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一、 日程安排表 
 

日期：2020 年 12 月 26-27 日           地点：化学楼四楼报告厅 

日

期 
时间 内容 主持人 

12

月
26

日

下

午 

13:40-14:00 合影（化学楼大门台阶前） 

14:00-14:15 开幕式、领导讲话 郭国聪 

14:15-14:40 

IL-01 张亚文（北京大学） 

氧化铈负载金属纳米催化材料的界面效应调控

及应用 

王瑞虎 14:40-15:05 
IL-02 孙庆福（福建物构所） 

仿生配位自组装：结构与功能进展 

15:05-15:30 
IL-03 张磊（福建物构所） 

金属氧簇的配位延迟水解合成与结构调控 

15:30-15:45 休息 

15:45-16:10 
IL-04 王炳武（北京大学） 

分子磁性研究 

朱起龙 

16:10-16:35 
IL-05 徐刚（福建物构所） 

表面全官能团化的二维材料 

16:35-17:00 
IL-06 黄闻亮（北京大学） 

f 区元素非寻常氧化态化学 

吴明燕  

17:00-17:25 
IL-07 孙志华（福建物构所） 

铁电半导体材料与器件 
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日

期 
时间 内容 主持人 

12

月
27

日

上

午 

09:00-09:25 
IL-08 李彦（北京大学） 

单壁碳纳米管的结构可控生长  

黄伟国  09:25-09:50 
IL-09 王明盛（福建物构所） 

光致变色化合物的设计合成 

09:50-10:15 
IL-10 刘志伟（北京大学） 

稀土配合物电致发光 

10:15-10:30 休息 

10:30-10:55 
IL-11 刘天赋（福建物构所） 

基于氢键组装的多孔框架材料  

徐忠宁 10:55-11:20 
IL-12 郑捷（北京大学） 

稀土储氢材料新功能探索 

11:20-11:45 
IL-13 袁大强（福建物构所） 

晶态分子笼的设计合成 
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二、 会议摘要及报告人简历 
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氧化铈负载金属纳米催化材料的界面效应调控及应用 

张亚文* 

北京分子科学国家实验室，北京大学稀土材料化学及应用国家重点实验室，北京大学化学与分子工程学

院，北京 100871, 中国 

*Email: ywzhang@pku.edu.cn 

氧化铈负载的金属催化剂在诸如催化转换器、水汽变换以及乙醇或柴油燃料的重整等工业反应中

有着重要的应用。然而在纳米尺度上，尤其是在 1 纳米以下的范围内，研究者对金属-载体的界面结构

对催化剂性能的影响的作用机制的认识依然十分模糊，也因此吸引了广泛的研究兴趣[1-3]。在本报告中，

我们将围绕三个典型碳一催化反应，包括 CO 氧化、CO2 加氢以及水汽变换反应，讨论氧化铈负载的

贵金属催化剂上的界面效应及其对催化性能的调控机制。我们将具有亚纳米尺度的 PtOx 团簇负载到

主要暴露（110）晶面的氧化铈纳米线上，随后的研究表明当 Pt-O 配位数过大时，吸附在过度氧化的

Pt 位点上的 CO 中间体以及 PtOx团簇中的界面晶格氧对于低温 CO 氧化反应都是非活性的，因此造成

样品催化活性显著降低[4]。对于氧化铈纳米线负载的 Ru、Rh、Pd、Ir 几种催化剂，我们发现由于存在

不同的金属载体电子相互作用，金属 Ru、Rh、Ir 与金属 Pd 表现出了完全不同的催化活性中心以及尺

寸效应。在另一个工作中，我们调变了氧化铈纳米线上负载的 Ru 催化剂的尺寸（包括单原子、团簇

和纳米颗粒），并发现金属载体强相互作用与氢溢流效应之间的竞争作用共同决定了 Ru/CeO2催化剂

的低温 CO2 加氢高选择性（高达 99%）生成甲烷的活性（图 1）[5]，其中纳米团簇（尺寸约为 1 nm）

催化剂展示出最高的甲烷化催化活性。此外，进一步研究证实负载其它贵金属（Rh、Ir、Pd、Pt）纳

米团簇催化剂中，由于存在有效金属-载体相互作用的差异，导致 CO2 加氢反应的产物选择性发生显

著改变[6]。其中，由于在反应中存在 Ce 原子向 Ru 或 Rh 位点的电荷转移，导致这两种催化剂有利于

生成甲烷，而对 Pt/CeO2 和 Pd/CeO2 来说，由于在反应中存在 Ru 或 Rh 位点向 Ce 原子的电荷转移，

导致这两种催化剂有利于生成 CO。我们还研究了 Pt/CeO2催化剂在水汽变换反应中的尺寸效应，结果

表明金属与载体间的电子相互作用所代表的界面电子效应以及丰富的氧空位所代表的界面几何效应

一起决定了催化反应路径，导致 3.8 nm Pt 样品拥有最高的活性（图 2）。总之，我们近期的研究成果

揭示了在碳一分子的转化反应中，金属载体界面结构（包括几何与电子结构）对于调节氧化铈负载的

金属催化剂的性能具有重要作用，因此也对设计和优化高性能负载金属纳米催化剂具有指导意义。 

 

图 1. 金属载体相互作用与氢溢流效应调节氧化铈负载的 Ru 单原子，团簇和纳米颗粒的甲烷化活性

的竞争关系。 
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图 2. 不同尺寸的 Pt/CeO2催化水汽变换反应的电子和几何效应示意图。 

 

关键词：稀土；贵金属；负载纳米催化剂；界面效应；碳一催化反应 
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个人简介： 

张亚文，北京大学化学与分子工程学院教授、博士生导师、国家杰出青年科学基金

获得者(2010)。1997 年于北京大学获博士学位。主要从事稀土-贵金属纳米材料化学

及其催化功能的基础研究，在稀土和贵金属纳米材料的液相可控制备、组装及性质

的构效关系的研究方面做出了重要贡献。迄今在国际学术刊物上如 Nat.Catal.、JACS、

ACIE、ACS Catal. 等杂志上发表 SCI 收录论文 150 多篇，总引用率 10000 次以上，

H 因子为 56。以第二完成人先后在 2010 年和 2011 年获教育部自然科学奖一等奖

和国家自然科学奖二等奖各一项（项目名称：“稀土纳米功能材料的可控合成、组装及构效关系研究）。

担任中国稀土学会催化专业委员会常委以及中国化工学会稀土催化与过程专家委员会特聘副主任委

员。还于 2014 以来多次被选入爱思唯尔化学组中国高被引学者名录。  
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单壁碳纳米管的结构可控生长 

李彦 

北京大学化学与分子工程学院 Email：yanli@pku.edu.cn 

 

单壁碳纳米管的能带结构取决于其碳原子六元环沿管壁的排布方式，亦即手性指数(n,m)，

因此结构/手性选择性的合成既具有重要的科学意义，又是许多高端应用的要求，同时也是领

域内最具挑战性的研究课题。我们提出了利用具有独特原子排布方式的晶态催化剂作为结构

模板来合成单一手性单壁碳纳米管的策略，发展了一类新型钨基金属间化合物催化剂，它们

具有较低的晶体结构对称性和很高的熔点，利用其结构模板效应，再辅以生长过程动力学条

件的调控，实现了具有单一手性结构的单壁碳纳米管的选择性合成。 

 

 

李彦，北京大学化学学院教授，主要从事碳纳米材料的研究。曾获国家

杰出青年基金支持、受聘教育部长江学者特聘教授，并获得中国化学

会赢创化学创新奖杰出科学家、全国优秀科技工作者、北京市高等学

校教学名师、北京大学十佳教师、十佳导师等荣誉。现为英国皇家化学

会会士，兼任 ACS Nano 副主编及 Chemical Society Reviews、Materials 

Horizons、carbon、Nano Research 等期刊的顾问编委或编委，也是多个

国际学术组织的委员。 
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分子磁性研究 

王炳武 

北京大学化学与分子工程学院，北京，100871 

Email: wangbw@pku.edu.cn 

磁性是物质的基本属性之一，来源于基本粒子的运动。理解磁性的根源，研究其与物质

的组成、几何结构、电子结构的关系，是物理科学和化学科学的基本问题之一。分子磁性是

多学科交叉学科，其研究发端于磁化学，逐渐成为一个独立的研究领域。围绕分子磁性，探

索了过渡金属和稀土金属磁电子结构与其几何性质、功能之间的联系： 

1. 使用理论和实验方法研究单分子、单离子和单链磁体磁弛豫现象，探索制备高性能单分

子磁体、单离子磁体的新策略； 

2. 从理论和实验角度讨论了分子基磁有序体系、自旋交叉体系、多功能磁性分子等的磁构

关系，探讨了理解分子磁性的思路。 

 

分子磁性研究领域的划分 

关键词: 分子磁性，单分子磁体，磁各向异性 

参考文献 

[1] Wang C, Sun R, Chen YF, Wang BW*, Wang Z M, Gao S, CCS Chem, 2020, 2, 362-368. 

[2] Meng YS, Xu L, Xiong J, Yuan Q, Liu T, Wang BW*, Gao S*, Angew Chem Int Ed 2018, 57, 

4673. 

[3] Yao XN#, Du JZ#, Zhang YQ, Leng XB, Yang M W, Jiang SD, Wang ZX, Ouyang Z W, Deng L*, 

Wang BW*, Gao S*, J Am Chem Soc 2017, 139, 373.  

[4] Xiong J, Ding H Y, Meng YS, Gao C, Zhang XJ, Meng ZS, Zhang YQ, Shi W, Wang BW*, Gao 

S*, Chem Sci, 2017, 8, 1288. 

[5] Sun WB, Yan PF, Jiang SD, Wang BW*, Zhang,YQ, Li HF, Chen P, Wang ZM, Gao S*, Chem 

Sci, 2016, 7, 684.  

 

个人简介 

 

王炳武，北京大学，副教授。分别于1999年、2004年在北京大学获得理学

学士和博士学位。主要研究领域为分子磁学，研究范围包括：磁性分子体

系磁结构关系的理论和实验研究；在分子自旋电子学、化学反应的磁效应

、生物磁感应等领域涉及的分子磁现象。在研究中发表分子磁性相关论文1

40余篇，被引用5000余次，其中7篇为ESI高被引论文。 

mailto:chenxx@pku.edu.cn
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稀土配合物电致发光 

有机电致发光，又称有机发光二极管(OLEDs)，被认为是新一代的绿色显示和照明技术。

根据 OLEDs 的工作机理，选择高激子利用率(EUE)发光材料是获得高效率的前提。目前，

OLEDs 产业线上用的红光和绿光材料均是 EUE 高达 100%，激发态寿命超过 1 μs 的贵金属铱

配合物，而蓝光材料则是 EUE 较低但激发态寿命较短（纳秒）的纯有机化合物，主要原因是

蓝光对应的激发态能量高，在较长激发态寿命（如微秒）情况下容易导致器件不稳定。因此，

OLEDs 发展面临的国际难题是缺乏同时具有高 EUE 和高稳定性(激发态寿命短)的蓝光材料。

另一方面，由于 OLEDs 发光材料的专利大多被国外机构垄断，中国 OLEDs 的发展面临的难

题则是缺乏具有自主知识产权的发光材料。在此背景下，我们提出并证明以稀土铈(III)和铕(II)

配合物为代表的 d-f 跃迁发光稀土配合物是一类同时具有高效率和高稳定性的 OLEDs 发光材

料[1-4]。结合发射光谱可调，成本低等优点，d-f 跃迁发光稀土配合物有望成为一类具有中国特

色的高性能 OLEDs 发光材料。 

参考文献： 

[1] D. L. Wang, et al. Deep-blue organic light-emitting diodes based on a doublet d–f transition 

cerium(III) complex with 100% exciton utilization efficiency, Light: Sci. Appl., 2020, 9, 157. 

[2] Z. F. Zhao, et al. Efficient rare earth cerium(III) complex with nanosecond d-f emission for blue 

organic light-emitting diodes, Natl. Sci. Rev., 2020, DOI: 10.1093/nsr/nwaa193. 

[3] G. Zhan, et al. Highly efficient and air-stable lanthanide EuII complex: New emitter in organic 

light emitting diodes, Angew. Chem. Int. Ed., 2020, 59, 19011. 

[4] J. Y. Li, et al. Highly efficient and air-stable Eu(II)-containing azacryptates ready for organic light-

emitting diodes, Nat. Commun., 2020, 11, 5218. 

 

个人简介： 

 

刘志伟 北京大学副教授，博士生导师。2003 年本科毕业于

华中师范大学化学学院，2008 年获北京大学无机化学专业博士

学位，2008-2009 年、2009-2011 年先后在加拿大多伦多大学材

料科学与工程系和美国南加州大学化学系从事博士后研究，

2011 年回到北京大学化学学院工作。主要研究领域是光电转换

功能材料与器件，近年来的研究兴趣集中在铱、亚铜、稀土等

金属配合物的光致发光与电致发光，以及锡基钙钛矿材料在太

阳电池中的应用。以第一作者或通讯作者身份在 Science 等期刊

发表 SCI 论文 70 余篇；撰写《金属配合物电致发光》（2019，

科学出版社）等专著。 
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稀土储氢材料新功能探索 

 

我们利用稀土储氢材料的可逆吸放氢性质调控重要含氢化学反应中氢中间体，使反应更

高效的发生，在水溶液电化学和有机储氢液体可逆储氢等应用中取得了良好的效果。上述“广

义储氢”反应充分利用了稀土储氢材料良好的吸放氢可逆性和动力学，规避了其质量储氢密

度低的不足，赋予这一经典材料体系新的机遇。 

 

 

 

郑捷，北京大学化学学院副教授，博士生导师。2004年和2009年于北京

大学化学学院获理学学士和博士学位，2010年获荷兰艾因霍恩理工大

学PhD，2011年进入北京大学化学学院任教。研究领域为氢能和储氢材

料，近年来重点关注稀土储氢材料的新功能和氢化物制氢技术。发表

第一/通讯作者论文60余篇，授权专利10余项，主持和参加国家自然科

学基金、科技部重点研发计划、北京市科技项目和企业合作项目10余

项。 
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f 区元素非寻常氧化态化学 

黄闻亮 

北京大学化学与分子工程学院 

氧化态是元素最基本的性质之一。f区元素，即稀土与锕系元素，因其特有的 4f或 5f价

键轨道，具有特殊的性质与反应性。近年来，f区元素的非寻常氧化态化学取得了突破性的进

展，高价与低价的稀土或锕系元素的分子配合物被陆续报道。这些非寻常氧化态的 f 区金属

配合物不仅有助于加深对其电子结构与成键性质的理解，也为发展 f 区元素的氧化还原化学

打下了基础。我们课题组基于芳烃与 f 区元素良好的适配性，合成了一系列反三明治型 f 区

元素芳烃配合物，并深入研究了其电子结构。在此基础上，我们设计了新型三脚架型配体，

利用底座芳环的两性特征来稳定同一 f区元素的多种氧化态。 

 

 

个人介绍： 

黄闻亮 2008 年本科毕业于北京大学元培学院，2013 年在

美国加州大学洛杉矶分校获得哲学博士学位，导师为 Paula L. 

Diaconescu 教授，2014-2017 年在美国麻省理工学院化学系开
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仿生配位自组装：结构与功能进展 

孙庆福 

结构化学国家重点实验，中国科学院福建物质结构研究所，福州，350002 

*Email: qfsun@fjirsm.ac.cn 

化学家们总是惊讶于自然界奇妙的多级次结构，在这种结构中，多个基本单元（如氨基酸或核苷

酸）逐步自组装成复杂的大分子，并且产生各个聚集组分的所不具备的功能。在过去的几十年里，金

属导向自组装已发展成为构建具有精巧结的与功能的分子聚集体的高效手段之一。金属-有机配位大

环和多面体型超分子容器在识别与传感、仿生催化、靶向药物等方面拥有广泛的应用前景。基于钯离

子配位导向自组装策略，我们课题组近期在功能复合的配位超分子结构设计、诱导匹配自适应转化、

催化剂水相封装、光动力诊疗应用等方面取得系列进展[1-5]。同时，我们将具有优异光电磁及催化性

能的稀土金属离子引入到配位超分子体系的结构设计，突破了此前配位超分子体系中金属大都仅作为

连接节点而缺乏自身功能性的难题，发展了稀土配位超分子的精准组装与发光调控策略，并基于多组

分协同效应进一步推动了稀土超分子体系在高效分子、离子、温度等光学传感、萃取分离及多模态生

物成像等方面的应用[6-10]。 
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金属氧簇的配位延迟水解合成与结构调控 

金属氧簇作为金属氧化物材料的团簇状态，具有原子精确的结构和化学可调的性能，对

理解氧化物材料生长过程中的聚集态形式，以及构建其性能与结构之间的构效关系，都具有

十分重要的科学意义。但是，对于一些高价态的金属离子（如Ti4+, Sn4+等），由于其极易水解

的特性，导致水解过程中聚集态形式复杂多样，难以通过结晶去确定分子结构，使得这类金

属氧簇的制备成为本领域的研究难点。针对这一问题，我们在过去五年里发展了金属氧簇的

配位延迟水解合成策略，利用有机配体与金属离子的螯合作用延迟其水解过程，并通过酯化

反应控制体系含水量实现了金属氧簇的可控生长与结晶，在簇核数、对称性等方面突破了传

统合成方法的限制，获得了系列结构新颖的钛氧团簇、锡氧团簇。同时，这一合成策略还允

许我们通过修饰功能有机配体或活性金属离子（团簇）对金属氧簇的表面结构进行调控，实

现了其光学、催化等性能的优化或拓展。 
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表面全官能团化的二维材料 
徐刚
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二维材料，由于其超薄的厚度使其表现出不同于块体材料的优异的物理/化学性质，是物理、化学和材

料等研究领域的热点。在无机二维材料的表面通过共价连接的方法修饰有机官能团，可以大幅度的调控和

优化二维材料的性能。但现有策略通常都是先从块体材料剥离出二维材料，然后通过剧烈的化学反应进行

后修饰的方法。这种先剥离后修饰的方法制备的二维材料通常其表面只有很少的比例可以被接上有机官能

团，并且官能团的种类、数量和位置不清，分布无序，材料易产生缺陷。因此，二维材料官能团化研究的

发展受到很大的限制。 

我们利用配位化学的方法先在块体材料内将二维材料表面修饰上官能团，然后剥离获得表面完全有机

官能团化的二维材料。这种先修饰后剥离制备获得的新型二维材料具有一个二维无机层，有机官能团通过

共价键长程有序的连接在二维材料的上下表面上。由于是基于配位化学的合成，该策略制备的材料具有制

备简单、结构明确、体系拓展性强、官能团可设计等优点。现有结果表明这类材料的带隙和导电性能可以

被大幅度的调制，其调制幅度远超此前文献的报道。[1]初步应用基础研究表明这类材料展现巨大的应用潜

力，已在气敏探测和催化等方面表现出优于传统二维材料的性能。[2][3][4] 

 

Fig. 1 Fully functionalized two-dimensional materials. 

关键词：配位化学；二维材料；官能团化；带隙调控；半导体性能 
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铁电半导体材料与器件 
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【摘要】 铁电半导体材料是发展新一代光电器件的强有力候选者，光与自发极化效应的耦合

作用孕育了系列具有重大应用前景的新型光电技术。在极性固体内，电子输运对偶极矩运动

具有强烈的屏蔽作用，从而导致铁电极化与半导体特性之间难以兼容耦合。围绕这个科学问

题，我们主要开展新型铁电半导体的设计合成、结构精准调控与性能研究，解决传统铁电体

的电导率低和禁带能级大等瓶颈，获得了性能优异的铁电半导体材料。(a) 创新结构设计、发

展铁电半导体材料新体系：基于金属配位骨架模型，利用“化学嵌入”功能配体的设计策略诱

导强极化效应，发展了铁电半导体新体系；（b）结构精准调控、实现铁电极化与半导体特性

耦合：聚焦二维钙钛矿结构的铁电半导体材料，开展晶体结构修饰与精准调控，有效降低材

料的禁带能级（~1.8 eV），并提高了电导率和载流子迁移速率（~2.6 cm2∙V-1∙s-1），同时提出了

外电场诱导偶极子的重排、增强极化强度的新思路；（c）拓展铁电半导体的光电应用：以铁

电极化与半导体特性耦合为基础，组装高性能器件，发挥铁电内建电场对载流子输运的促进

作用，实现了材料在自驱动光电探测、高能 X-射线检测及超级电容器等领域的应用。 
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光致变色化合物的设计合成 

王明盛 
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光致变色化合物是一类光敏型双稳态智能材料，具有颜色和物理性质可逆变化的特点。

从早期的简单颜色应用，发展到近年的各种智能系统等各种高端应用，人们对其性能需求越

来越高。我们围绕以下以下一些问题开展了工作，并取得重要科学发现：1）针对变色产物稳

定问题，提出金属配位稳定光生自由基的方法，开发了结构和性能调控灵活的光致变色化合

物新体系—金属紫精化合物，揭示了其变色机理，并通过周期配位导向自组装方法，实现近

平面结构受体周期排列插层结构的可控合成，解决了自由基变色产物长期氧气、热稳定问题；

2）针对褪色速率控制问题，提出光激发 π 聚集体吸收带的方法，首次实现紫精/金属紫精化

合物的全光光致变色，把传统热模式所需的几十秒到几个小时的褪色时间缩短到光模式的 1

秒；3）在实现全光光致变色基础上，通过改变激光功率实现单光子吸收和多光子吸收模式的

切换，实现了单光束变色和褪色的可逆切换，使光致变色过程同时满足了简便、快速的要求。 
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基于氢键组装的多孔框架材料 

 

氢键在自然界和生物体内都扮演着非常重要的角色。它不仅决定了物质的结构，也是许

多功能可以正常运转的关键要素。受到大自然广泛存在的氢键的启发，化学家开始利用氢键

连接结构基元构筑新的化合物。氢键有机框架化合物 Hydrogen-bonded organic framework 

(HOFs) 则是利用氢键连接结构基元得到的具有空腔的多孔框架化合物。HOFs 做为晶态多孔

框架材料的一种，具有多孔框架材料（包括 Metal-organic frameworks 和 Covalent-organic 

frameworks 等）共同的优点---如：高比表面积和孔体积、均一可调的孔尺寸、高度的结晶性、

明确可裁剪的结构等；此外，它还具有其他多孔框架材料所不具备的独特优点，如：合成条

件简单、易于回收利用、具有溶液可操作性、生物兼容性好、可生物降解等。对 HOFs 材料

的研究不仅有利于揭示基于弱分子间相互作用的复杂结构及功能的机理，而且便于进一步开

发新的功能材料以及优化已有材料的性能。本报告将主要介绍如何通过结构化学的合理设计

提升这类材料的稳定性，并且利用这类材料的特点拓展与提升其功能性。 
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自然界中的微观孔结构是生命体系中物理化学过程的重要载体之一，因此在分子层次上

对其进行模拟具有重要的科学价值。作为多孔材料的功能基元之一，分子笼具有独特的吸附、

分离、催化及传感等功能，使其成为诸多化学反应与生物过程的基础载体。主-客体相互作用

则是分子笼实现其特殊功能的核心作用力。因此，从功能基元的角度出发，采用模块化合成

具有特定大小、形状的功能分子笼已经成为超分子合成化学研究的最前沿领域之一。我们围

绕配位分子笼和多孔有机笼的定向构筑开展研究，致力于探索合成与调控分子笼结构的新方

法，从结构单元间作用力强弱的角度来理解其合成规律，设计合成了系列稳定并且具有独特

孔结构的新型分子笼。同时从主-客体化学的角度来设计与探究它们的气体吸附性能和催化性

能。 
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