晶格的稀土离子发光特性具有显著

的影响。 

 

利用北京同步辐射装置（BSRF）真空紫外光谱线站（4B8-VUV）获得产物的真空紫外发
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光光谱。研究发现，通过掺杂不同稀土离子能实现发光颜色可调，晶体结构中 OH-离子的浓

度的增加，稀土离子配位环境的变化，造成稀土离子发光强度降低。这主要来自于

NaxY(OH)yF3+x-y (0 < x < 1, 0 < y < 3)晶体结构中 OH-基团较 F-离子具有更高的能量振动模式。 

该研究为具有六方晶体结构的稀土氢氧化物 Y(OH)3 到 β-NaYF4 的可逆拓扑转换提供了理

论依据。在研究过程中，北京同步辐射装置大力支持该研究团队的真空紫外光谱测试，有助

于研究团队深入理解晶体结构中稀土离子配位环境的变化对发光性能的影响规律。 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

发表文章： 

Jiao Wang*, Bi-Qiu Liu, Gaoshan Huang Zhi-Jun Zhang*, and Jing-Tai Zhao. Monodisperse 

NaxY(OH)yF3+x–y Mesocrystals with Tunable Morphology and Chemical Composition: 

pH-Mediated Ion-Exchange. Cryst. Growth Des., 2017, 17 (2), 711–718. 



2017年北京同步辐射装置年报  

Beijing Synchrotron Radiation Facility 2017 Annual Report  
 

 

原子级分散铜-铂双位点合金化的钯纳米环 

铂作为一种高效催化剂，目前广泛应用在析氢、氧还原以及许多工业催化反应中，然而

其昂贵的价格限制了其发展。如何在降低贵金属铂用量的同时保持其高活性，这个问题一直

受研究者们关注。单原子合金催化剂结合了原子级别的尺寸效应和合金化效应，在提高质量

活性和原子利用率方面展现了更大的优势，然而其合成条件相当苛刻。最近，中国科学技术

大学洪勋副教授和清华大学李亚栋教授合作报道了一种用溶液法制备的新颖的原子级铜-铂双

位点合金化的钯纳米环，相关研究成果发表于 2017 年 10 月 23 日的 《Angew. Chem. Int. Ed.》

上。 

该研究团队致力于贵金属原子精度的可控合成，依托北京同步辐射装置，在精确控制钌

单原子层和单原子分散的基础上（相关工作分别发表在 2015 和 2016 年《J. Am. Chem. Soc.》

上），他们在钯载体上合成了原子级分散的铜，并以此为基底成功制备了原子级铜-铂双位点

合金化的钯纳米环。他们利用球差矫正电镜结合 X 射线吸收精细结构测试证实了原子级分散

的铜-铂双位点精细结构。 

 

利用北京同步辐射装置（BSRF）X 射线吸收谱技术，他们获得了该催化剂中 Pd，Cu 及

Pt 的配位成键及价态信息。其中，Cu-Cu 键和 Pt-Pt 键的缺失可以清晰表明 Cu 和 Pt 是原子级

分散的。Cu-Pt 键的出现则证实了铜-铂双位点的结构，这为该催化剂的结构提供了可靠依

据。该单原子合金催化剂在酸性溶液中展现出了优异的产氢活性，利用原子含量 1.5 %的铂实

现了媲美于商业铂碳的产氢活性。密度泛函理论表明该催化剂优异的产氢活性得益于其很低

的氢吸附自由能。 
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发表文章： 

Tingting Chao, Xuan Luo, Wenxing Chen, Bin Jiang* Jingjie Ge, Yue Lin, Geng Wu, Xiaoqian 

Wang, Yanmin Hu, Zhongbin Zhuang, Yuen Wu, Xun Hong* and Yadong Li*, Atomically 

Dispersed Copper–Platinum Dual Sites Alloyed with Palladium Nanorings Catalyze the Hydrogen 

Evolution Reaction. Angew. Chem. Int. Ed., 2017, 10.1002/anie.201709803. 

http://xueshu.baidu.com/s?wd=paperuri%3A%287cbbe194d06216ef5fcf1c8b45e83d08%29&filter=sc_long_sign&tn=SE_xueshusource_2kduw22v&sc_vurl=http%3A%2F%2Fonlinelibrary.wiley.com%2Fdoi%2F10.1002%2Fange.201709803%2Ffull&ie=utf-8&sc_us=13165987331215484604
http://xueshu.baidu.com/s?wd=paperuri%3A%287cbbe194d06216ef5fcf1c8b45e83d08%29&filter=sc_long_sign&tn=SE_xueshusource_2kduw22v&sc_vurl=http%3A%2F%2Fonlinelibrary.wiley.com%2Fdoi%2F10.1002%2Fange.201709803%2Ffull&ie=utf-8&sc_us=13165987331215484604
http://xueshu.baidu.com/s?wd=paperuri%3A%287cbbe194d06216ef5fcf1c8b45e83d08%29&filter=sc_long_sign&tn=SE_xueshusource_2kduw22v&sc_vurl=http%3A%2F%2Fonlinelibrary.wiley.com%2Fdoi%2F10.1002%2Fange.201709803%2Ffull&ie=utf-8&sc_us=13165987331215484604
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电化学调控水钠锰矿氧化还原反应高效吸附 Zn2+和 Ni2+ 

因生物不可降解、高毒和致癌等特性，重金属污染威胁人类健康与生态环境。水钠锰矿

具有电荷零点低、资源丰富和环境友好等特点而被广泛用作重金属离子吸附剂。氧化还原反

应可改变锰氧化物的晶体结构、组成及表面性质，但其对重金属离子的吸附容量的影响尚不

清楚。华中农业大学资源与环境学院土壤矿物与环境化学小组利用恒电流与恒电压方式调控

氧化锰矿物化学组成高效吸附污染水体重金属离子。相关研究成果先后于 2017年 2月 12日和

2017 年 7 月 12 日发表于《Environmental Science: Nano》和《Chemical Engineering Journal》。 

该研究组采用多周恒电流充放电方式，可显著提高水钠锰矿对重金属离子的吸附容量。

水钠锰矿电化学对 Zn2+的吸附容量随着 pH 的增加而增大，随着电极上活性水钠锰矿质量增加

而降低。最大吸附容量高达 530.0 mg g−1，显著高于其等温吸附容量（56.1 mg g−1）。在电化

学吸附过程中，水钠锰矿中锰平均氧化度降低及溶解再结晶过程是电化学吸附容量高于等温

吸附容量的主要原因。 

     

图 1 吸附Zn后电极Zn K边的EXAFS光谱LCF拟合及电化学吸附机理图。 

利用北京同步辐射装置（BSRF）X 射线吸收谱技术对吸附 Zn2+后的电极进行表征。通过

Zn 在 K 空间的 EXAFS 分析表明 Zn 主要吸附在水钠锰矿 MnO6 八面体层空位上下方、嵌入水

钠锰矿层间、形成Zn-布塞尔矿及以ZnMn2O4存在于电极上。该工作被《Environmental Science: 

Nano》以扉页封面文章形式进行了报道。 
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为进一步论证上述电化学机理，进一步采用恒电位方法对上述机理进行了验证，并将水

钠锰矿负载于碳纳米管上提高其吸附性能。锰氧化物含量为 45.6%的 HB/CNTs 电极对 Zn2+和

Ni2+的去除容量最大分别为 155.6 mg g−1及 158.4 mg g−1。经过五周循环后，其对Zn2+的去除容

量相对初始容量仅衰减 9.4%。同步辐射结果表明，重金属离子在电化学还原过程中吸附到电

极上。当前工作明确了氧化锰矿物电化学吸附重金属的氧化还原机理及其影响因素，并为去

除水体中重金属离子提供了一种新方法。 

 

 

 

 

 

 

 

 

发表文章： 

Lihu Liu, Yao Luo, Wenfeng Tan, Fan Liu, Steven L. Suib, Yashan Zhang, and Guohong Qiu* 

Zinc removal from aqueous solution using a deionization pseudocapacitor with a high 

performance nanostructured birnessite electrode. Environmental Science: Nano 4(2017), 

811–823.. 
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供体-受体相互作用驱动的超分子聚集体 

π共轭分子纳米组装体由于其在超分子化学、材料科学、生物化学等领域具有广泛的应

用前景，因此，构筑π共轭分子纳米组装体吸引了众多科学家的研究兴趣。通过对分子参数

的调节，如柔性部分的体积分数、柔性部分横截面面积、分子形状和刚性部分或柔性部分引

入侧链基团，可以构筑π共轭分子的各种超分子纳米结构，并对其进行精确的控制。然而，

通过供体-受体相互作用制备基于刚-柔嵌段分子超分子聚合物的研究鲜有报道。延边大学的

金龙一研究组通过供体-受体相互作用对刚-柔嵌段超分子聚合物的结构调控进行了系统的研

究，并阐述了其超分子聚合物结构调控机理，相关的研究成果发表在 2017 年的《Nanoscale》

期刊。 

 

图 1 刚-柔嵌段分子及其超分子聚合物自组装示意图 

该研究组发现，π共轭分子由于其富电子的特性，可以与缺电子小分子通过供体-受体相

互作用形成基于刚-柔嵌段分子的超分子聚合物。首先，作者研究了基于芘的刚-柔嵌段分子

在本体和水溶液中的自组装机理，并且研究了增加柔性链长度和增加刚性部分长度对分子自

组装结构的影响，这些分子在本体中形成了柱状、六方柱状、层状等超分子聚集体结构；在

水溶液中自组装形成纤维、球状、多层纳米管等结构。当加入电子受体分子，形成超分子聚

合物，在本体中结构转变为层状、柱状结构；在水溶液中则形成弯曲片状、纳米纤维、片状

等结构。研究结果表明，供体-受体相互作用能够增强超分子自组装的驱动力，创造各种超分
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子纳米结构应用于纳米材料科学。这种由刚-柔嵌段分子合成超分子聚合物的策略，为构筑更

复杂的功能超分子复合材料提供了坚实的理论依据。 

 

图 2 刚-柔嵌段分子自组装结构 TEM 图及其本体的 SAXS 图 

利用北京同步辐射装置（BSRF）X 射线小角实验技术获得了刚-柔嵌段分子及其基于供体

-受体相互作用的超分子聚合物在本体中的自组装结构信息，明确了其在本体中的自组装机

理。 

 

 

 

 

 

 

 
 

发表文章： 

Shengsheng Yu, Yuntian Yang, Tie Chen, Jingzhe Xu and Long Yi Jin. Donor–acceptor 

interaction-driven self-assembly of amphiphilic rod–coil molecules into supramolecular 

nanoassemblies. Nanoscale, 2017, 9, 17975-1798. 
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电沉积制备氢析出反应电催化剂 Mo3S13 

二硫化钼被认为是一种极有前景的、廉价的、有效的氢析出反应的电催化剂。但是与商

品化的铂催化剂相比，性能仍有差距。为了进一步提高硫化钼的电催化活性，北京大学化学

与分子工程学院的一个研究小组利用电沉积的方法制备了Mo3S13 膜。该修饰电极表现出对氢

析出反应优良的电催化活性，启动电势为 130 mV（vs. RHE），Tafel 斜率为 37 mV dec-1，在

超电势为 200 mV 时，电流密度达到 10 mA cm-2。该电沉积的 Mo3S13 薄膜具有高硫钼比和高

桥式 S2
2-和顶点 S2-比例，同时实现了增加活性位点数量和提高活性位点活性的目的。此外采

用了简便的电化学原位沉积制备方法，电化学催化剂和基底电极之间表现出很好的导电性，

有利于电催化氢析出反应过程中的电子转移，使得到的Mo3S13 薄膜具有优良的电催化析氢性

能，为今后制备高效廉价的析氢催化剂打下了基础。相关的研究发表在 2017 年 6 月 7 日的

《ACS Applied Materials & Interfaces》上。 

         

     

图 1 线近边结构谱；(c)电沉积 Mo3S13和(NH4)2Mo3S13 的 Mo 元素 K 边的 X 射线扩展边吸收谱的傅里

叶变换结果；(d)电沉积 Mo3S13 和(NH4)2Mo3S13 的 Mo 元素 K 边的 X 射线扩展边吸收谱拟合后的 k 空间曲

线 

由于所制备的 Mo3S13固体呈现无定形的结构，利用北京同步辐射装置(BRSF)X 射线吸收
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谱技术对其结构进行了更进一步的表征，以了解 Mo 原子周围 S 原子的配位情况。比较电沉

积 Mo3S13 和(NH4)2Mo3S13·2H2O 的 Mo 元素 K 边的 X 射线吸收近边结构谱，二者吸收边

没有观察到明显差别，说明二者结构中 Mo 元素周边的化学环境是基本相似的。再对电沉积

Mo3S13 和 (NH4)2Mo3S13·2H2O 的 Mo 元素 K 边的 X 射线吸收扩展边结构谱进行傅里叶变

换，结果显示出 Mo 原子周围存在两个壳层，分别指向 Mo−S 结构相互作用和 Mo−Mo 结构

相互作用。在电沉积的 Mo3S13 中，Mo−S 壳层平均键长为 2.44 Å（表征键长 2.0 Å），配位

数 7.2；Mo−Mo 壳层平均键长为 2.73 Å（表征键长 2.4 Å），配位数 2.7。在(NH4)2Mo3S13·2H2O 

中，Mo−S 壳层平均键长为 2.43Å（表征键长 2.0 Å），配位数 7.0；Mo−Mo 壳层平均键长为

2.75 Å（表征键长 2.4 Å），配位数 2.0。电沉积 Mo3S13 的两个壳层和(NH4)2Mo3S13·2H2O 的

两个壳层平均键长和配位数相近，进一步证明了二者结构中 Mo 原子所处化学环境相似。由

此确认电沉积得到的固体结构是 Mo3S13。 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

发表文章： 

Kuangzhou Du, Lirong Zheng, Tanyuan Wang, Junqiao Zhuo, Zhiwei Zhu, Yuanhua Shao, and 

Meixian Li,* Electrodeposited Mo3S13 Films from (NH4)2Mo3S13·2H2O for Electrocatalysis of 

Hydrogen Evolution Reaction. ACS Applied Materials & Interfaces, 9(2017), 18675-18681. 
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具有高效氢析出反应电催化活性的二硫化钼与金的纳米复合物 

二硫化钼因其低廉的价格和高效的催化活性被认为有望取代铂族金属作为电催化氢析出

反应的催化剂。为进一步提升其催化活性，纳米结构化和修饰其他过渡金属被认为是有效的

手段。北京大学化学与分子工程学院的一个研究组合成了具有高效氢析出反应电催化活性的

超小的二硫化钼与金的纳米复合物，并对其结构进行了深入研究，相关研究成果发表在 2017

年的《Journal of Materials Chemistry A》上。 

该研究组使用简便的溶剂热法合成了平均粒径小于 3 纳米的超小的二硫化钼与金纳米簇

的复合物，该纳米复合物表现出了高效的氢析出反应催化活性：仅需 66 mV 的过电势，电流

密度即可达 10 mA cm-2，其催化活性远超二硫化钼或金纳米簇，且超过了大多数已报道的基

于二硫化钼的电催化剂。作者经一系列表征证实在这一纳米复合物中存在从金到硫的电子转

移以及金硫键，而这一电子耦合有助于提升导电性及二硫化钼上的载流子密度，从而提升了

催化活性。在这一工作中，利用同步辐射光源得到的 X 射线精细结构谱为金硫键的存在提供

了有力证据。 
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利用北京同步辐射装置（BSRF）获得的二硫化钼与金纳米簇复合物的 X 射线精细结构谱图。（a）二

硫化钼与金纳米簇复合物以及金箔的金元素 L3 吸收边 X 射线近边结构谱；（b）金箔在 R 空间的傅里叶变

换扩展 X 射线吸收精细结构；（c）硫化钼与金纳米簇复合物在 R 空间的傅里叶变换扩展 X 射线吸收精细

结构 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

发表文章： 

Jinxuan Zhang, Tanyuan Wang, Lu Liu, Kuangzhou Du, Wanglian Liu, Zhiwei Zhu, and Meixian 

Li*, Molybdenum Disulfide and Au Ultrasmall Nanohybrids as Highly Active Electrocatalysts 

for Hydrogen Evolution Reaction. Journal of Materials Chemistry A, 2017, 5, 4122-4128. 
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一维受限空间中聚已内酯和聚丙烯的结晶行为 

一般认为，随着空间尺寸减小，高分子在受限空间中成核机理从异相成核转变为均相成

核。近年来，聚合物在阳极氧化铝模板（AAO）纳米孔中的成核机理出现争议。文献曾多次

报道“多重成核现象”，即某些聚合物，如聚己内酯（PCL）和等规聚丙烯（iPP）等在几十纳

米尺度同时存在均相成核和异相成核。目前常见的解释是，不含任何杂质的纳米孔以均相成

核为主，而含有具有成核能力的杂质的纳米孔中聚合物发生异相成核，从而出现多重结晶

峰。这种解释看起来具有一定合理性。但是，比较聚合物中杂质的数量和纳米孔的数据就会

发现这种解释并不合理。当纳米孔直径低于 100 nm 时，纳米孔的数目会比聚合物中异相成核

点的数目大3-5个数量级。因此，只有很小一部分聚合物受杂质影响，绝大部分纳米孔可以认

为是“干净的”。 

 

图 1. PCL 的降温 DSC 曲线。多重结晶峰的原因是表面残余的聚合物。 

我们重新考察了 PCL 和 iPP 在 AAO 纳米孔中的结晶行为，发现两个体系均未出现以往文

献所报道的多重结晶峰现象。系统研究后发现，所谓的“多重成核”实际上是由于样品制备

过程不严格所造成的一种实验假象（图 1），纠正了“在纳米孔中均相成核和异相成核机理同

时存在”这个长期存在的错误认识。相关的研究成果发表在 2017 年 11 月 15 日的

《Macromolecules》上。 

利用北京同步辐射装置 1W1A-漫散射实验站的 GIWAXS 技术，我们研究了 PCL 和 iPP 在

纳米孔中的晶体取向。利用自己编写的模拟取向的程序，将实验结果和模拟的结果进行对

比。发现 PCL 的取向符合文献中所提出的“生长选择机理”，即分子链垂直于孔壁，任何

<hk0>方向都可以沿孔轴生长。而对于 iPP，所观察到的衍射图不符合以往的模型，我们发现
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两种取向方式共存，即 a*或 b*平行于孔轴。 

 

图 2. PCL 和 iPP 在 40 nm AAO 中的 GIWAXS 衍射图和方位角强度分布图。 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

发表文章： 

Guangyu Shi, Guoming Liu, * Cui Su, Haiming Chen, Yu Chen, Yunlan Su, Alejandro J. Müller,  

and Dujin Wang, Reexamining the Crystallization of Poly(ε-caprolactone) and Isotactic 

Polypropylene under Hard Confinement: Nucleation and Orientation. Macromolecules 2017, 50, 

9015-9023.. 
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Pt-Cu 合金晶格收缩率与氧还原活性的依赖关系 

铂基合金目前是酸性介质中质子膜燃料电池最好的氧还原反应（ORR）电催化材料。合金

化后，金属铂晶格的收缩被认为是影响其 ORR 性能的关键因素之一。然而，对合金晶格尺寸

的定量化研究，是本领域的难点之一。 

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课题组，利用北京

同步辐射装置的 XAS 技术，对 Pt-Cu 合金的晶格原子间距进行了精确表征，相关的研究成果

发表在 2017 年 10 月 4 日的《ACS Applied Materials & Interfaces》上。 

该研究组采用粒径相似但成分不同的 Pt-Cu 合金作为研究对象，通过利用 XAS 测试技

术，对不同成分合金原子间距进行量化计算，研究了铜原子掺杂导致铂晶格收缩率与 ORR 活

性的关系。结果显示，铂原子间距与 ORR 活性呈现出“火山型”依赖关系。另外，研究还通

过分析氧还原动力学过程，指出“火山型”依赖关系的根源是 Sabatier原理。这为低铂合金电

催化材料的制备及其在燃料电池中的应用提供了理论支持。 

                 

 

利用北京同步辐射装置（BSRF）测得的不同成分 Pt-Cu 合金的晶格收缩率。晶格收缩率的获得是通过

计算 Cu 掺入 Pt 晶格后 Pt-Pt 间距的收缩程度。可以看出，随着 Cu 含量的升高，晶格收缩率随之增大。 
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这个研究为理解 Pt 基合金成分—结构—活性的关系提供了具有科学性的参考价值。在这

个研究工作中，同步辐射光源帮助该研究组确定了量化的晶格收缩程度，为该项研究成果的

取得奠定了坚实的基础。 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

发表文章： 

Yige Zhao, Yijun Wu, Jingjun Liu,* and Feng Wang*. Dependent Relationship between 

Quantitative Lattice Contraction and Enhanced Oxygen Reduction Activity over Pt-Cu Alloy 

Catalysts. ACS Appl. Mater. Interfaces 2017, 9, 35740-3574. 
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通过调控氧空位和内外Co3+/Co2+比提高Li-O2电池Co3O4

纳米片催化剂的电催化活性 

锂空气电池因具有很高的理论比容量和能量密度而受到很大关注，是一种很有前景的新

型二次电池。然而，ORR和OER反应缓慢、极化电位较高、循环性能差等问题严重阻碍了锂

空气电池的实际应用。设计、开发双效电催化剂是解决这些问题的重要手段之一。中国科学

院大学材料科学与光电技术学院的刘向峰教授课题组通过调控氧空位和内外Co3+/Co2+比提高

了Li-O2电池Co3O4纳米片催化剂的电催化活性，并对放电产物形成过程进行了研究，相关的

研究成果发表在2017年8月的《ACS Catalysis》上。 

该团队提出了一种协同策略，通过调节氧空位和内外部 Co3+/Co2+的比率来协同提高锂空

气电池 Co3O4纳米片催化剂的电催化活性。拉曼光谱、X 射线光电子能谱和 x 射线近边结构吸

收谱已经证实其结构特征。另外，采用同步辐射原位 X 射线衍射和非原位扫描电镜对放电产

物进行了研究。与普通块状 Co3O4相比，以 Co3O4纳米片催化的 Li-O2电池有更高比容量 

(∼24051.2 mAh g−1) ，更好的倍率性能(8683.3 mAh g−1@400 mA g−1)和循环稳定性(150 

cycles@400 mA g−1),以及更低的极化电位。高比表面积的2D 片层结构、内外层 Co3+/Co2+的不

同比例分布、氧空位的存在等多方因素协同提高了催化剂的电化学性能。 

 

利用北京同步辐射装置（BSRF）的4B9A-衍射实验站的Mythen检测器，在10-80°范围，

以200mA g-1的电流密度放电，每隔20分钟采谱获得了锂空气电池的原位数据。为了解释放电

过程的产物变化，在放电过程中的不同时间和电位下采谱。放电过程中，Co3O4催化剂的特征

峰在2θ = 31.3, 36.9, 和44.9°很明显。同时，32.6 和34.8°两处分别对应了放电产物Li2O2的 

(200) and (201)两组晶面。随着放电继续进行，两个特征峰变得更明显，这表明了放电产物

Li2O2的生成。 

通过调节 Co3O4 纳米片催化剂的氧空位和内外部 Co3+/Co2+的比率来协同改善了锂空气电

池的电化学性能。与块状 Co3O4相比，Co3O4纳米片催化的锂空气电池具有更高的比容量、倍
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率性能、循环寿命和更小的极化电位。此外，碘化锂添加剂可以进一步降低过电位，使锂空

气电池更具有实用价值。通过调控内外电子结构、氧空位的策略为高效锂空气电池催化剂的

设计提供了一些新思路。 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

发表文章： 

Junkai Wang, Rui Gao, Dong Zhou, Zhongjun Chen, Zhonghua Wu, Gerhard Schumacher, 

Zhongbo Hu and Xiangfeng Liu*,Boosting the Electrocatalytic Activity of Co3O4 Nanosheets for 

a Li‑O2 Battery through Modulating Inner Oxygen Vacancy and Exterior Co3+/Co2+ Ratio ACS 

Catal. 2017, 7, 6533−6541. 
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单原子 Pt1嫁接法制得高性能 Pt1@Fe-N-C 多功能电催化剂 

非贵金属催化剂（NPMCs）是贵金属催化剂有效且经济的替代者，其中，碳负载的过渡

族金属（Fe，Co 等）氮配位化合物（M-N-C）是最具潜力替代铂金催化剂的材料，用于质子

交换膜燃料电池（PEMFCs）阴极氧还原反应（ORR）。高活性 Fe-N-C 材料已经可以做到接

近 Pt/C 催化剂的 ORR 活性，但是 Fe-N-C 催化剂在 PEMFCs 苛刻工况环境下表现出电流急剧

衰退现象，严重限制了此类材料的实际应用。北京航空航天大学材料学院水江澜课题组通过

对 Fe-N-C 催化剂进行原子尺度的修饰，显著提高了此类材料在电池中的稳定性，相关研究成

果发表于 2017 年 9 月 4 日的《Advanced Energy Materials》。 

该课题组将单原子Pt通过桥氧分子嫁接到Fe-N4活性中心，得到新活性位点Pt1-O2-Fe-N4，

接枝催化剂在酸性介质中表现出略微增强的ORR活性，最为重要的是接枝催化剂在全电池中

表现出显著增强的稳定性，这种稳定性增强得益于Pt1-O2-保护Fe位点免受双氧水破坏。另

外，修饰的Fe-N-C催化剂还表现出意想不到的优异氧气析出（OER）和氢气析出（HER）活性，

分别超越了商业RuO2和Pt/C (20 wt%)催化剂，进一步证明了接枝原子Pt与原始活性中心Fe之

间的协同作用。这个研究通过精密设计单原子与单原子嫁接技术为提高和拓展非贵金属催化

剂提供了一个新的思路。在这个研究工作中，同步辐射光源帮助该研究组解析了新的

Pt1@Fe-N-C催化剂的精细结构。 

 

图 1 使用北京同步辐射装置的 XAFS 解析 Pt1@Fe-N-C 催化剂结构。原始 Fe-N-C 的活性中心 Fe 原子

和 4 个 N 原子配位并固定在 C 基底上，Pt 原子通过一个 O2分子嫁接在 Fe 原子上。 

 

 

 

发表文章： 

X. Zeng, J. Shui,* X. Liu, Q. Liu, Y. Li, J. Shang, L. Zheng,* R. Yu* “Single-Atom to 

Single-Atom Grafting of Pt1 onto Fe−N4 Center: Pt1@Fe−N−C Multifunctional Electrocatalyst 

with Significantly Enhanced Properties” Advanced Energy Materials 8 (2018), 1701345. 

http://www.baidu.com/link?url=bb64KBzOr1KoYvtgET1m71UCx-Cul-yeG4VOAF05yt6WpkS28tMXePH0dcWbrnz1CwtGHNL9iBDF18WxWPu4pjtvd2AB1KMQqbBUIGDWUry
http://www.baidu.com/link?url=bb64KBzOr1KoYvtgET1m71UCx-Cul-yeG4VOAF05yt6WpkS28tMXePH0dcWbrnz1CwtGHNL9iBDF18WxWPu4pjtvd2AB1KMQqbBUIGDWUry
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MoS2电子结构的有效调控增强其电化学性能 

柴油车排放的碳烟（黑炭）对环境和人类健康造成了极大的危害，是灰霾的主要元凶之

一。催化后处理是最有效的净化方法之一，其中碱金属（尤其是钾）材料呈现出了优异的催化

碳烟燃烧活性，可取代目前商业化的贵金属催化剂。然而，钾催化剂的一大缺点是其抗水稳

定性较差。济南大学化学化工学院的一个研究组将 K 负载型氧化物（K/Al2O3 和 K/TiO2）用于

催化碳烟燃烧，并对其活性与稳定性进行了深入的研究，针对两者此消彼长的关系，提出了

一种平衡两者的策略，相关的研究成果发表在 2016 年的《Catalysis Today》上。 

该研究组发现K/Al2O3中含有两种K物种：分散的K+--O-CO2物种（自由K物种）和K2Al2O4

物种（K+进入Al2O3中），而对于K/TiO2，所有负载的K进入了TiO2的晶格形成了K2Ti6O13。

K/Al2O3呈现出了较高的催化碳烟燃烧活性，相比较而言，K/TiO2几乎没有催化活性，证实反

应的活性物种为自由K物种。但是经过水洗处理后，K/Al2O3中自由K物种的损失使其催化碳

烟燃烧活性大幅下降，导致其差的抗水稳定性。为了使活性和稳定性达到一定的平衡，提出

将活性K物种限域在催化剂的孔道结构中，比如隧道型隐钾锰矿，这种隧道结构可以保护自

由K物种免受水洗失活，从而为含K催化剂在碳烟消除中的实际应用开辟了一条新道路。 

 

利用北京同步辐射装置（BSRF）4B7A-中能实验站获得的K/Al2O3, K/TiO2和K2CO3的K的K边的归一化

吸收谱图。对于K/Al2O3，吸收峰的位置与K2CO3的相近，表明在K/Al2O3中存在K的碳酸盐物种，除此以

外，在3616 eV处出现了一个新峰，表明K的配位状态受到了Al的影响，结合XRD结果，将其归因于

K2Al2O4的生成。而对于K/TiO2，呈现出了与K2CO3完全不同的EXAFS吸收峰，3612 eV处的峰向高能方向

移动，而3619 eV处的峰向低能方向移动，表明在K/TiO2中，形成了一种新的K的相，根据XRD结果，新相

为K2Ti6O13。 

MoS2由于独特的类石墨烯结构，在催化和储能等众多领域都吸引了不少研究兴趣。一般
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而言，MoS2理论上存在两种相，即八面体配位（亚稳态1T相）和三方柱状配位（稳定2H相）。

金属相1T-MoS2通过从三方柱状2H结构围绕c轴旋转60°的S-Mo-S基面而具有Mo-S八面体配

位。理论上，1T-MoS2具有较高的电导率和亲水性，以及与2H-MoS2极其不同的电子结构，这

些都有利于各类电化学应用。中国科学技术大学国家同步辐射实验室的宋礼团队深入研究了

MoS2的电子结构，且相关结果已发表在“Chemistry of Materials”和“Journal of Materials 

Chemistry A”期刊。 

他们报道了一种由具有金属1T相的超薄MoS2纳米片组成的纳米管异质结构和金属相

1T-MoS2纳米补丁原位生长在单壁碳纳米管薄膜（SWNT）上的复合材料，分别作为超级电容

器的电极材料和高效的HER催化材料。前一种材料能在1 A g-1的电流密度下具有328.547 F g-1

的高比电容以及能保持稳定，后一种的起始过电位约为40 mV，塔菲尔斜率为36 mVdecade-1

并且电流密度为10 mA/cm2时过电位才68 mV，同时显示出很好的电化学稳定性，这是迄今为

止报道的最好的二硫化钼基电催化析氢反应性能。他们利用北京同步辐射装置（BSRF）研究

该材料的电子结构，如图1，退火后的1T-MoS2和所制备的1T-MoS2的S-K边缘和Mo-L3边缘X

射线吸收近边结构（XANES）谱图显示，相比于退火后的1T-MoS2，所制备的1T-MoS2都具有

额外的肩峰，表明所制备的1T-MoS2中存在不同的能带结构。此外，Mo K-edge扩展X射线吸

收精细结构（EXAFS）谱图显示，与退火态相比，所制备的1T-MoS2发生了有明显的峰偏移，

这说明了Mo-Mo键的减少，其中一个来自所制备的1T-MoS2的硫基面的沿着c轴从退火样品的

三方柱状结构中的两个硫原子旋转60o，证实了所制备的1T-MoS2的金属相。为了深入理解

1T-MoS2/SWNT中1T-MoS2的之字形链状结构的形成以及1T-MoS2与SWNT之间电子或者原子

间的相互作用，他们利用北京同步辐射装置（BSRF）获得Mo的K边的X射线吸收谱（XAS），

包括X射线吸收近边谱和扩展边X射线吸收谱来对我们的样品进行电子和局域几何结构进行探

测。如图2b所示，2H-MoS2的傅里叶变换曲线显示位于2.41 Å和3.18 Å分别对应最近邻配位的

Mo-S键和Mo-Mo键键长。形成对比的是，1T-MoS2和1T-MoS2/SWNT样品的傅里叶变换曲线

显示最近邻配位的Mo-Mo键键长则由3.18 Å缩短到2.75 Å。1T-MoS2/SWNT里的明显缩短的

Mo-Mo键键长跟上述的STEM观察结果相一致。另外，1T-MoS2和1T-MoS2/SWNT样品的Mo-S

和Mo-Mo键的峰的强度较之2H相的均降低很多，并且Mo-Mo键的峰的强度降低的更多。缩短

的Mo-Mo键长和近乎降低一半的Mo-Mo配位数是1T-MoS2的典型特征。 
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图 1 （a）所制备的 1T-MoS2 和退火后的 1T-MoS2 样品（转化为 2H 相）的 Mo 3d 轨道的 XPS 能谱图。

退火后的 1T-MoS2 和所制备的 1T-MoS2（b）S K-edge 和（c）Mo-L3-近边 XANES 的比较。（d）Mo K 边

的傅里叶变换曲线。 

 

图 2  1T-MoS2/SWNT 杂化体系的原子结构表征:（a）1T-MoS2/SWNT 的典型 HADDF-STEM 图片，

显示 MoS2 纳米补丁分散在 SWNT 表面并且 Mo 原子显示明显地之字形链状结构，内嵌放大的图片显示
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Mo-Mo键长是2.75 Å，扭曲1T结构的特征。(b) 1T-MoS2/SWNT二次加权EXAFS振荡的傅里叶变换曲线。

1T-MoS2 和 1T-MoS2/SWNT 的(c)Mo K 边的 XANES 谱 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

发表文章： 

1. Qin Liu, Qi Fang, Wangsheng Chu, Yangyang Wan, Xiuling Li, Weiyu Xu, Muhammad 

Habib, Shi Tao, Yu Zhou, Daobin Liu, Ting Xiang, Adnan Khalil, Xiaojun Wu, Manish 

Chhowalla, Pulickel M Ajayan, Li Song* Electron-Doped 1T-MoS2 via Interface Engineering 

for Enhanced Electrocatalytic Hydrogen Evolution. Chemistry of Materials, 2017, 29, 

4738-4744. 

2. Shuang Yang, Ke Zhang, Changda Wang, Youkui Zhang, Shuangming Chen, Chuanqiang Wu, 

Anthony Vasileff, Shi-Zhang Qiao,* Li Song* Hierarchical 1T-MoS2 nanotubular structures for 

enhanced supercapacitive performance. Journal of Materials Chemistry A, 2017, 5(45), 

23704-23711. 
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电荷部分离域的单层 MoSeS 合金实现高效的电催化还原

CO2制备合成气 

电化学还原二氧化碳（CO2）和水（H2O）得到合成气是一种高效、环境友好的能源转换

方式，可以减少对化石原料的依赖，同时降低大气中 CO2 的含量。此外，三元过渡金属硫族

化合物（TMDs）合金常常较单纯的二元 TMDs 材料具有更好的电催化性能，这其中的原因仍

有待研究。中国科学技术大学谢毅教授课题组、孙永福教授课题组和韦世强教授课题组对此

进行了深入的研究，相关的研究成果发表在 2017 年 7 月 24 日的《Angewandte Chemie 

International Edition》上。 

在这个工作中，该研究组利用液相界面调控法制备了单层 MoSeS 合金、单层 MoS2 和单

层 MoSe2 材料，并通过理论与实验结合的方式研究了它们在电催化 CO2 还原中的性能差异。

XRD、Raman、HRTEM、ICP 和 AFM 等测试证明得到了单层 MoSeS 合金、单层 MoS2和单层

MoSe2 材料。密度泛函理论计算表明单层 MoSeS 合金在导带底具有更高的电荷密度，具有更

快的电子的传输能力，这被它最低的功函和最小的电荷转移电阻所证实。同时，理论模型与

X 射线吸收精细结构谱都表明单层 MoSeS 合金中 Mo-S 键会变短，Mo-Se 键会变长，这说明

Mo 原子上电荷部分离域，偏离中心，形成合金结构有利于调节 Mo 原子中的 d 带电子结构。

电荷部分离域不仅有利于稳定 COOH*中间体，还能降低 Mo 原子 d 轨道与 CO*中 C 原子 p 轨

道的重叠，促进 CO 的脱附，而这通常是 CO2还原反应的决速步。CO 程序升温脱附和 CO 电

化学脱附表征也证实单层MoSeS合金具有最低的脱附温度和最负脱附电位。单层MoSeS合金

在电催化 CO2 还原性能测试中也显现出最优异的电化学活性以及 CO2还原选择性。 
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利用北京同步辐射装置（BSRF）获得的单层MoSeS合金、单层MoS2和单层MoSe2材料的X射线吸收精

细结构谱及其结构信息。单层MoSeS合金中Mo-S配位数与Mo-Se配位数比值接近1：1，表明MoSeS合金中

S与Se呈原子级均匀分布；同时，MoSeS合金中Mo-S键会变短，Mo-Se键会变长，这导致Mo原子上电荷部

分离域、偏离中心，证实形成的合金结构有利于调节Mo原子中的d带电子结构。 

该工作通过理论和实验相结合的方式表明电荷部分离域的单层 MoSeS 合金具有更优异电

催化还原 CO2 制备合成气的性能，这为设计具有更优异电催化还原 CO2 性能的催化剂提供了

新思路。在这个工作中，同步辐射光源帮助该研究组得到了单层 MoSeS 合金、单层 MoS2 和

单层 MoSe2 材料的原子结构信息。 

 

 

 

 

 
 

发表文章： 

Jiaqi Xu+, Xiaodong Li+, Wei Liu+, Yongfu Sun,* Zhengyu Ju, Tao Yao, Chengming Wang, 

Huanxin Ju, Junfa Zhu, Shiqiang Wei,* and Yi Xie*, Carbon Dioxide Electroreduction into 

Syngas Boosted by a Partially Delocalized Charge in Molybdenum Sulfide Selenide Alloy 

Monolayers. Angewandte Chemie International Edition 56(2017), 9121–9125. 
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单原子银催化剂低温转化苯的研究 

苯作为典型的挥发性有机化合物（VOC）之一，对人体健康和大气环境都有不利影响。

苯的催化氧化是最有前途的技术之一，但一个关键的要求是催化剂应该对氧有强的活化能

力，因为一个苯分子的完全矿化需要 15 个氧原子。复旦大学环境科学与工程系的唐幸福教授

课题组近期在纳米结构氧化锰（HMO）表面负载单原子银，发现该单原子银催化剂对苯的低

温氧化表现出很高的活性，相关的研究成果发表在 2017 年 1 月 23 日的《Environmental Science 

& Technology》上。 

该研究组通过反 Ostwald ripening 的方法合成了单原子银催化剂（Ag1/HMO），并通过

XRD、TEM 和 HRTEM 表征证明了单原子银催化剂的成功合成。苯的活性测试表明相对于

HMO 而言，Ag1/HMO 在低温表现出很高的活性。根据动力学实验，在苯催化氧化反应中，

苯和氧气的反应级数都接近 1，说明苯在 HMO 上的氧化反应遵循 M-K 机理，也就是说 HMO

的晶格氧参与了苯的氧化反应。H2-TPR 和 O 1s XPS 数据表明 Ag1/HMO 拥有大量的表面晶格

氧可以用于苯的氧化。同时，价带 XPS 和密度泛函理论计算证明单个 Ag 原子的 4d 轨道中心

上移，有利于提高对气态氧气的活化。因此单原子银催化剂对表面晶格氧和气态氧优异的活

化能力是它具有高苯催化氧化活性的重要原因。这项工作对于设计高效去除挥发性有机物的

金属氧化物催化剂有一定的指导意义。 
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利用北京同步辐射装置（BSRF）4B9B-光电子能谱实验站获得 Ag1/HMO、HMO 和 Ag 单质的价带 XPS

谱。Ag 单质的 4d 轨道中心位于 4.3 eV。从 Ag1/HMO 和 HMO 之间的差谱可以看出，Ag1/HMO 中孤立 Ag

原子的 A4d 轨道中心明显上移，位于 2.3 eV。 

 

发表文章： 

Yaxin Chen, Zhiwei Huang, Meijuan Zhou, Zhen Ma, Jianmin Chen, and Xingfu Tang* Single 

Silver Adatoms on Nanostructured Manganese Oxide Surfaces: Boosting Oxygen Activation for 

Benzene Abatement. Environ. Sci. Technol. 2017, 51, 2304−2311. 
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调控胞外电子实现纳米材料的生物定向合成 

纳米材料在近年来得到了越来越广泛的应用，但仍普遍存在成本高、合成操作复杂等问

题。在这方面，生物合成法具有明显优势，但在现阶段该技术面临的一个关键瓶颈是难以实

现纳米材料的可控、高效合成。中国科学院城市污染物转化重点实验室的俞汉青教授和李文

卫教授课题组合作，实现了金属纳米材料的生物定向合成，相关研究成果在《美国化学会志》

（J. Am. Chem. Soc., 2017, 139, 12149−12152）杂志上发表，并被选为后封面文章。 

 

图1 纳米材料的定向生物合成途径 

该研究组通过构建不同的基因工程菌株，调控异化金属还原菌希瓦氏的电子流向，分别

开发回收细菌的胞内和胞外的材料自组装能力，实现了零价硒纳米材料和硒化镉量子点这两

种产物的定向合成。基因工程菌株 PYYDT-cymA 胞外电子输送能力加强，被赋予较强的零价硒

合成能力。基因工程菌株∆cymA 代谢产生的电子被成功用于组装硒化镉量子点，其合成的量

子点产量是野生菌株的 1.7倍，合成速度远超相关研究报道。 

利用北京同步辐射装置（BSRF）X 射线吸收谱（XAFS）表征，成功揭示∆cymA 菌株含

有最高的 Se-Cd 配位数（2.5），键长是 2.60 Å，而 PYYDT-cymA 菌株则含有最高的 Se-Se 配位

数（1.3），键长是 2.34 Å。XAFS 结果表明可通过改变希瓦氏电子流，调控硒的转化产物，实

现纳米颗粒的定向组装。在这项工作中，同步辐射光源帮助该研究组解开了硒在不同基因工

程菌株中的代谢产物分布和配位信息，为揭示生物细胞内 Se 的转化产物分布与胞外电子流之

间的相关性提供了关键证据。这个工作是一个非常有意义的推动性的工作，能够为纳米材料
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“生物工厂”的优化设计和调控带来新的启示。 

 

图2 不同菌株组装纳米材料后的硒元素X射线吸收谱 

 

 

 

 

 

 

 

 

发表文章： 

Li-Jiao Tian, Wen-Wei Li,* Ting-Ting Zhu, Jie-Jie Chen, Wei-Kang Wang, Peng-Fei An, Long 

Zhang, Jun-Cai Dong, Yong Guan, Dong-Feng Liu, Nan-Qing Zhou, Gang Liu, Yang-Chao Tian, 

and Han-Qing Yu*, Directed Biofabrication of Nanoparticles through Regulating Extracellular 

Electron Transfer J. Am. Chem. Soc., 2017, 139, 12149−12152. 



2017年北京同步辐射装置年报  

Beijing Synchrotron Radiation Facility 2017 Annual Report  
 

 

单原子铁——高效的电化学氧还原催化剂 

氧还原反应（ORR）是质子交换膜燃料电池和金属空气电池等清洁能源转化技术中的关键

步骤。贵金属材料是一类高效的氧还原催化剂，但昂贵的价格、储量低、稳定性及甲醇耐受

性差等问题，阻碍其大规模的应用。于是，发展高活性、高稳定性的非贵金属催化剂成为了

近年来的研究热点。众多材料中，铁基材料被认为是最有潜力替代贵金属催化剂。为了更好

的推动铁基材料的发展和应用，深入探索铁基材料的反应活性位点和进一步提高其催化性能

具有重要的意义。增加催化剂暴露的活性位点是提高催化活性的最有效的途径之一。单原子

催化剂能够最大程度的提供活性位点，实现最大化的原子效率，成为催化剂研究领域的新热

点。然而，制备高载量、在催化过程中仍保持原子级分散状态的单原子催化剂仍是一个巨大

的挑战。 

清华大学化学系李亚栋教授课题组发展了一种分子笼封装前驱体热解策略，制备了高载

量的 Fe 单原子催化剂,球差电镜和同步辐射表征验证了 Fe 以单原子的形式存在。该催化剂对

ORR 反应展现出优异的催化活性，高稳定性和甲醇耐受性。我们通过对照实验对催化剂的活

性位点进行了辨认和研究。该研究为制备高载量的单原子催化剂提供了一条新的思路，揭示

了 ORR 反应的催化活性位点，为单原子催化剂的应用做出了贡献，相关研究成果被选为内封

面，发表在 Angew. Chem. Int. Ed.  

 

利用北京同步辐射装置（BSRF）对单原子铁催化剂的结构进行了精确的表征，确认了 Fe 

是以单原子形式存在，单原子 Fe 被周围的 4 个 N 原子配位，形成 Fe-N4 结构，同时一个氧分

子垂直吸附在Fe原子上。该催化剂的原子结构的确认为探究其在ORR反应中的活性位点起到

了至关重要的作用。  
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发表文章： 

Yuanjun Chen+, Shufang Ji+, Yanggang Wang+, Juncai Dong, Wenxing Chen, Zhi Li, Rongan 

Shen, Lirong Zheng, Zhongbin Zhuang, Dingsheng Wang* and Yadong Li*, Isolated Single Iron 

Atoms Anchored on N-Doped Porous Carbon as an Efficient Electrocatalyst for the Oxygen 

Reduction Reaction. Angew. Chem. Int. Ed. 2017, 56, 6937-6941. 
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通过调控钌催化剂的晶格应力实现硝基化合物的高效 

苯胺类化合物是制备药物、聚合物、除草剂和其它精细化学品的中间体，其制备方法通

常是对带有还原官能团的硝基化合物进行加氢。然而，由于底物分子同时含有两个或多个还

原基团，对其高效选择性加氢显得尤为困难。清华大学化学系王定胜、李亚栋教授等结合实

验与理论计算两个方面，报道了一种通过调变钌催化剂晶格应力实现硝基化合物高效选择性

加氢的新策略，相关研究成果发表在 2017 年 8 月 15 日的《Angew. Chem. Int. Ed.》上。 

 

图1 Ru-Co 催化剂（a）电镜表征和（b）几何相位分析，（c-f）同步辐射谱 

该研究组通过纳米晶液相调控技术合成了钴为核、钌为壳的哑铃型钴-钌纳米颗粒。球差

电镜结合几何相位分析表明钴的加入可以调变钌的晶格应力；同步辐射表征进一步证明催化

剂的调控合成会改变 Ru 的键长以及与钴之间的相互作用，进而改变钌的晶格应力。在四硝基

苯乙烯加氢反应中，具有3％晶格压缩的钌可以实现对四氨基苯乙烯的99%的选择性和优异的

稳定性，远高于金属钌催化剂（四氨基苯乙烯选择性为 66%）。密度泛函计算进一步证实优化

催化剂的晶格应力可以高选择性的实现硝基的氢化，同时抑制烯烃的氢化。 

该研究为设计高选择性的金属催化剂提供了新的借鉴思路。在这个工作中，在北京同步

辐射装置开展 1W1B 线站开展的 XAFS 实验帮助该研究组分析了催化剂在调变过程中 Ru 键长

的变化以及和 Co 之间的相互作用，为材料的精细结构提供了直接证据。清华大学化学系王定
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胜教授认为：“利用同步辐射技术开展纳米晶表面结构的精细表征让我们重新认识纳米晶微

结构和性能的关系，为理性设计催化剂指明了方向。未来同步辐射技术将会更广泛的应用与

纳米结构的精细表征中”。 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

发表文章： 

Junjie Mao, Wenxing Chen, Wenming Sun, Zheng Chen, Jiajing Pei, Dongsheng He, Chunlin Lv, 

Dingsheng Wang,* and Yadong Li*, Rational Control of the Selectivity of a Ruthenium Catalyst 

for Hydrogenation of 4-Nitrostyrene by Strain Regulation. Angew. Chem. Int. Ed. 2017, 56, 

11971-11975. 
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金属氢氧或氧化物@聚合物核壳结构策略合成金属单原子材料 

金属单原子催化剂独特的结构使得其在一些重要的催化反应中有不俗的表现，并逐渐成

为纳米催化领域的一个研究热点。因此，开发出一种简便通用的合成单原子材料的方法显得

很有意义且富有挑战性。鉴于此，清华大学化学系的李亚栋教授和王定胜教授课题组，发展

出了用有机聚合物包裹金属前驱体，经高温碳化和酸刻蚀的合成金属单原子材料的核壳策

略，合成了一系列 CN 材料负载的过渡金属单原子材料 SA-M/CN (M=Fe, Co, Ni, Mn, FeCo, 

FeNi等)，并进行了相关催化性能的研究。相关的研究成果发表在 2017年 07月 31日的《J. Am. 

Chem. Soc.》上。 

 

图 1 合成 SA-Fe/CN 单原子催化剂的示意图 

最初，该研究组用有机聚合物包裹的金属前躯体复合物在惰性气体氛围下热解以获得空

心 CN 材料。当外层的聚合物在高温下碳化转变为 CN 层，核层的金属氧化物或氢氧化物则被

还原为金属单质，并用浓盐酸刻蚀去除不稳定的金属单质和部分金属氧化物后，经过初步的

表征，他们发现空心的 CN 基底上残留有稳定的金属物种。用同样的方法，改变不同的金属

或聚合物前驱体，该研究组获得了多种结构不同的空心 CN 材料。为了探究这些空心 CN 材料

上金属物种的结构信息，利用北京同步辐射装置（BSRF）的 X 射线吸收谱技术，他们获得了

这些金属物种的 X 射线吸收近边结构谱（X-ray absorption near-edge structure spectra，

XANES）。分析表明，这些金属物种均以单个金属原子的形式被 CN 基底上的 N 原子锚定，

形成了以金属原子为中心，N 原子为配体的 M-N4 四配位结构。 
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图 2 利用北京同步辐射装置（BSRF）获得的(a) SA-Fe/CN XANES 谱; (b) SA-Fe/CN, Fe2O3 和 Fe 单质

的 K 边傅里叶变换谱; (c, d, f) 分别为 SA-Fe/CN，Fe 单质 和 Fe2O3 的小波变换谱; (f, g) 分别为 SA-Fe/CN

在k空间和 r空间的EXAFS拟合曲线, 图(g) 的插图为SA-Fe/CN的结构模型, Fe(粉色), N(蓝色)和C(灰色)。 

这项工作为以后合成其它金属单原子催化剂提供了新思路，并且这类新型的催化剂在有

机反应和能源转化领域将会有潜在的应用前景。用这些金属单原子材料进行相关催化性能研

究时，该课题组发现 SA-Fe/CN 在催化苯氧化为苯酚的反应中表现出很好的催化活性和选择

性。在这项研究工作中，同步辐射光源帮助该研究组在原子水平上清晰地揭示了金属物种的

存在形式和配位信息，为进一步揭示催化反应机理提供了有力的证据。 

 

 

发表文章： 

Maolin Zhang, Yanggang Wang, Wenxing Chen, Juncai Dong, Lirong Zheng, Jun Luo, Jiawei 

Wan, Shubo Tian, Weng-Chon Cheong, Dingsheng Wang* and Yadong Li*, J. Am. Chem. 

Soc., 2017, 139 (32), pp 10976–10979. 
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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 

对于质子交换膜燃料电池的应用来说，最大的障碍莫过于贵金属铂氧还原催化剂的高昂

成本。因此，寻求可以替代贵金属铂的非贵金属催化剂的探索已经受到越来越多的关注。由

于在碱性介质中氧还原反应具有较快速的反应动力学，因此，目前对于碱性介质中氧还原催

化剂的探索得到了更多可喜的成果，已经报道了一些四配位的金属氮掺杂碳材料展示出超出

或者和商业铂碳相当的催化性质。而尽管巨大的努力已经被投入到探索酸性介质中非贵金属

氧还原催化剂的探索，但是因其慢的反应动力学使得酸性介质中氧还原催化剂的探索仍面临

着巨大的挑战。这也使得酸性介质中的非贵金属氧还原催化剂远远滞后于碱性介质中的。目

前，为了完成铂基贵金属催化剂的替代，主要被认为有两个关键的方面需要考虑。一是增加

活性位点的暴露。新兴出现的单原子位点催化剂提供了这样一个机会。单原子位点催化剂比

起相应的非贵金属的纳米催化剂，具有更加稳定的优点，尤其是在酸性介质中。而另一个需

要考虑的方面则是载体，载体除了要求固定和尽可能暴露活性位点外，还要求要有利于氧还

原物种的快速传输。 

 

我们发展了一种模板辅助法，通过此法制备得到了负载于空心氮掺杂碳球上的单原子钴

材料。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。该催化剂在 0.5 M H2SO4中展示了极高

的氧还原活性，半坡电位能达到 0.773 V，与商业铂碳相当。而没有负载钴原子的空心氮掺杂
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碳球和负载有钴单原子的实心碳球的半坡电位仅有 0.571 V 和 0.708 V。根据实验，我们推测

单分散的钴位点和空心的基底联合赋予了该材料的高氧还原活性。此外，该材料也表现出优

秀的抗甲醇毒化能力和高的稳定性。密度泛函理论计算进一步证明了这种杰出的氧还原性能

主要归功于单分散的钴原子位点，这些单分散位点极大的提高了 OH*物种的加氢。值得一提

的是，利用这种模板辅助法我么也制备了除钴单原子外的其它金属单原子材料，说明它是一

种普适性的方法。这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 J. Am. Chem. Soc.上。 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

发表文章： 

Yunhu Han, Yang-Gang Wang, Wenxing Chen, Ruirui Xu, Lirong Zheng, Jian Zhang, Jun Luo, 

Rong-An Shen, Youqi Zhu, Weng-Chon Cheong, Chen Chen, Qing Peng, Dingsheng Wang,* and 

Yadong Li*, Hollow N-Doped Carbon Spheres with Isolated Cobalt Single Atomic Sites: Superior 

Electrocatalysts for Oxygen Reduction, J. Am. Chem. Soc. 2017, 139, 17269-17272. 
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X-射线吸收谱学技术探究人工光合成体系催化中心的作用机理 

自然界通过植物的光合作用将太阳能高效、大规模地转换为化学能。因此，借鉴光合生

物光能吸收、传递、转换的高效机理，设计并构筑稳定、高效的人工系统，实现太阳能的高

效转换是人类利用太阳能的重要目标。其中，光催化分解水制氢/制氧被认为是太阳能到化学

能转换的理想途径（图 1）。 

 

图 1 人工光合成分解水制氢/制氧。 

中国科学院理化技术研究所吴骊珠研究员课题组利用半导体量子点构筑了一系列新型的

人工光合成体系，推动了人工光合成分解水制氢效率和稳定性的长足进步。然而，催化中心

的结构以及作用机理的研究还存在较大争议，建立原位、实时的表征手段来探究催化剂活性

中心的结构、配位数、键长信息等，对于理解和解释光催化机制、提升太阳能转换效率、并

最终建立廉价易得、实用可靠的人工光合成体系具有重要意义。 

近年来，中国科学院理化技术研究所超分子光化学中心吴骊珠课题组与高能所陶冶研究

员课题组合作，利用北京同步辐射装置 X 射线吸收谱学技术对人工光合成分解水制氢/制氧体

系催化中心的结构和作用机理进行了详细研究。（1）量子点/Pt 溶胶组装体光催化产氢。首

先，研究人员利用稳态 X-射线吸收光谱证实铂溶胶表面的铂原子主要是以氧化态的形式存

在。进一步地，时间分辨的 X-射线吸收光谱技术证实了 Pt 溶胶颗粒得到光生电子被还原过

程，这一研究结果直接证明了组装体中从量子点到催化中心的高效电子转移(J. Am. Chem. Soc. 

2017, 139 (13), 4789-4796)；（2）量子点/无机镍盐人工光合成产氢体系。稳态 X-射线吸收光

谱技术表明体催化剂中心原子 Ni 的价态为+2 价，平均配位数为 6，且其中 Ni-O 和 Ni-Ni 键长

分别为 2.04 Å和 3.03 Å，拟合结果与 α-Ni(OH)2可以很好的对应，这些结果为表征催化剂的结

构提供了直接的证据（J. Mater. Chem. A 2017, 5 (21), 10365-10373）。（3）铁基配合物催化水

分解产氧的作用机制。课题组利用北京同步辐射中心的 X-射线谱学技术测定了基于分子铁配

合物在光催化水氧化反应过程中生成的反应中间体的形成，并参考体系一中的二价标样

FeO、三价标样 Fe2O3 及四价标样确定样品中间体的价态。该结果与通过其他表征，如顺磁、

X-光电子能谱等的结果一致，为解释催化剂的作用机理提供了证据（Chem. Commun. 2017, 53 

(65), 9063-9066）。 

综上所述，作者利用北京同步辐射装置 X-射线吸收谱学技术已经对人工光合成制氢制氧
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体系中的催化剂结构以及作用机理有了较深入的认识，这些研究结果将为构筑高效、廉价、

稳定的人工光合成分解水制氢体系提供夯实的理论指导。 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

发表文章： 

1. Li, X. B.;  Gao, Y. J.; Wang, Y.; Zhan, F.;  Zhang, X. Y.; Kong, Q. Y.; Zhao, N. J.; Guo, Q.; 

Wu, H. L.; Li, Z. J.; Tao, Y.; Zhang, J. P.; Chen, B.;† Tung, C. H.; Wu, L. Z., * Self-Assembled 

Framework Enhances Electronic Communication of Ultrasmall-Sized Nanoparticles for 

Exceptional Solar Hydrogen Evolution. J. Am. Chem. Soc. 2017, 139 (13), 4789-4796. 

2. Li, Z.-J.; Fan, X.-B.; Li, X.-B.; Li, J.-X.; Zhan, F.; Tao, Y.; Zhang, X.; Kong, Q.-Y.; Zhao, N.-J.; 

Zhang, J.-P.; Ye, C.; Gao, Y.-J.; Wang, X.-Z.; Meng, Q.-Y.; Feng, K.; Chen, B.; Tung, C.-H.; 

Wu, L.-Z. "Direct synthesis of all-inorganic heterostructured CdSe/CdS QDs in aqueous 

solution for improved photocatalytic hydrogen generation." J. Mater. Chem. A 2017, 5, 

10365-10373. 

3. Yang, B.; Yang, Q.-Q.; Jiang, X.; Chen, B.; Tung, C.-H.; Wu, L.-Z. "Tracking the FeIV(O) 

intermediate and O-O bond formation of a nonheme iron catalyst for water oxidation." Chem. 

Commun. 2017, 53 (65), 9063-9066. 
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铁钴双原子材料用于氢空燃料电池取得新进展 

近日，iChEM 研究人员、中国科学技术大学吴宇恩教授课题组与西安交通大学常春然副

教授（通讯作者）等合作成功利用双溶剂法首次合成了一种双原子 Fe,Co 固载在多孔的氮掺杂

碳上的电催化剂，并将双原子材料用于氢空燃料电池和氢氧燃料电池方面。相关成果发表在

《美国化学会志》（Journal of the American Chemical Society）上。 

随着人类社会的发展，全球能源的消耗和气候变化等问题都引起了人们的广泛关注，因

此寻找可替代的清洁能源已经迫在眉睫。其中，燃料电池是一种通过氢气和空气的电极反应

生成水直接将化学能转换成电能的装置，不需要充电，不会产生废气，因能量转换效率高（达

60 %-80 %）和环境友好等优越性受到人们的关注，被认为是 21 世纪首选的清洁能源发电技

术。双原子催化剂由于其独特的电子和几何结构，使得其在一些重要的化学反应中通常会表

现出意想不到的催化活性。Fe,Co 双原子催化剂作为燃料电池的阴极催化剂，不仅降低的燃料

电池催化层的成本，且在载量小于 1 mg cm-2的条件下最高输出功率密度为 0.51 W cm-2为商业

铂碳的 76 %。 

 

吴宇恩教授课题组，以锌钴双金属 MOF 作为前驱体，通过双溶剂法吸附铁盐，在高温环

境下，Fe 3+被周围石墨化的 C 逐渐还原并与邻近的 Co 成键，从而形成 Fe,Co 双金属活性位

点。同时，Fe 催化载体生成氮掺杂的石墨化碳，并分解释放 C 和 N 的碎片，加速金属-咪唑-

金属键的断裂，从而迫使 MOF 内产生空隙。最终在 Kirkedall 的作用下形成了空洞结构。 

通过北京同步辐射装置（BSRF）1W1B 线站的 XAFS、球差电镜、穆斯堡尔谱等多种手

段表征了该双原子材料是 Fe,Co 成键并与周围 N 配位的结构。通过理论计算表明 Fe-Co 键的
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存在更有利于 O-O 键的断裂，该结构使得催化剂在氧还原反应中有很高的活性。在酸性氧还

原反应中表现出半波电位为 0.863 V, 起始电位为 1.06 V, 且 0.9 V 下的电流密度为 2.842 mA 

cm-2, 并稳定循环 5 万圈的优异性能。在氢氧燃料电池中最高输出功率高达 0.98 W cm-2。在氢

空燃料电池中最高输出功率 0.51 W cm-2 并稳定运行 100 小时以上。是目前已报道非 Pt 催化剂

中，该双原子材料的氢空燃料电池的性能最高，并将已有的最高活性提高 20 %。 

 

这一研究成果成功应用双原子催化剂作为燃料电池的阴极催化剂，大幅度降低燃料电池

中的催化层成本，是燃料电池领域的重大突破，为燃料电池的商业化发展提供了可能，有望

对未来燃料电池汽车的发展带来全新的启示。 

非常感谢北京同步辐射光源帮助表征双原子催化剂的配位环境。 

 

发表文章： 

Jing Wang, Zhengqing Huang, Wei Liu, Chunran Chang,* Haolin Tang, Zhijun Li, Wenxing 

Chen, Chunjiang Jia, Tao Yao, Shiqiang Wei, Yuen Wu,* Yadong Li*, Design of N-Coordinated 

Dual-Metal Sites: A Stable and Active Pt-Free Catalyst for Acidic Oxygen Reduction Reaction. 

Journal of the American Chemical Society, 2017, 139(48): 17281-17284. 
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双极膜燃料电池催化层中 Ag/C 纳米颗粒的聚集状态 

与传统聚合物膜燃料电池不同，双极膜燃料电池由于采用双极膜作为聚合物电解质膜以

及优化的酸性阳极和碱性阴极独特结构，因此具有水管理简单及可利用非贵金属催化剂等独

特优点。虽然在传统聚合物膜燃料电池中聚合物电解质对电极结构和电池性能影响有很多的

研究，但是在双极膜燃料电池电极中电解质的含量如何影响非贵金属催化剂的聚集状态以及

电池性能仍然不清楚。北京航空航天大学仿生能源与器件北京市重点实验室的相艳教授和卢

善富教授研究组对双极膜燃料电池中阴极碱性电解质的含量对 Ag/C 催化剂聚集状态和电池性

能的影响进行了深入的研究，相关的研究成果发表在 2017 年 4 月 14 日的《Journal of Power 

Sources》上。 

该研究组通过研究催化层中碱性电解质的含量对电极的阻抗、Ag催化剂的活性以及电池

的输出功率的影响，表明当阴极中碱性电解质的含量从10 %增加到30 %时，电池在20 %碱性

电解质含量时电极具有最小的电荷转移电阻以及Ag纳米催化剂具有最高的电化学活性面积，

并且此时电池室温H2/O2干气条件下的输出功率达到了研究的最高值19.3 mW cm-2。为了解释

造成此现象的原因，对电极微观结构和催化剂的聚集状态进行了扫描电子显微镜表征，但是

结果表明催化层中纳米颗粒随着碱性电解质含量的增加而增大，与电池输出性能结果不一

致。 

 

通过北京同步辐射装置（BSRF）4W1A-X射线成像实验站的Nano-CT表征获得了催化层中

纯Ag/C纳米颗粒聚集状态的3D结构图。当催化层中碱性电解质含量过低时，Ag/C纳米颗粒倾

向于团聚，使得催化剂的利用率降低；随着碱性电解质含量的增加，Ag/C纳米颗粒分散更加

均匀，其平均粒径从10 %含量时的313nm降低到30 %含量时210nm，这就解释了为什么20%含

量碱性电解质电极比10%含量碱性电解质电极Ag纳米颗粒的电化学活性面积高。但是过高的

碱性电解质含量使得催化剂颗粒被电解质包裹严重，导致催化剂颗粒看起来变大，与SEM表

征中催化剂颗粒变大相一致，而此时电极转移电阻增加，催化剂电催化活性面积降低。 

这个研究解释了电解质的含量对双极膜燃料电池催化层电极结构和电池性能的影响。在

这样研究工作中，同步辐射光源帮助该研究组解释 SEM 表征中催化剂纳米颗粒随电解质含量
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增加和增大的原因，揭开了 Ag/C 聚集体在电极中分布的面纱。北京航空航天大学仿生能源与

器件北京市重点实验室主任相艳教授这样描述他们的工作：“燃料电池作为一个封闭的装

置，运行时就像一个黑盒子，很少有表征手段可以窥视电池内部的结构和运行状态。而更亮

的同步辐射光束线准确清晰的解析出了电催化剂的微观聚集状态，为燃料电池的研究提供了

一种清晰直观的可视化研究方式”。 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

发表文章： 

Xin Xu1, Sikan Peng1, Shanfu Lu*, Jian Gong, Jin Zhang, Wanxia Huang, Yan Xiang*, 

Modulation of the microstructure of the Ag/C-based alkaline cathode via the ionomer content for 

a bipolar membrane fuel cell, Journal of Power Sources 354 (2017) 92-99. 
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兼具宏观导电性和表面活性位点的非晶态析氧催化剂 

氧气析出反应（OER）在可再生能源转化和储存装置（如电解水电池、燃料电池和锂空气

电池等）中具有至关重要的作用。设计电催化剂的基本策略，一是提高活性位点的本征活性，

二是提高活性位点的数量。通过对材料缺陷或微观结构的设计与控制，可以提高 OER 催化剂

的催化活性。然而，现有技术的发展和应用的瓶颈在于：随着电催化活性位点数量不断提

高，电催化剂在 OER 反应中表面形成的氧化膜以及催化剂颗粒之间的串联电阻，降低了活性

位点上获得电子的能力。如何在提高活性位数量同时维持高效本征活性的性能，是电催化剂

材料在设计与制备过程中面临的重大挑战。中国科学技术大学熊宇杰教授与景德镇陶瓷大学

胡飞教授、同济大学杨晓伟教授合作设计和开发出了一类兼具宏观导电性及表面活性位的非

晶态金属催化剂，相关的研究成果发表在《Advanced Materials》上。 

该研究组将熔融金属材料进行高温退火，使其转化为非晶态NiFeP材料。该策略一方面保

持了材料的金属特性，具有优异的宏观导电性。另一方面，材料的非晶态特性在其表面构筑

了活性位点。该材料通过两者的结合，实现了高密度活性位点和高效电子传输性能的兼顾。

该催化剂设计的关键在于催化位点与宏观导电性的调控。其研究表明，元素P可以稳定Ni和Fe

元素，形成具有宏观导电性的非晶态金属。非晶态金属中的P与Ni、Fe不饱和键合，使其表面

具有高密度活性位点。在此基础上，研究人员通过对元素组分及结晶状态的调整，实现了

OER反应的高效催化速率。在该研究中，非晶态金属NiFeP材料在碱性介质中只需319 mV的

过电位可以达到10 mA cm-2的OER反应速率；在酸性介质相同条件下需要的过电位为540 

mV。 

 

利用北京同步辐射装置（BSRF）X 射线吸收谱（XAFS），对 Fe、Ni 元素的配位数及金

属键进行表征，建立了配位不饱和的活性位点与 OER 活性之间的内在联系，揭示了非晶态

NiFeP 材料中金属键对宏观导电性的作用。 

该工作实现了高密度活性位点的构筑，并维持了本征活性位点的催化活性，为电催化反

应提供了一类材料设计及制备的新策略。该研究提出的材料设计思路，凸显了宏观导电性能
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对电催化材料的重要作用，对宏观尺度上设计和制备电催化材料具有推动作用。该工作被

Materials Views China进行了报道。 

（http://www.materialsviewschina.com/2017/08/26261/）。 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

发表文章： 

Fei Hu,* Shengli Zhu, Shuangming Chen, Yu Li, Lu Ma, Tianpin Wu, Yan Zhang, Chengming 

Wang, Congcong Liu, Xianjin Yang, Li Song, Xiaowei Yang,* and Yujie Xiong* Amorphous 

Metallic NiFeP: A Conductive Bulk Material Achieving High Activity for Oxygen Evolution 

Reaction in Both Alkaline and Acidic Media. Advanced Materials 29(2017), 1606570. 

http://www.materialsviewschina.com/2017/08/26261/
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铁、锌共掺杂单原子碳基催化剂用于酸性介质中的氧气还原反应 

氧还原催化反应对于质子交换膜燃料电池是极其重要的。金属-氮掺杂碳基材料是近年来

发展起来的一类非贵金属碳基氧还原催化剂。在开发该类催化剂过程中，存在以下问题：其

一、金属元素是重要活性位点组成部分，如何在催化剂内部实现高金属掺杂，此外除常规的

铁-氮配位活性位点之外，是否存在新的活性位点结构？其二 如何实现高性能非贵金属氧还

原催化剂的大规模制备。  

北京理工大学一个课题组以氧化锌（ZnO）和2-甲基咪唑（2-MeIM）为前驱体酞菁铁

（FePc）， 通过机械化学技术，原位将酞菁铁（FePc）均匀封装在金属有机骨架材料ZIF—8

结构中，经过1000 ℃下热解，得到高金属掺杂的非贵金属氧还原催化剂。电化学测试显示该

催化氧还原性能的半波电位（E1/2）与与商业化的Pt/C 催化剂相比，只相差32 mV。更为重要

的是上述机械化学技术，简单易行， 一个批次实验可得1.2 克，非常适合高性能氧还原催性

能批量生产。  

利用北京同步辐射装置（BSRF）X射线吸收谱技术获得该催化剂的结构特征，近边X射线

吸收精细结构的结果显示，铁和锌分别以单原子的形式与氮配位，形成类卟啉的氧还原活性

位点。而拓展边X射线吸收精细结构结果显示Fe-N4/Fe-O和Zn-N4模型存在。该催化剂铁含量

为1.2 wt.%，锌含量为 1.7 wt.％，两种金属高度分散在氮硫共掺的多孔碳中。 

 

这个结果为金属-氮掺杂碳基材料的新型活性位点结构的开发、催化剂构效关系构建方面

奠定了扎实的基础，并为高效的非贵金属催化剂大批量合成技术开辟了新的道路。 

 

发表文章： 

Sihui Liang, Renjie Chen, Peiwen Yu, Mei Ni, Qiao Zhang, Xiaoling Zhang, Wen Yang. Ionically 

dispersed Fe(ii)–N and Zn(ii)–N in porous carbon for acidic oxygen reduction reactions. Chemical 

Communications, 53(2017): 11453-11456. 
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电化学能源转换电极材料的微结构调控和性能研究 

随着社会的发展和进步，能源短缺和化石燃料消耗所带来的环境污染问题日益突出，因

此，清洁的可再生能源受到很大的关注。然而，由于风能、太阳能等可再生能源的间歇性特

点导致其不能连续性的提供清洁能源，阻碍了其实际的应用。开发高性能的能源存储和转换

装置被认为是一种充分利用可再生能源和解决相关的环境问题的有效途径。目前，虽然这些

能源存储与转换装置取得了很大的进展。但是依然存在着一些问题，能量密度、功率密度、

转化效率等需要进一步提高来满足不断增长的实际需求。通常认为，电极材料在对提高电化

学能源装置的性能中扮演着决定性的角色。北京理工大学一个研究小组对电化学能源转换电

极材料微结构和性能之间的构效关系进行了研究。 

 该研究小组利用冷冻干燥结合高温碳化制备了 Mo2C/C 的复合材料，由于碳化钼和碳之

间的强的耦合作用会导致电子迁移现象。研究小组利用北京同步辐射装置（BSRF）证实电子

可以从碳化钼转移到碳，从而降低碳化钼的 d 电子轨道来促进电催化析氢过程中间体氢自由

基的脱附，最终促进电催化析氢的活性  (图 1)。相关研究成果发表在 Journal of Material 

Chemistry A 5(2017), 20228–20238。 

 

图1 (a)碳化钼的同步辐射精细吸收谱和(b)对应的半波能量和钼氧化态之间的关系；(c) 碳化钼催化剂

电催化析氢极化曲线 。 

该研究小组同样利用北京同步辐射装置（BSRF）的 X 射线吸收谱技术研究了 Co0.85Se@NC

材料。由于硒化钴和氮掺杂的碳之间的强的耦合作用，一方面促进电子从硒化钴转移到氮掺

杂的碳载体上，使硒化钴价态相对升高，从而有利于电化学吸附氢氧根促进电催化析氧反应

的活性；另一方面由于钴原子和氮的结合可以构建 Co-Nx 活性位点促进氧还原反应的活性，

从而实现催化剂的多功能化。相关研究成果发表在 Journal of Material Chemistry A 5(2017), 

7001–7014。 

利用北京同步辐射装置（BSRF）该研究小组还研究了硒化钼量子点和硒化钼纳米片之间

(c

)      

mailto:该研究小组同样研究了Co0.85Se@NC
mailto:该研究小组同样研究了Co0.85Se@NC
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的异维杂化作用对电催化析氢和光热治疗等方面的影响，研究成果发表在 Nano Research 10 

(2017), 2667–2682。 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

发表文章： 

1. Tao Meng, Lirong Zheng, Jinwen Qin, Di Zhao and Minhua Cao* A three-dimensional 

hierarchically porous Mo2C architecture: salt-template synthesis of a robust electrocatalyst and 

anode material towards the hydrogen evolution reaction and lithium storages. Journal of 

Material Chemistry A 5(2017), 20228–20238. 

2. Tao Meng, Jinwen Qin, Shuguang Wang, Di Zhao, Baoguang Mao and Minhua Cao* In situ 

coupling of Co0.85Se and N-doped carbon via one-step selenization of metal-organic 

frameworks as a trifunctional catalyst for overall water splitting and Zn-air batteries. Journal of 

Material Chemistry A 5(2017), 7001–7014. 

3. Baoguang Mao, Tao Bao, Jie Yu, Lirong Zheng, Jinwen Qin, Wenyan Yin* and Minhua Cao* 

One-pot synthesis of MoSe2 hetero-dimensional hybrid self-assembled by nanodots and 

nanosheets for electrocatalytic hydrogen evolution and photothermal therapy. Nano Research 

10 (2017), 2667–2682. 
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硅橡胶/二氧化硅复合材料在不同应变下的结构演变进行研究 

纳米二氧化硅对硅橡胶有显著的补强效果，可使硅橡胶的断裂能增加三个数量级，比天

然橡胶/炭黑体系多了 1-2 个数量级，但是其补强机理一直存在较多争议。目前普遍接受的观

点是纳米填料聚集体在橡胶内形成三维填料网络。项目组利用北京同步辐射装置 4W1B-X 射

线成像实验站的 X 射线 Nano-CT 技术，对硅橡胶/二氧化硅复合材料在不同应变下的结构演变

进行研究。通过三维图像处理技术，得到了不同应变条件下的二氧化硅纳米填料三维结构信

息，观察到了拉伸外场条件下，二氧化硅纳米填料和硅橡胶分子链网络出现了由应力诱导产

生的相分离。研究表明，拉伸过程中，纳米填料聚集体和填料网络经历了断裂破坏、迁移和

纳米填料聚集体及填料网络的可逆交联。在硅橡胶/二氧化硅复合体系在应力诱导相分离的产

生过程中，可能包含“聚合物的断裂”、“聚合物的可逆交联”、“聚合物链或交联点主要

区域的转化”、“填料或纤维的拉出或者断裂”等机理，因此二氧化硅填充硅橡胶才具有如

此显著的增强效果。拉伸过程中，天然橡胶/炭黑的体系在拉伸过程中，填料的连贯性由 90%

降低至 40%以下，而硅橡胶/二氧化硅体系中，二氧化硅的的连贯性则基本不变，说明在拉伸

过程中不仅存在网络的破坏同时存在网络的重构。 

 

图 1. 不同应变下的填料网络三维结构图像 

 

发表文章： 

Lixian Song, Zhen Wang, Xiaoliang Tang, Liang Chen*, Pinzhang Chen, Qingxi Yuan, and 

Liangbin Li* Visualizing the Toughening Mechanism of Nanofiller with 3D X-ray Nano-CT: 

Stress-Induced Phase Separation of Silica Nanofiller and Silicone Polymer Double Networks, 

Macromolecules, 2017, 50 (18), 7249–7257. 

https://pubs.acs.org/author/Song%2C+Lixian
https://pubs.acs.org/author/Wang%2C+Zhen
https://pubs.acs.org/author/Tang%2C+Xiaoliang
https://pubs.acs.org/author/Chen%2C+Liang
https://pubs.acs.org/doi/10.1021/acs.macromol.7b00539#cor2
https://pubs.acs.org/author/Chen%2C+Pinzhang
https://pubs.acs.org/author/Yuan%2C+Qingxi
https://pubs.acs.org/author/Li%2C+Liangbin
https://pubs.acs.org/doi/10.1021/acs.macromol.7b00539#cor1
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一种用于湖泊地质工程的新型镧铝复合固磷剂 

湖泊富营养化现象已成为人类日益严峻的环境问题，而过量的磷进入水体是导致湖泊发

生富营养化的关键因素之一。因此，探寻高效安全的磷去除新材料和新原理成为环境领域研

究的热点。镧改性吸附剂因其具有较稳定的固磷效果而成为当今研究最为广泛的除磷材料之

一。中国科学院生态环境研究中心潘纲研究员带领的课题组通过镧铝共沉淀的方法制备出一

种新型镧铝固磷剂 LAH，并结合同步辐射的表征手段研究了镧铝固磷剂的微观特性以及对水

体中磷污染物的去除效果和作用机制（Environ. Sci. Technol. 2017, 51, 3418−3425）。 

 

图 1 基于同步辐射手段从分子水平上探究了镧铝复合固磷剂中各原子的微观特征，发现了磷酸根通过

双齿双核内层络合结合在镧铝固磷剂的表面，并且固磷剂中镧化合物表面的氧空位结构对磷酸盐的固定起

到了重要的促进作用。 

基于同步辐射光源的 X 射线吸收结构谱技术对固、液、气三相样品均可实现元素氧化还

原状态的原位探测，在分子水平上给出目标元素周围的局部结构和化学信息，在非破坏性、

原位直接表征等方面体现出其独特的优越性。近年来，该技术已广泛应用于环境领域，成为

环境介质中磷形态表征及固-液界面反应机制研究中的前沿技术。尤其是 X-射线吸收近边结构

（XANES）技术可直接探测矿物结合态磷的局部结构和化学信息，因而是研究多元混合体系

中磷吸附分配的有力手段。 

为了探究正磷酸盐在镧铝复合固磷剂中镧化合物和铝化合物上的具体分配特性和固磷机

理，该研究组测定了固磷剂吸附磷后样品中磷的 K 边 XANES 图谱，数据采集在北京同步辐

射装置(BSRF) 4B7A-中能实验站进行。磷 K 边 XANES 结果表明，酸性条件 pH 4.0 时，磷与

镧铝固磷剂中铝化合物的结合能力强；在碱性条件 pH 8.5 时，磷与镧铝固磷剂中镧化合物的

结合能力强，证明了配位体交换机理的除磷作用。结合 La 的 XAFS 的结果可以得出，磷酸根

通过形成双齿双核内层络合物的结构结合在镧铝固磷剂中镧化合物的表面，并且固磷剂中镧

化合物表面的氧空位结构对磷酸盐的也起到一定的吸附作用。镧铝固磷剂主要通过静电引力
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机理、配位体交换机理和氧空位的共同作用去除水体中的正磷酸盐。同步辐射实验提供的分

子水平的结构信息能够为后期制备多功能磷吸附剂提供重要的指导意义。 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

发表文章： 

Rui Xu, Meiyi Zhang, Robert J. G. Mortimer, and Gang Pan*, Enhanced Phosphorus Locking by 

Novel Lanthanum/Aluminum−Hydroxide Composite: Implications for Eutrophication Control, 

Environ. Sci. Technol. 2017, 51, 3418−3425. 
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pH 影响纳米零价铁吸附五价砷的双重机制：静电作用与零价铁腐蚀 

砷(As)是一种广泛存在于地下水中的剧毒无机污染物，对人类健康造成了严重威胁。纳

米零价铁(nZVI)作为最常用的砷的吸附剂之一，其对As的吸附机理受到广泛研究。由于As(V)

在饮用水中大多以阴离子形式存在，nZVI吸附As(V)的效果也受到 pH变化的显著影响。研究

者普遍认为 pH 变化影响 nZVI 吸附 As(V)的机制在于静电作用，却忽视了 nZVI 在不同 pH 条

件下腐蚀情况不同而造成的吸附能力的差异。华南理工大学环境与能源学院的一个课题组基

于ZVI与nZVI对As(V)吸附能力的不同，对pH影响nZVI吸附As(V)的机制进行了深入研究，

相关研究成果发表在 2017 年 6 月 5 日的《Environmental Science: Nano》上。 

该课题组发现，溶液初始 pH 的变化并不会改变 ZVI 物相组成，pH 影响 ZVI 吸附 As(V)

的途径主要为静电作用。然而对于 nZVI，随着初始 pH 的增加，其腐蚀产物中 γ-FeOOH 的含

量逐渐减少，Fe3O4/γ-Fe2O3的含量逐渐增加，而后者对As(V)有更强的吸附能力。因此，随着

溶液初始 pH 的增加，腐蚀产物的变化使得 nZVI 吸附 As(V)的能力变强，部分抵消在此过程

中静电斥力带来的消极影响。即 pH 影响 nZVI 吸附 As(V)的机制除了静电作用，还包括 nZVI

自身的腐蚀作用。 

 

利用北京同步辐射装置（BSRF）X 射线吸收谱技术获得的吸附 As(V)后的 nZVI 样品 Fe
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的 K 边 XANES 图谱以及 LCF 结果。在初始 pH 为 4 时，nZVI 的腐蚀产物主要为纤铁矿

（γ-FeOOH），还含有少量的磁铁矿（Fe3O4）和磁赤铁矿（γ-Fe2O3）。而初始 pH 为 7 时，

腐蚀产物中 γ-FeOOH、Fe3O4 和 γ-Fe2O3 的含量分别为 61.0%、7.2%和 31.8%。初始 pH 为 10

时，腐蚀产物中 γ–FeOOH、Fe3O4 和 γ-Fe2O3的含量分别为 24.4%、16.6%和 59.0%。随着 pH

的增加，γ-FeOOH的含量显著下降，由81.8%下降到24.4%；而Fe3O4/γ-Fe2O3的含量则急剧上

升，由 18.2%上升到 75.4%。而不同的铁（氢）氧化物对 As(V)的吸附能力不同。 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

发表文章： 

Can Wu, Jingwei Tu, Weizhen Liu, Jing Zhang, Shengqi Chu, Guining Lu, Zhang Lin* and Zhi 

Dang. The double influence mechanism of pH on arsenic removal by nano zero valent iron: 

electrostatic interactions and the corrosion of Fe 0. Environ. Sci. Nano 2017, 4 (7), 1544–1552. 
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缺氧水溶液中含砷黄铁矿与 As(V)氧化还原机理 

有毒类金属砷在环境中分布广泛，具有诱变性、致癌性和致畸性。在一定砷浓度下暴露

后，导致人和动物慢性或急性中毒。含砷矿物（如毒砂矿和黄铁矿等）的氧化和溶解可能是土

壤和水中砷污染主要来源。含砷黄铁能吸附砷，并发生氧化还原反应，这影响 As 在土壤和水

中的迁移转化。黄铁矿晶格中常含有一定浓度的砷，而其对 As(V)和含砷黄铁矿间相互作用

的影响尚不清楚。华中农业大学土壤矿物与环境化学小组制备了与表生环境组分相似的含砷

黄铁矿，分析了晶格中引入砷对黄铁矿化学组成和理化性质的影响，考察了缺氧水溶液中含

砷黄铁矿与 As(V)相互作用机理。相关研究成果在 2017 年 8 月 24 日发表于《Geochimica et 

Cosmochimica Acta》。 

该研究组发现在含砷黄铁矿中，As 以 As(III)和 As(−I)存在，分别取代黄铁矿晶格 Fe(II)

和 S(−II)。As 引入导致黄铁矿中高含量的以 Fe(III)S 形式存在的 Fe(III)。在含砷黄铁矿与

As(V)的吸附与氧化还原过程中，单质 S、SO4
2−和针铁矿为主要产物。由于含砷黄铁矿晶体结

构的坍塌及 As(−I)被氧化导致 As(III)释放进入溶液。随着 pH 从 3.0 增加到 11.0，存在不同的

氧化还原机理。在 pH 3.0–6.0，Fe(III)对含砷黄铁矿的氧化起主要作用，且新生成的 As(V)和

释放的As(III)被吸附在固相产物表面。在pH 7.0–11.0，溶液中As(V)为主要氧化剂，且氧化能

力随着 pH 增加而增加。当 pH 从 3.0 增加到 7.0 和 11.0 时，掺入黄铁矿中的 As 释放比例从

34.1%增加到 45.0%和 56.8%。 

 

图 1 缺氧条件下不同pH时含砷黄铁矿与As(V)的相互作用机理。 

利用北京同步辐射装置（BSRF）X 射线吸收谱技术对水热合成的含砷黄铁矿进行了表征

分析，从 Fe K 边 XANES 光谱可知，随着 As 掺入量的增加，黄铁矿中 Fe(III)含量增加。这一

结果给含砷黄铁矿和 As(V)的氧化还原机理提供了数据支撑。本研究有助于更好地理解含砷

黄铁矿和砷酸盐在表生环境中的相互作用机制。 
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图 2 含砷量不同黄铁矿归一化 Fe K 边 XANES 光谱。 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

发表文章： 

Guohong Qiu,* Tianyu Gao, Jun Hong, Wenfeng Tan, Fan Liu, Lirong Zheng Mechanisms of 

arsenic-containing pyrite oxidation by aqueous arsenate under anoxic conditions. Geochimica et 

Cosmochimica Acta 217(2017), 306–319. 
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氧化铜纳米颗粒在土壤-水稻系统中的迁移转化机制 

农田土壤正逐渐成为金属类纳米材料在环境中的主要沉积库。农作物对金属类纳米材料

的吸收积累可能会污染食物链，并对人体健康构成难以预料的风险。然而，目前我们对较长

时间内氧化铜纳米颗粒（CuO NPs）的植物响应，以及 CuO NPs 在土壤-水稻系统中形态转化

的认识还十分有限。浙江大学环境与资源学院的一个研究组，对水稻全生命周期中 CuO NPs

在土壤-水稻系统中的迁移转化机制进行了深入研究，相关研究成果发表在 2017 年 4 月 6 日的

《Environmental Science & Technology》上。 

该研究组发现淹水-落干过程急剧改变了 CuO NPs 的分子形态与生物有效性。研究结果显

示, 在水稻成熟期，1000 mg/kg CuO NPs 处理导致土壤氧化还原电位比未添加污染物的对照

组显著降低了 202.75 mV，但电导率增加了 497.07 μS/cm。随着植物的生长，最高浓度 CuO 

NPs 处理组中土壤 Cu 元素生物有效性降低了 69.84%，但干湿交替后显著增加了 165%。同

时，X 射线吸收近边结构（XANES）分析表明 CuO 和胡敏酸结合态 Cu 转化为 Cu2S 和针铁矿

结合态 Cu。CuO NPs对植物生长的影响大于普通 CuO 颗粒，CuO NPs 的添加导致谷粒鲜重显

著降低至对照组的 6.51%。CuO NPs 可以从土壤转移到植物尤其是谷壳中。利用微 X 射线荧

光（μ-XRF）技术发现 CuO NPs 促进了水稻糊粉层中 Cu 元素的积累，但是无法进入精米。该

研究有利于评估 MNP 的环境和生态风险及其对农产品安全性的影响。 

 

图1 XANES 分析是在北京同步辐射装置（BSRF）的1W1B 线站上完成的，可用于表征土壤和植物中

Cu 元素的结合形态。成熟期干湿交替后，暴露于 CuO NPs 的土壤中未检测到 CuO，但约三分之一的 Cu 元

素转化为针铁矿吸附态Cu。植物中，CuO、柠檬酸铜和乙酸铜（I）都占稻壳总Cu近30%。 然而，在500 mg 

/ kg CuO NP 处理的精米中未检测到 CuO，其中 Cu2O、乙酸铜（I）和半胱氨酸结合态 Cu（I）的比例分别
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为42.1%，22.4%和10.5%。 

 

图 2 μ-XRF 分析是在 BSRF 的 4W1B 线站上完成的，以表征精米中的金属元素分布。CuO NPs 的添加

导致精米中 Cu、Zn 和 Fe 元素强度急剧增加了几十倍。Cu、Zn 和 Fe 元素主要位于果皮、种皮和糊粉层，

而在胚乳中 Cu 等金属元素强度较低。 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

发表文章： 

Cheng Peng, Chen Xu, Qinglin Liu, Lijuan Sun, Yongming Luo, and Jiyan Shi*, Fate and 

Transformation of CuO Nanoparticles in the Soil−Rice System during the Life Cycle of Rice 

Plants. Environmental Science & Technology 2017, 51(9), 4907-4917. 
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IRT1 启动子 TATA box 调控苹果砧木铁吸收机制研究 

基因的多样性来自种内和种间的遗传变异。许多物种的种内遗传变异受到生态和环境因素

的影响，也促进物种的进化。中国农业大学一个研究组阐明了植物铁吸收关键基因 IRT1 (Iron 

Regulated Transporter 1)的启动子上为了适应缺铁环境而发生的基因变异突变，相关的研究成果

发表在 2017 年 2 月《Plant Physiology》上。 

该研究通过对变异片段多态位点的理化性质、分子生物学功能和生态进化分析，初步阐明

IRT1 启动子上 TATA-box 这一关键作用元件对苹果耐缺铁性状影响和分子作用机制，为进一步

研究苹果耐缺铁的分子机制提供依据。 

 

图 1 SR-mXRF 结果显示观察到不同基因型材料根中铁元素的天然分布。 
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利用北京同步辐射装置 4W1B 线站的(SR-mXRF) 荧光 CT 可以直观的观察到不同基因型

材料根中铁元素的天然分布。从信号强度可以看出，铁高效基因型的材料中含有更高浓度的铁

元素，这进一步印证了由于铁高效吸收的遗传变异使得材料间表现出不同的耐缺铁能力。 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

发表文章： 

Meiling Zhang, Yuanda Lv, Yi Wang, Jocelyn K. C. Rose, Fei Shen, Zhenyun Han, Xinzhong 

Zhang, Xuefeng Xu, Ting Wu*, and Zhenhai Han*. TATA Box Insertion Provides a Selection 

Mechanism Underpinning Adaptations to Fe Deficiency.Plant Physiology.173, pp. 715–727. 
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2017 年度各光束线站工作进展 

1W1A-漫散射实验站 

（1）开放运行 

2017 年度漫散射实验站的总使用机时为 3992.76 小时，向用户提供了两轮专用光和一轮

兼用光，专用光支持了 53个课题，兼用光支持 26个课题。用户来自国内高等院校和中科院各

研究所，主要是利用本实验站的 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）实验方法和高温、低温样品环境开展宽禁带半导体薄膜、有机薄膜

材料、软物质、介孔材料、固液界面散射等方面的研究。 

（2）技术发展 

实验站在完善了 Spec-Pilatus-EPICS-Autofilter 联用系统的程序控制，具体包括：安装

EPICS base，asyn、图像等库函数；安装配置 EPICS；安装 “areaDetector”，“areaDetector 

Viewer”等；完成了吸收片、X 射线过滤器 XIA 支架和控制模块的搭建。 

 

图 1  Spec-Pilatus-EPICS-Autofilter 联用系统 

漫散射实验站发展了初步的样品磁场环境装置，其磁场强度可达 0.43Tesla，其样品托可

加热到 200C，可为用户同时提供磁场+变温的样品环境。该装置已经进行了在线使用测试； 

 

(a)0.43 Tesla                 (b)在线使用            (c)磁场+温度环境 

图 2 新发展的样品磁场环境 

2017 年度各光束线站工作进展 
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X 射线驻波技术正式开始对用户开放，一研究组采用该技术对 SrTiO3 薄膜的反位缺陷进

行了研究。我们将继续在使用中完善该技术，尤其是程序化其数据分析，提高数据分析效

率，并培训用户。 

为了实现 Mar345 面探测器自动切换，我们设计了斜坡滑台（如图 3 所示），完成了非标

产品定制和相应的实验棚屋空间重新布置。该滑台的使用将提高实验站的模式转换效率，方

便用户的实验操作。 

 

图 3 Mar345 斜坡滑台的设计图 

（3）科研产出 

用户基于在漫散射实验站获得的实验数据在 2017 年发表论文 68 篇，其中一区论文 20

篇，二区文章 22 篇，包括 Advanced Energy Materials、Adv. Energy Mater.、Nano Energy、

Journal of Materials Chemistry, ACS Applied Materials & Interfaces 等国际期刊。 

1W1B-XAFS 实验站 

（1）开放运行 

全年共完成了两轮专用光运行和部分兼用光运行，累计时间202天，共完成了 121个申请

课题的实验研究：其中包括专用光运行 82 天，完成 71 个课题；兼用光 120 天，完成 50 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高校和研究所，与 20

多个研究单位建立了深度合作关系，涉及的研究领域主要是催化、环境、能源以及材料科

学。 

（2）XAFS 方法的发展及应用 

A）XAFS 方法在化工领域中的重要应用 
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氢气的存储与输运是氢能源大规模应用的瓶颈，通过水和甲醇的液相重整反应原位产

氢，提供了氢气的存储的新途径，而探索低温高效和稳定催化剂是极具挑战性的课题。北京

大学马丁教授研究团队发现当 Pt 在 α-MoC 表面呈原子级分散状态时，他们可以形成低温高效

和稳定性的界面催化剂体系，在 Nature 上发表题为“Low-temperature hydrogen production from 

water and methanol using Pt/α-MoC catalysts”的文章（Nature, 2017, DOI: 10.1038/nature21672）。

文中利用 XRD，XAFS 并结合 DFT 理论计算揭示了 Pt 原子层团簇与α-MoC 的界面催化机

制。 

水煤气变换 (WGS， CO + H2O=H2 + CO2) 反应提供了一条同时制取氢气并净化 CO 的

重要途径，而如何实现低温高活性催化反应是极具挑战性的课题。同年，北京大学马丁教授

课题组又在α-MoC 基底上合成了外延生长的二维层状 Au 团簇，形成了具有超低温高活性和

稳定性的界面催化剂体系，在 Science上发表了题为“Atomic layered Au clusters on α-MoC as 

catalyst for the low temperature water gas shift reaction ”的文章（ Science, 2017, DOI: 

10.1126/science.aah4321）。文中利用原位 XRD，XAFS 并结合 DFT 理论计算揭示了 Au 原子

层团簇与α-MoC 的界面催化机制。在这两篇文章中，BSRF-1W1B 实验站提供了重要的

XAFS 技术支持。 

  

图 1 Pt/α-MoC 催化剂实现低温甲醇/水反应产氢 
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图 2 Au/α-MoC 高效催化低温水煤气变换产氢 

B）XAFS 在光催化研究中的应用 

通过太阳光驱动水分解的“人工光合作用”是实现太阳能转化生产清洁可再生氢能的理

想方法。 光催化剂的关键是要有效地分离和传输光生电子和空穴，同时还具备高效稳定的产

氢和产氧活性位点。中国科学技术大学韦世强教授课题组借助于北京同步辐射 X 射线吸收谱

学实验装置，从原子尺度上探究高效、稳定和廉价的钴基催化剂活性中心，这种单活性位点

复合型光催化剂将为进一步提升现有光催化剂的水分解性能提供新的设计思路和方法，同时

也为从原子尺度探究催化活性中心和反应机理提供新的有效途径。相关研究成果发表在期刊

Angew. Chem. Int. Ed. ，并被编辑选为当期热点文章“Hot Paper”，同时作为“Frontispiece”

进行亮点报道。（Angew. Chem. Int. Ed., 2017, DOI: 10.1002/anie.201704358） 

 

图 3 单活性位点钴基催化剂实现太阳光驱动自发水分解研究 
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C）XAFS 在电化学中的应用 

在质子交换膜燃料电池中作为氧还原反应（ORR）催化剂，非贵金属催化剂 Fe-N-C 有望

取代贵金属 Pt。北航水江澜教授研究团队采用一种新的调制策略，通过精确的单原子到单原

子嫁接技术，将单个 Pt 原子通过氧分子连接在 Fe-N4 活性基团的中心 Fe 原子上，实现了新的

Pt1-O2-Fe1-N4 活性基团。其在酸性介质中表现出显著提高的 ORR 稳定性，以及高的 OER 和

HER 催化活性，性能超过 RuO2，与 Pt/C 相当（Adv. Energy Mater., 2017, 1701345, DOI: 

10.1002/aenm.201701345）。这种单原子到单原子嫁接技术，为提高和拓展非贵金属催化剂的

电催化性能开辟了新的途径。该课题组与 BSRF-XAFS 实验站的郑黎荣博士合作（共同通讯作

者），利用 XAFS 方法表征了催化剂的近邻结构，证实了 Pt1-O2-Fe1-N4 活性基团的存在。 

 

图 4 多功能电催化剂 Pt1@Fe-N-C 的结构表征 

D）快速准直定位的微区共聚焦 XAFS 实验系统 

具有深度扫描能力的微区共聚焦荧光 XAFS 实验系统已经搭建完成。采用两个相互垂直

的半毛细管透镜，分别置于入射和出射方向，并使其焦点重合。同时开发了一套可以自动对

焦的最优化算法程序，提高实验调试的精度和效率（Guang Chen et al., J. Synchrotron Rad, 2017, 

24: 1000-1005）。该系统已经可以对用户开放使用，为古文物、化石等研究提供新的无损的原

子级结构分析手段。 
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图 5 微区共聚焦 XAFS 实验系统及其应用 

（3）科研成果 

2017 年度依托 1W1B 实验站发表的用户文章数目共有 160 篇，一区论文 103 篇，其中

Nature 1篇，Science 1篇，Energy & Environmental Science 2篇，Adv. Mater. 7篇，另外还包括

JACS、ACS nano、Angew. Chem. Int. Ed.、Advanced Energy Materials、Nano lett.等著名期刊

杂志，总的平均影响因子 8.68。 

1W2A-小角散射实验站 

（1）开放运行 

2017 年，小角站为用户提供了两轮专用光和一轮兼用光机时。第一轮专用光运行时间为

6 月 15 日至 7 月 27 日，共接待了来自 21 个单位的 31 个课题组，提供实验机时 974 小时。第

二轮专用光运行时间为 10 月 19 日至 11 月 27 日，共为 19 个单位的 26 个课题组提供机时 848

小时。在 1 月至 6 月份期间，小角站还利用兼用光为 36 个用户提供机时 2225小时。全年累计

为用户提供机时 4055小时。提供的实验模式包括常规小角（SAXS）、广角（WAXS）、大小

角联测（SAXS/WAXS）、掠入射小角(GiSAXS)等实验模式；实验类型包括原位变温、原位高

压、应力应变、时间分辨等。 

（2）实验站发展 

A）为满足部分用户原位高压 SAXS 测试需求，我们根据小角站 X 射线能量和光斑尺寸设

计了一套金刚石对顶砧压机。金刚石采用底部打孔处理以减少对射线的吸收，砧面和样品槽

尺寸进行了优化。压机最高压力可达 10 GPa，压机设备见图 1。 
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图 1 置于光路中的对称压机 

B）为提高具有各项异性样品在 SAXS 测试中旋转的便利性，我们设计了一款 SAXS 专用

的样品旋转装置。该装置主要由步进电机、高精度回转轴承、传动系统、样品架、控制器及

配套软件等组成，具有结构简单、回转精度高、可远程控制的特点。图 2 是置于光路中的旋

转设备。 

 

图 2  样品旋转装置图 

C) 针对部分用户原位变温的测试需求，我们设计了一款 SAXS 原位测量专用的小型简易

样品加热装置，该装置适合于中性液体和粉末样品的加热实验（150 ℃）。此装置由样品池、

温控器（加热线、测温线和电源线）以及样品池支架组成，其具有结构简单，可现场组装和拆

卸，便于携带和清洗等优点。装置组装整体图如图 3 所示。 
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图 3 原位变温装置图 

（3）用户科研成果 

据不完全统计，2017 年度小角用户共发表论文 54 篇，发表在 Nat. Commun., Adv. Funct. 

Mater., Small, Macromolecules, Nanoscale 等一区杂志。 

1W2B-衍射谱学综合实验站 

（1）开放运行 

在 2017 年两轮专用光期间，1W2B 衍射谱学综合实验站共提供 1835 小时的实验机时，运

行效率大于 99%，共享率大于 97%，接待了来自国内多个研究单位的 58 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 3 个课题组，pump-probe 时间分辨实验有 7 个课题组，吸收谱学实验有 38 个

课题组。2017 年兼用光机时主要支持了高能光源预研项目的研究。2017 年实验站初步完善了

多种方法实验平台的搭建（参见 2016 年年报），2018 年将开展多方法联用技术的研究，请大

家关注并积极申请实验。 

（2）科研成果 

据用户反馈，2017 年度基于 1W2B线站发表了 48 篇论文，包括 Science Advances、J. Am. 

Chem. Soc.、Angew. Chem. Int. Ed.等一流国际期刊。研究亮点集中在吸收谱学领域和

pump-probe 时间分辨领域。 

3W1A-生物大分子实验站 

（1）开放运行 

2017 年为用户提供了一轮专用光机时，有效实验时间 877 小时。来自国内各研究所和大
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学的 18个课题组在此开展了实验研究，完成了 21个研究课题。研究领域主要为蛋白质晶体结

构研究和有机小分子晶体结构研究。 

（2）实验方法发展 

2017 年第一轮专用光结束后，3W1A 进行了部分改造。在此过程中，前端区设备保持不

动，而从光学棚屋（FOE）中的准直镜开始至实验站末端的大气铍窗为止，原有的实验站设备

进行了拆除，重新搭建了一条测试束线，其目的是检测高能同步辐射光源验证装置

（HEPS-TF）项目中高能所自主研发的高热负载双晶单色器是否达到了设计指标。 

（3）科研成果 

用户发表论文 25 篇，发表在 Chem. Commun., J. Mol. Cell. Biol., Chem. Mater., Sci Rep-UK

等一流国际期刊。中国农业大学的陈忠周教授课题组解析了来源于人类的信号识别颗粒

（SPR）复合物（SPR68-SPR72）及 apo-SPR72 的晶体结构。该复合物中某些残基的突变会影

响两者的相互作用以及随后复合物在内质网膜上的结合，进而引发宿主的癌变。陈教授课题

组通过 SPR72 结合 SPR68 前后的结构变化揭示了该复合物的相互作用机理，为疾病诊断、药

物研发提供了结构基础。相关的研究工作以论文形式发表在分子细胞生物学杂志上（Journal 

of Molecular Cell Biology (2017), 9(3), 220–230） 

1B3-光刻实验站 

（1）开放运行 

2017 年第一次专用光，光刻站共接待用户 9 批次，提供机时 968H。第二次专用光共接待

用户 9 批次，为用户提供机时 830.5H。2017 年兼用光运行 1248H，服务用户 8 批次。 

（2）线站建设 

1B3 光刻实验站原硬线曝光腔是旧束线上拆下继续使用的，平台震动明显，对微纳结构

研制有很大影响，而且控制系统故障频发，已于 2017 年初设计了新的影响曝光腔，并由沈科

仪负责加工。 

2017 年 5 月，进行了新的硬线曝光腔加工装调。图 1 所示为新的影响曝光腔。新的硬线

曝光腔为方形结构，前面为换样品窗口，含玻璃透明观察窗。为方便内部维修，上面设一法

兰口，右侧面可以完全打开。为减小辐射热效应的影响，样品架背面通冷却水循环水冷。 
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图 1 新硬线曝光腔 

新硬线曝光腔控制系统集成在去年完成的软线曝光腔控制系统工控机上，控制界面和实

现软线和硬线的切换，并和实现手动和自动过程的选择切换，如图 2 所示。为保护真空并降

低扫描磨损，曝光结束后会自动关闭插板阀并停止扫描。 

      

图 2 硬线曝光控制。真空和扫描控制（左），自动控制流程（右）。 

（3）科研进展 

相衬成像吸收光栅研制 

X 射线相衬成像技术由于其高清晰度的成像的优势，在医疗尤其是肿瘤检测等研究中有

重要的应用。近年来 X 射线相衬成像研究有突飞猛进的发展，国内有数十个研究机构正在进

行相关方面的研究工作，但是由于其中的重要光学元器件——吸收光栅的缺失，国内成像研

究受到很大限制。目前国内除深圳大学郭金川老师采用自制的硅基光栅进行成像实验研究

外，其他成像研究所采用的光栅均从国外采购。光刻站王波副研究员在国家自然科学基金的
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资助下，采用X射线光刻工艺，研制出了金结构的大高宽比的相衬成像吸收光栅。光栅线条2

μm，间距 2μm，厚度超过 90μm，如图 3 所示。 

 

图 3 金结构相衬成像吸收光栅。俯视图（左）及侧视图（右）。 

4W1A-X 射线成像实验站 

（1）开放运行 

X 射线成像站在 2017 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 28

个，提供有效机时 977 小时；第二轮专用光完成用户课题 24 个，提供有效机时 858 小时，机

时利用率均大于 99%。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）实验技术发展 

大数据挖掘在同步辐射纳米成像技术中的发展和应用 

本年度实验站研究人员与斯坦福同步辐射光源合作将大数据挖掘技术应用于同步辐射纳

米分辨谱学成像实验中，在针对能源材料的研究中获得了较好的研究成果。近年来，随着新

一代高能量、高亮度的同步辐射光源不断涌现，同步辐射纳米分辨谱学成像技术得到了快速

发展，其实验原理如图 1 所示。该实验技术可以在短时间内获得海量的实验数据，而伴随着

这些科学大数据的产生对数据处理技术带来了新的挑战和机遇。 
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图 1 X 射线纳米分辨谱学成像原理(J. Synchrotron Rad. (2011). 18, 773–781) 

研究团队利用 X 射线纳米分辨谱学成像和大数据挖掘技术研究了锂离子电池重要正极材

料钴酸锂（LiCoO2）。在原位实验条件下，实时观察单个电极颗粒随着充放电速率的变化而

发生的化学价态重新分布，研究表明正极材料钴酸锂（LiCoO2）电极颗粒能够根据化学环境

的变化而进行自身的调整。为了使研究结果更具有统计性，该研究团队又对软包电池中上百

个LiCoO2颗粒进行纳米尺度谱学成像。在短时间里他们采集了上千万条X射线近边吸收谱，

并进行了深入的大数据挖掘。首先对 X 射线近边吸收谱进行特征值提取，再利用多种数据聚

类算法，实现对海量 X 射线近边吸收谱的快速分析和识别，进而获得了电池颗粒的结构、形

貌、价态分布之间的关联，首次直接在钴酸锂电池中观测到了 Co 离子溶解和金属 Co 重新沉

积以及局部过渡嵌锂导致材料失效的现象（图 2，Nano Lett., 2017, 17 (12), 7782–7788）。 
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图 2 大数据采集（Big Data collection）：利用纳米分辨 X 射线谱学成像技术可以原位、快速的获得海

量的样品的结构信息和谱学信息。大数据分析（Data Mining）：通过对 X 射线近边吸收谱进行特征提取，

再利用多种数据聚类算法，实现了对海量 X 射线近边吸收谱的快速分析和识别。研究结果（Scientific 

results）：观测到了 Co 离子溶解和金属 Co 重新沉积以及局部过渡嵌锂导致材料失效的现象 

（3）科研成果 

本年度基于实验站的科研工作发表研究论文 19 篇。其中，北京航空航天大学利用本实验

站的 X 射线纳米分辨三维成像平台，对双极界面聚合物膜燃料电池的 Ag/C基催化层的显微结

构进行研究，研究表明通过调节聚合物含量可调节催化层的微结构，对催化层内部 Ag分布产

生影响，为优化催化层结构和获得更好的电池性能提供依据，相关研究成果发表在 J Power 

Sources, 354(2017) 92-99。中国科学技术大学利用原位加载 Nano-CT 技术研究硅橡胶中纳米二

氧化硅填充物的补强机理，观察到在应力诱导条件下纳米二氧化硅填料和硅橡胶分子的网络

链的相分离，相关研究成果发表在 Macromolecules 2017, 50, 7249−7257。 

4W1B-X 射线荧光微分析实验站 

（1）开放运行 

2017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 1834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，
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样品处光斑尺寸为 50 µm（V）×70 µm（H）。 

（2）实验方法和技术发展 

A）高能同步辐射光源验证装置——高能量分辨单色器系统通过工艺测试 

高能量分辨单色器系统是荧光站承担高能光源预研项目的一个重要组成部分。2017 年 11

月 24 日，"十二五"国家重大科技基础设施高能同步辐射验证装置-高分辨单色器系统通过了院

条财局组织的工艺测试会，验收专家组成员分别来自中科大、国科大、上海光源、西安交

大，测试结论为：能量分辨率(2.5 meV)和传输效率(25%)在线测试结果达到设计指标，机械

分辨率离线测试结果达到设计指标，综上所述其性能指标达到 HEPS-TF 初步设计报告要求的

设计指标。 

 

图 1 高分辨单色器系统及测试 

B）高能同步辐射光源——硬 X 射线高能量分辨谱学光束线站 

硬 X 射线高能量分辨谱学光束线站是荧光站承担高能光源 HEPS 项目中首批线站之一。

该光束线站采用一线三站的模式，包含核共振散射（  NRS）、共振非弹性  X 射线散射

（ RIXS）和Ｘ射线 Raman 实验方法，设计指标为提供 2 meV 的 NRS、100 meV 能量分辨

的 RIXS 和 1 eV 的 X-ray Raman。2017 年度先后完成了项目建议书和可研报告（包括束线建

设意义，国内外现状及用户群体分析，束线光学设计，实验站设计，设计方案的可行性评估

等）的编写、项目预算、用户沟通与合作、内部以及国际评审等工作。 
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图 2 高分辨谱学线站在动量-能量相空间的设计指标和线站布局 

C）Si 单晶分析晶体研制 

高能量分辨分析晶体是荧光站基于现有谱仪开展的对用户开放实验方法研究，也是为高

能光源的高分辨谱学线站的建设做技术储备。2017 年度 XRF 站基于前期的经验积累和实际制

作过程中反馈的问题，对分析晶体研制过程进行了更精细的摸索试验和各项工艺参数的优

化。购买了高面型精度的单晶硅片，完成了四分之一波长和十分之一波长两种面型精度硼硅

玻璃衬底的加工，完成外协划片工艺的探索，补充了紫外光表面清洗设备。 

 

图 3 分析晶体研制及工艺优化 
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（3）科研成果 

2017 年度 4W1B 用户共发表文章 12 篇，其中 SCI 收录 11 篇；实验站人员共发表文章 18

篇，第一/通讯作者 6 篇。其中，Peng Cheng 等人在 Environmental Science & Technology 发表

的文章“Fate and Transformation of CuO Nanoparticles in the Soil−Rice System during the Life 

Cycle of Rice Plants”研究了水稻生命周期中 CuO 纳米颗粒在土壤－稻米系统中的去向和转

换；Guo Xueling 等人在 Journal of Nanobiotechnology 发表的文章 “Nasal delivery of 

nanoliposome-encapsulated ferric ammonium citrate can increase the iron content of rat brain”发现

通过对纳米脂质体封装的柠檬酸铁铵进行鼻腔给药可以提高大鼠脑组织中的铁含量；Zhang 

Teng 等人在 Journal of agricultural and food chemistry 发表的文章“Using Synchrotron-Based 

Approaches To Examine the Foliar Application of ZnSO4 and ZnO Nanoparticles for Field-Grown 

Winter Wheat”研究了叶面喷施 ZnSO4 和 ZnO 纳米颗粒对田间种植冬小麦的产量和质量的影

响。 

4W2-高压实验站 

（1）开放运行 

在 2017 年的两轮专用光期间，实验站为来自 26 个单位的 46 个用户课题共提供机时

1840.2小时，其中线站机时 145.4小时，用户机时 1694.8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 92.1%，运行效率达到 100%。 

到目前为止，高压实验站 2017年共发表文章 45篇，其中有 5篇一区文章。在已发表文章

中，用户文章为 40 篇，实验站发表文章 5 篇。 

（2）用户研究成果 

A）Negative Linear Compressibility Due to Layer Sliding in a Layered Metal–Organic 

Framework 

这篇发表在 Journal of Physical Chemistry Letters (2017)上的文章对负压缩率材料Co(SCN)2

进行了研究。邹勃等人通过原位高压 X 射线衍射实验方法获得 Co(SCN)2晶格常数随压力变化

的关系：在被压缩的过程中，ab 平面沿 a 轴滑动，导致晶格参数β下降，结果负压缩的效果

沿主轴 X3 (≈−0.84a − 0.55c)方向，并在密度泛函理论计算的帮助下，发现二维层状 MOF 结

构的负压缩率材料展现出的新机制：层滑移。层滑移机制为寻找、设计和合成单斜晶系层状

或其他相关体系的负压缩率材料提供了非常重要的理论依据。 
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图 1 Co(SCN) (pyz)的压缩机制。左边的和右边的菱形分别表示 Co(SCN) (pyz)在较低压力和较高压力下

的晶胞形状。在加压过程中，由于 Co(SCN) (pyz)晶格参数 β 角收缩，导致 d(100)的长度增加。为了便于说

明，β 角的缩减被夸大了。为了清晰起见，图中省略了氢原子和 SCN 配体。 

（3）线站设备维护 

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。今年我

们对实验站部分电动滑台的控制器进行了更换，并对光子光闸出现的真空故障进行了及时维

护。得益于这种持续的更新，光束线站的性能保持良好，本年度运行过程中没有出现对用户

用光有明显影响的故障。 

（4）项目进展 

在本年度的工作中，实验站顺利完成了在 HEPS-TF 项目中承担的预研工作——快速加载

原位衍射系统——的验收工作。在验收过程中，快速加载速率分别达到了 55800GPa/s（加压）

和 41500GPa/s（卸压），优于设计指标 5000GPa/s（图 2）；快速加载 X 射线衍射测量得到加

载速率 10000GPa/s，压力范围 30-40GPa，优于加载速率 2000GPa/s 压力范围 30-40GPa 的设计

指标。 

 

图 2 加载速率验收测试结果 
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2017 年，高能光源项目中高压线站的相关工作在稳步推进中。目前已经根据光源项目的

整体进度安排完成了线站项建书和可行性研究报告的撰写，图 3 是线站的设计布局图。本年

度，我们将继续稳步推进高压线站的设计工作，为后续工程建设奠定坚实基础。 

 

图 3 高压线站布局图 

4B7A-中能实验站 

（1）开放运行 

4B7A-中能实验站在 2017 年第一轮同步辐射专用光期间为用户提供有效机时 972H，共完

成用户课题 17 个；在第二轮专用光期间，为用户提供有效机时 770H，共完成用户课题 23

个。此外，还为 22 个用户单位的 28 个课题提供了兼用光机时。 

（2）科研成果 

2017 年度，基于 4B7A-中能实验站发表的文章有 23 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 5 篇。 

中国科学院生态环境研究中心潘刚课题组徐睿等人在 Environ. Sci. Technol. 上发表的文章

“ Enhanced Phosphorus Locking by Novel Lanthanum Aluminum–Hydroxide Composite 

Implications for Eutrophication Control” 通过镧铝共沉淀的方法制备出一种新型镧铝固磷剂 

LAH，并结合同步辐射的表征手段研究了镧铝固磷剂的微观特性以及对水体中磷污染物的去

除效果和作用机制。为了去除水体中的 1 千克磷，LAH 的成本是 18.5-25.6 美元，这比

Phoslock 的 27.9 美元要低。LAH 复合材料与 Phoslock 相比可节省高达〜34％的成本。此外，

与先前报道的其他 La 改性材料相比，LAH 具有更高的 P 吸附容量和 La 使用效率。基于同步

辐射手段从分子水平上探究了 LAH 中各原子的微观特征，发现了磷酸根通过双齿双核内层络

合结合在镧铝固磷剂的表面，并且固磷剂中镧化合物表面的氧空位结构对磷酸盐的固定起到

了重要的促进作用。 
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图 1 新型镧铝固磷剂 LAH 

香港科技大学的方利平等人在 Environ. Sci. Technol. 上发表的文章“Removal Mechanisms 

of Phosphate by Lanthanum Hydroxide Nanorods: Investigations using EXAFS, ATR-FTIR, DFT, 

and Surface Complexation Modeling Approaches”也研究了镧基固磷剂氢氧化镧纳米棒的固磷

机理。结果表明，表面络合是磷酸盐去除的主要机制，在二元磷酸盐配置中，即在酸性条件

下与氢氧化镧共存的双氢化双齿单核（BM-H2）和双齿双核（BB-H2）。通过将 pH 值提高到

7，BM-H1 和 BB-H2 是控制磷酸盐在氢氧化镧上吸附的两个主要构型，而在 pH9 时，BB-H1

是磷酸盐吸附的主要构型。随着磷酸盐负载的增加，氢氧化镧上的磷酸盐构型从二元 BM-H1

和 BB-H2 转变为 BB-H1。在 Ca 存在下形成无定形 Ca3(PO4)2，导致在碱性条件下磷酸盐去除

增强，如下图所示。 

 

图 2 镧基固磷剂氢氧化镧纳米棒机理研究 



 
 

 2017年度各光束线和实验站工作进展 
 

 

4B7B-软 X 射线实验站 

（1）开放运行 

4B7B-软 X 射线实验站在 2017 年第一轮同步辐射专用光期间为用户提供有效机时 960H，

共完成用户课题 6 个；在第二轮专用光期间，为用户提供有效机时 835H，共完成用户课题 16

个。此外，还为 36 个用户课题提供总计约 130 天的兼用光机时。 

（2）科研成果 

基于 4B7B-软 X 射线实验站发表的文章有 14 篇，其中一区文章 3 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。 

北京大学夏定国课题组针对具有电化学惰性的立方岩盐相 Li2TiO3 材料进行了过渡金属

Fe3+的掺杂研究，通过在 BSRF 4B7B 实验站的 Ti，Fe L 边及 O K 边 X 射线吸收谱学表征分

析，证明了在充放电过程中，Ti，Fe，O 离子的化学变化情况，解释了氧化还原过程激活的

机理。该工作为一般的阴离子氧化还原过程的理解提供了一个可靠的理论。 

 

图 1 a 为充放电曲线，标记点被选为研究 Li1.2Ti0.4Fe0.4O2 中 Ti、Fe 电子结构变化的节点；b、c 为 Ti、

Fe K 边吸收谱；d、e 为 Ti、Fe L 边吸收谱；f 为由 L3 边峰面积积分结果。 
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图 2 a-e 为 O 1s XPS 谱，f 为 O K 边吸收谱 

4B8-真空紫外实验站 

（1）开放运行 

2017年4B8束线提供专用光和兼用光运行2002小时，共享率94%。接待37个课题用户，

用户发表文章 21 篇，多数荧光用户都是通过远程实验，足不出户完成实验。 

（2）真空紫外谱学进展 

上海大学张志军课题组通过远程实验，利用真空紫外荧光光谱和理论计算，研究了

Eu3+，Tb3+，Ce3+掺杂 NaxY(OH)yF3+x-y(0 < x <1, 0 < y < 3)晶体的电子结构。 

 

图 1  Eu3+，Tb3+，Ce3+掺杂 NaxY(OH)yF3+x-y(0<x<1,0<y<3)，Cryst. Growth Des，2017 

（3）超快 X 射线探测 

基于高能同步辐射验证装置 X 射线时间分辨系统，采用激光 pump-X 光 probe 方法，实现

了百皮秒 X 射线吸收谱探测（图 2）。 
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图 2  Fe(II)(phen)3 光致自旋交叉配合物的 120ps X 射线吸收近边谱（右），右侧是峰的衰减曲线，= 

685 ps，发表于 J. Synchrotron Radiation, 24(2017) 667。 

4B9A-衍射实验站 

（1）开放运行 

2017 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（2017 年 6 月 15 日至 7 月 28 日）为用户提供有效机时 978 小时，完成的课题数 21 个。

第二轮专用光（2017 年 10 月 19 日至 11 月 28 日）为用户提供有效机时 834 小时，完成的课

题数 28 个。兼用光（2017 年 1 月 20 日至 5 月 5 日）为用户提供有效机时 1612 小时，完成的

课题数 14 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 

由于在兼用光期间束流注入频率快，束流强度不稳定，束流有时会意外掉束，为了保证

实验数据质量，实验采谱的连续性以及提高实验效率，X 射线衍射实验站新开发了恒定入射

光强的恒定计数采谱模式，并编写了采谱程序界面，已开放给用户使用，如下图所示。 
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图 1 衍射数据采谱界面                     图 2 吸收谱数据采谱界面 

（3）科研成果 

2017 年 X 射线衍射实验站用户共发表 23 篇文章， 其中影响因子 10.0 以上的 2 篇，影响

因子 3.0 以上的 8 篇，其它 13 篇。 

4B9B-光电子能谱实验站 

（1）开放运行 

2017 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 972 小时，完成的课题数 17 个；第二轮专用光为用户提供有效机时 863 小时，完成的

课题数 17 个；兼用光为用户提供有效机时 553 小时，完成的课题数 17 个。装置在 2017 年内

平稳运行。 

（2）实验方法和技术发展 

2017 年，实验站完成了对 R4000 型电子能量分析器控制程序的编写，实现了光栅与电子

能量分析器的联动控制，同时还完成了恒定初态谱（CIS）和恒定终态谱（CFS）扫谱（见图 1），

提升了能量分辨率和采谱速度，使实验站的谱学方法增加了“光子能量”这一维度。 

 

图 1  光栅与电子能量分析器的联动控制及 CIS/CFS 扫谱程序 



 
 

 2017年度各光束线和实验站工作进展 
 

 

（3）科研成果 

2017 年度我们的用户正式共发表 SCI 文章 34 篇（1 区 11 篇、2 区 19 篇、3 区 2 篇、4 区

2 篇），其中清华大学于浦副教授团队的“选择性双离子开关电场控制的三态相变”工作，发

表在 Nature 期刊上[doi:10.1038/nature22389 (2017)]；中科院物理所高鸿钧团队的“自然图案化

的新型二维原子晶体材料及其功能化 ”工作，发表在 Nature Materials 期刊上 [Nature 

Materials 16,717 (2017)]；天津大学及加拿大多伦多大学 Sargent 团队的“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

[doi:10.1038/NCHEM.2886 (2017)]。 

工程技术部 

2017 年，工程技术部不仅为为北京同步辐射装置公共设备以及实验站提供维修、维护和

技术支持外，还重点开展了高能同步辐射光源验证装置项目，具体进展如下： 

（1）液氮冷却单色器研制成功，并通过了专家组离线和在线工艺测试。 

低温冷却单色器冷却热负荷达到 834W，第二晶体实测稳定性达到 39.9 nrad (RMS) 

@45Hz（2-5000Hz）。 

  

图 1 液氮冷却单色器（左）；工艺测试专家组合影（右） 

（2）光学检测实验室建设完成，新型长程面形仪研制成功，通过了专家组实测验证。 

新型长程面形仪创新地采用接力式双光学头设计，实测重复精度 16nrad（RMS），平面

测量精度达到 25nrad（RMS），曲面测量精度达到 32nrad（RMS），为国际最高。 

 

图 2 长程面形仪（左）及其测试结果（右） 
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（3）高精度长压弯聚焦镜及压弯纳米聚焦镜研制成功。 

研制了 1m 长高精度压弯聚焦镜系统，通过测试，压弯面形精度达到 0.15μrad，稳定性

达到 85nrad，达到国际最高水平。研制压弯 K-B 纳米聚焦系统，压弯面形精度达到 0.20μ

rad，稳定性达到 14nrad。 

  

  

图 3 1m 长高精度压弯聚焦镜系统（上左）及其测试结果（上右）；K-B 纳米聚焦系统（下左）及其

测试结果（下右）。 

（4）完成了纳米扫描与定位系统测试，安装和调试。 

实测纳米扫描与定位系统，在1mm行程，1kg载荷下，分辨率达到0.7nm。达到项目要求

指标。 

  

图 4 纳米扫描与定位系统（左）及其测试结果（右） 
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张斌 
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Research,2017, 38(1): 1-9 
程虎 

5  

A dioxidovanadium (V) complex of NNO-donor 

Schiff base as a selective inhibitor of protein 

tyrosine phosphatase 1B: Synthesis, 

characterization, and biological activities 

European Journal of 

Medicinal Chemistry, 2017, 

128, 287-292 

Yuqi Jia 

6  

A liquid crystal material as the third component for 
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Active Tetrahedral Iron Sites of γ -Fe2O3 
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powders 

Physics Letters A, 2017, 381, 

2367-2373 

Turghunjan 

Gholam 

28  
An ultrafast front-end ASIC for APD array 

detectors in X-ray time-resolved experiments 

Chinese Physics C, 2017, 41, 

6 
周杨帆 

29  

Anisotropically biaxial strain in non-polar (11-20) 

plane InxGa1−xN/GaN layers investigated by X-ray 
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第一届核共振散射国际研讨会在高能所召开 

2017 年 1 月 19 至 21 日，第一届核共振散射国际研讨会（1st nuclear resonant scattering 

workshop in China）在中国科学院高能物理研究所召开。来自美国 ANL 国家实验室、圣母大

学、华盛顿卡内基研究院，欧洲同步辐射装置 ESRF，德国电子同步加速器 DESY 和 PETRA III，

日本 SPring-8，北京高压科学研究中心，北京理工大学，北京科技大学，南开大学，兰州大学，

中国科学技术大学，中国科学院大学，中国科学院物理研究所、大连化学物理研究所、长春应

用化学研究所、地质与地球物理研究所兰州油气资源研究中心、高能所等 19 个国内外研究单

位和大学的 64 名专家代表参加了本次研讨会。 

 

核共振散射方法是未来“十三五”国家重大科技基础设施建设规划项目——高能同步辐射

光源（High Energy Photon Source，HEPS）光束线站的重要实验方法之一。为了充分利用 HEPS

的优异性能，并尽最大努力满足大多数用户的需求，项目组组织召开了本次核共振散射国际研

讨会。会议邀请了国内外地球物理、超导物理、磁学研究、催化、生物化学等各应用领域和相

关同步辐射装置光束线站方面的专家，针对该实验方法进行了报告和讨论。会议议题主要包括：

1）核共振散射在地球物理、生物化学、材料科学等诸多研究领域中能够解决的重要科学问题；

2）核共振散射束线及设备研发的现状以及未来高能低发射度储存环光源上的发展（低发射度

储存环光源包括 ESRF-U, APS-U, SPring8-U,和 PETRA-IV)；3）针对束线及样品环境为 HEPS

光源核共振散射束线提出建议；4）在中国国内高压科学、超导材料、磁性、生物化学、催化

2017 年度学术活动 
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等领域杰出团队的研究，尤其是对核共振散射方法(包括向前散射和非弹性散射)的需求。会议

期间，与会专家代表就上述议题进行了热烈的讨论，并在会后撰写了核共振散射实验方法的科

学意义及其束线建设的相关报告，为未来 HEPS 相关束线的建设提供了良好的意见和建议。 

本次研讨会得到高能所高能同步辐射光源验证装置项目、中国高等科学技术中心、中国科

学院真空物理重点实验室和中国科学院大学联合资助。 
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HEPS 成像线站发展战略研讨会召开 

2017 年 4 月 20 日，高能同步辐射光源（HEPS）成像线站发展战略研讨会在中科院高能

所召开。会议由高能同步辐射光源验证装置（HEPS-TF）工程经理部光束线站分总体召集，来

自北京大学、中科院北京综合研究中心、顶峰多尺度研究所、中国航发航空材料研究院、上海

科技大学、南方科技大学，国家纳米中心、台湾中央研究院、美国斯坦福光源、中科院物理所、

古脊椎动物与古人类所、生物物理所、地质与地球物理研究所等十多个大学和研究所的相关专

家参加了研讨会。 

 

高能所副所长罗小安在欢迎致辞中指出：HEPS 首期拟建设 14 条光束线站，为了更好地

根据用户需求，制定具有前瞻性和可行性的发展规划，HEPS 组织召开了系列用户研讨会，他

希望与会专家针对成像线站提出宝贵的意见和建议，为 HEPS 尽快完成设计建设、早出成果、

多出成果、出好成果奠定基础。此外，高能所研究员董宇辉还介绍了 HEPS 的科学目标、建设

方案、工作进展、首期线站等情况。 

会上，10 位专家报告了材料、生物、能源和纳米等领域对 HEPS 成像线站的需求。他们

对 HEPS 成像线站的科学目标和设计建设提出了诸多有益的建设性意见和建议；倡议并一致通

过成立了“HEPS 成像技术及应用研究合作组”，以便加强用户和 HEPS 成像线站的长期的深入

交流与互动，包括但不限于各领域的新进展、各领域的热点和难点问题、利用现有条件合作开

展研究等。 

本次发展战略研讨会是 HEPS 计划召开的系列用户研讨会之一，对推动 HEPS 成像线站的

设计、建设、以及长远发展具有重要意义。 
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第一届高能光源低维结构探测分析研讨会召开 

2017 年 4 月 27 日至 28 日，第一届高能光源（HEPS）低维结构探测分析研讨会在中科院

高能所召开。本次研讨会由高能同步辐射光源验证装置（HEPS-TF）工程经理部、光束线站分

总体召集。会议围绕建设满足国家科技发展需求、具有前瞻性的低维材料和器件的结构表征平

台展开。 

 

高能所副所长秦庆致欢迎致辞，他指出：HEPS 是国家重大科技基础设施“十三五”规划的

优先建设项目之一，预计将于 2018 年底开工建设；作为用户设施，HEPS 需要征集相关前沿

领域用户专家的需求和建议；他希望与会专家全方位深入交流，为建设先进的、好用的高能同

步辐射光源指导方向、奠定基础。 

HEPS-TF 副经理董宇辉针对 HEPS 的整体设计介绍了 HEPS 的科学目标、建设方案、工作

进展、首期线站等情况。随后，围绕先进光源及其在低维材料研究中的应用这一主题，上海光

源和北京高能光源的表面界面散射光束线站负责人先后介绍了线站的设计情况，用户代表报告

了先进光源在开展薄膜与异质结原位制备、界面表征、无机功能薄膜、有机光电材料、生物相

容材料、电池、微电子器件和纳米结构等领域的科学研究工作，对将要建设的多环境低维结构

探针（Multi-Environment Low-Dimensional Structure Probe，MELODISP）光束线站提出了各自

领域的研究需求。学术报告完成后，与会代表对多环境低维结构探针线站的科学目标、功能设



 
 

 2017年度学术活动 
 

 

计和发展前景进行了讨论，提出了诸多建设性意见，并对一些重要的技术方案进行了讨论，明

确了线站的应用目标，凝练了线站的功能和技术方案选择，对线站设计和建设达成了共识。 

此次研讨会还达成了统一用户专用样品环境的接口设计、共同开发和分享样品环境技术、

与用户一起联手发展巨量数据智能分析技术等系列合作共识。 

参加本次研讨会的有来自美国阿贡国家实验室先进光子源（APS）、清华大学、北京大学、

中国科技大学、北京师范大学、郑州大学、南方科技大学、西安交通大学、北京石油化工学院、

吉林大学、浙江大学、南京大学、湖南城市学院、国家纳米科学中心、中国科学院大学、中科

院北京综合研究中心、物理所、化学所、上海微系统与信息技术研究所、上海应物所、长春应

化所等国内外 20 多个大学和研究所的相关专家；此次会议是 HEPS 组织召开的系列用户研讨

会之一，是对利用高能光源的高亮度、高相干等特性研究低维材料与器件进行的第一次研讨会

议，对推动 HEPS 多环境低维结构探针线站的设计、建设以及长远发展具有重要意义。 
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2017 同步辐射 X 射线吸收谱学实验与数据分析讲习班举办 

X 射线吸收谱学（XAFS）是同步辐射装置上用户使用最多、应用最广的实验手段之一，

但是数据分析一直是困扰用户的难题，尤其是初学者。应广大用户的迫切需求，6 月 6 至 9 日，

北京同步辐射装置（BSRF）与中南大学在湖南长沙联合举办“同步辐射 X 射线吸收谱学实验

与数据分析讲习班”。 

讲习班邀请了来自北京光源、合肥光源和上海光源在 XAFS 领域经验丰富的专家，他们详

细地介绍了 XAFS 原理、实验、数据分析和应用等多方面内容。课堂上，学员认真学习、积极

讨论，并表示本次活动为其提供了一个良好的学习和交流的平台。 

此次讲习班的用户参与人数达 370 人，他们来自 84 个科研院所和大学，是历届吸收谱讲

习班中参会人数最多的一次。本次讲习班是由国家自然科学基金委员会资助和主办，中国科学

院高能物理研究所联合湖南长沙的中南大学承办。 
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HEPS 粉光小角散射、高能衍射/工程材料、生物大分子

微晶衍射线站用户研讨会召开 

2017 年 6 月 30 日至 7 月 4 日，高能同步辐射光源（HEPS）粉光小角散射、高能衍射/工

程材料、生物大分子微晶衍射线站用户研讨会在中科院高能所召开，会议围绕三个线站的科学

目标和研究需求、实验方法和应用、设计和建设方案完善等议题展开。 

高能所副所长秦庆在欢迎致辞中指出，HEPS 是国家重大科技基础设施“十三五”规划的优

先建设项目之一，项目建议书已于 6 月 26 日完成了国家发改委评审，目前正在开展可行性研

究工作，预计将于 2018 年底在怀柔开工建设，建设周期 6.5 年；HEPS 建成时将是世界上亮度

最高的同步辐射光源，首期拟建设 14 条光束线站，建设任务紧、体量大；作为用户设施，征

集相关前沿领域用户专家的需求和建议，以保证 HEPS 先进性和实用性的科学平衡；他希望与

会专家全方位深入交流，为建设先进且好用的高能光源指导方向、奠定基础。高能同步辐射光

源验证装置（HEPS-TF）工程副经理董宇辉研究员及拟建光束线站设计负责人介绍了 HEPS 的

建设目标、总体进展和线站设计方案等。 

会上，多位用户报告了自组装纳米材料、光电材料、地质学、工程材料、蛋白质结构、药

物设计与开发等专业领域的研究需求，并对线站建设的科学目标、建设目标和发展前景提出了

建设性意见和建议，会上专家还倡议组建线站专家小组，以便加强用户和线站设计人员的长期

的深入交流与互动，并将于近期完成用户需求报告的编写。 

本次研讨会是HEPS 计划召开的系列用户研讨会之一，对推动HEPS首期拟建线站的设计、

建设以及长远发展具有重要意义。本次会议由 HEPS-TF 工程经理部、光束线站分总体召集，

来自中国科学技术大学、清华大学、北京大学、北京航空航天大学、北京科技大学、北京理工

大学、北京交通大学、南开大学、上海科技大学、中国农业大学、东北大学、广东工业大学、

深圳大学、延边大学、北京石油化工学院、邢台学院，钢铁研究总院、中国航发北京航空材料

研究院、中国原子能科学研究院、中国工程物理研究院材料研究所、医科院病原生物学研究所，

中科院化学所、上海应物所、上海药物所、金属所、生物物理所、国家纳米中心、国家蛋白质

科学中心、上海有机化学所、长春应化所、山西煤化所、广州生物医药与健康研究院、青藏高

原研究所等三十余所大学和研究院所的相关用户专家参加了研讨会。 
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2017 年北京同步辐射装置用户学术年会暨专家会召开 

2017 年 8 月 23 日至 25 日，2017 年北京同步辐射装置（BSRF）用户学术年会暨专家会在

贵阳召开。来自全国相关研究院所、大专院校、企业等不同领域的 58 个单位的 240 位专家和

用户代表参加了会议。 

 

中科院高能所陈和生院士代表北京正负电子对撞机国家实验室祝贺本次会议的召开。他表

示：出好的科学成果是用户装置持续发展的基础；过去一年，北京、上海、合肥三个同步辐射

装置的开放运行取得了很好的科学成果，而在保证已有装置运行的同时，先进光源技术研发与

测试平台、高能同步辐射光源验证装置、上海光源线站工程、低能衍射极限光源预研等项目相

继开工建设；希望各装置抓住机遇的同时，注重用户队伍的建设，深入了解并针对用户需求，

科学地确立大科学装置的科学目标和建设目标；正视光束线站技术与世界先进水平的差距，注

重光束线站的建设，加强运行管理队伍的培养，为提高科学成果产出提供技术支撑。 

高能所副所长、HEPS-TF 工程经理秦庆表示：BSRF 承担并很好地完成了部分 HEPS-TF

的在线测试、验收任务，为推动 HEPS-TF 项目建设、高能同步辐射光源（HEPS）的立项提供

了很好支持，希望在不久的未来，高能所能为广大用户提供 BSRF、散裂中子源（CSNS）、HEPS

实验支撑平台。 

在本次年会中，BSRF、上海光源、合肥光源分别报告了装置的的运行和开放共享情况，

陈和生院士介绍了 CSNS 的进展情况，董宇辉研究员介绍了 HEPS-TF、HEPS 的进展情况。7

位用户专家分别就材料、古生物、高压等领域的研究进展作大会邀请报告。此外，本次年会还

有 30 个分组报告以及 39 份展贴报告，研究领域覆盖能源、环境、材料、纳米、物理、化学、

生物、线站技术等众多领域，充分介绍了 BSRF 对于前沿基础科学和应用科学研究的重要支撑
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作用。根据专家评议投票，大会评选出 6 篇优秀展贴报告。 

在 BSRF 专业委员会和用户委员会会议上，与会专家们不仅对 13 个重点课题申请报告进

行了评审，还评议讨论了 BSRF 的开放运行、发展方向和 HEPS 的立项工作，他们建议：考虑

BSRF 与 HEPS 的衔接、用户需求等因素，合理分配各线站用途和机时；注重老化仪器设备的

更新换代、成像等方法的发展和新方法学的研究；加强对用户的培训工作，酌情增加用户讲习

班；注重重点课题的成果管理；HEPS 是满足国家重大需求和提高工业创新能力的重要举措，

建议加强与工业界的联系，加强重点领域用户的培养；建议考虑寻求多方经费支持 HEPS 光束

线站持续建设并提出合理的设计、建设、运行方案。此外，用户委员会委员还组织全体用户代

表召开了关于 BSRF 运行开放和 HEPS 建设讨论会，广大用户提出了宝贵的意见和建议。 

  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



 
 

 2017年度学术活动 
 

 

高能同步辐射光源结构动力学线站第一届用户研讨会召开 

2017 年 12 月 8 日，高能同步辐射光源（HEPS）结构动力学线站第一届用户研讨会在中

国科学院高能物理研究所召开。来自顶峰多尺度科学研究所、北京计算数学与应用物理研究所、

中国工程物理研究院激光聚变研究中心、中国工程物理研究院流体物理研究所、中国航发北京

航空材料研究院、国防科技大学、华南理工大学、宁波大学、苏州热工研究院有限公司、同济

大学、西南交通大学、郑州大学、北京科技大学、北京理工大学、北京航空航天大学、大连理

工大学、中国科学技术大学、中国科学院力学研究所以及中国科学院高能物理研究所等 19 个

研究单位的 40 余名专家代表参会。  

结构动力学线站负责人陶冶研究员介绍了线站的设计方案。来自各单位的用户代表共做了

15 个邀请报告，分别从材料动态压缩科学、增材制造等学科方向介绍了各自的进展和对超快 X

射线探测的需求。  

与会专家针对结构动力学线站设计和应用方向进行了热烈的讨论，提出了迫切需要发展的

研究方向和许多具体的实验要求，为线站设计下一步优化指明了方向。参会专家一致认为具有

高亮度、高相干性的 HEPS，将为非平衡态下非可逆过程动态过程结构探测等与国家重大需求

相关的研究提供重要契机，将积极支持建设一条国际先进、有特色的结构动力学线站。  

通过本次研讨会，线站设计人员与用户之间开展了良好的沟通，进一步了解了用户的需求，

后续还将深入与各用户单位进行交流，深化结构动力学线站的建设方案，尽可能地满足用户的

需求，解决材料动态压缩和增材制造等领域的重大问题。 
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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)：11010 @ 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 
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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 
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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 



 
 

 BSRF各实验站光源参数 
 

 

 

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-生物大分子晶体学实验站 

【样品处的光源参数】 

能量范围：6 - 16 keV 

能量分辨率（△E/E）： 4×10
－4  

光通量（photons/s）：1011    

光斑尺寸（H×V）：0.8× 0.6 mm2 

 

1W2B-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 
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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 

 



 
 

 BSRF各实验站/组联系方式 
 

 

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-生物大分子实验站 

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 373 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 373、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。  


