
化学科学部 

“鼓励探索、突出原创”典型案例 1 

一、项目背景（重要性、必要性）的阐述 

硅是非常重要的主族元素，其应用已深入化工、食品、医疗、能

源、农业等人类生产生活的几乎每一个领域并发挥着举足轻重的作用。

近年来，含“硅”功能有机分子在药物、新材料和新型配体/催化剂开

发等多个领域正展现出越来越重要的应用价值。硅元素的特殊理化性

质赋予了含硅有机分子诸多功能上的新颖性，但也使其化学合成相比

“碳”基分子更具挑战。因此，“物质可及性匮乏”是目前制约含硅功能

有机分子研究最主要的瓶颈，而其背后代表性的关键科学问题集中体

现在：如何实现手性硅杂环的高效构建。 

二、项目原创性（从无到有）的阐述 

针对“手性硅杂环的高效构建”关键科学问题，项目将从“试剂”

和“方法”两方面进行原始创新。第一，以可规模化制备、性质稳定、

结构多样为标准，设计并开发氮杂环丁硅、季碳环丁硅、硅氮偶极子

等新型有机硅试剂和合成子，实现“试剂”的从无到有；第二，探索手

性硅杂环缩环、外消旋硅动态动力学拆分等新反应方法学，实现手性

硅杂环构环“方法”的从无到有。 

三、具体阐述该项目符合此属性的理由 



1、该项目拟开发的氮杂环丁硅、季碳环丁硅、硅氮偶极子等有

机硅试剂和合成子是全新的有机硅物种，具有显著的原创性。 

2、该项目拟采用的手性硅杂环缩环、外消旋硅动态动力学拆分

等策略和方法目前尚未见诸报道，属于创新的设计构想。 

3、该项目以“硅”为创新抓手，特色鲜明，在“试剂”和“方法”两方

面均具有显著的原创性，是“鼓励探索、突出原创”的典型案例。 

 

“鼓励探索、突出原创”典型案例 2 

一、项目背景（重要性、必要性）的阐述 

微纳米颗粒是材料发挥光电化学功能的重要形态，不同颗粒个体

的化学活性和功能往往不尽相同。深入理解导致颗粒个体之间性能差

异的结构和动力学原因，是诸如能源、催化、传感等前沿领域所共存

的研究关键。对单颗粒进行超快动力学测量和成像，存在瞬态信号弱

的问题，传统超快成像技术或通过结合锁相放大技术来提取微弱的瞬

态信号，或通过长时间的信号积分来提高信号强度。这些超快成像技

术都存在一定局限，未能从测量原理上突破超快光谱的探测模式。 

二、项目原创性（从无到有）的阐述 

本项目聚焦“单颗粒超快动力学”这一在共性科学问题，针对单颗

粒瞬态信号弱的测量难题，提出利用干涉效应和光场调制来放大微弱

瞬态信号的研究思路；研制飞秒时间分辨和纳米空间分辨的飞秒干涉



散射显微镜（Femto-iSCAT）装置；实现不同单颗粒及单颗粒上不同

部位载流子分布、迁移及弛豫动力学的测量和成像。继而以等离激元

催化、光催化等几种典型催化体系为研究实例，联用超分辨荧光成像

技术，实现单颗粒化学活性和单颗粒动力学特性的同步测量，从载流

子弛豫和迁移的动力学角度阐释导致单颗粒化学活性异质性的内在

原因，促进单颗粒化学研究从“单颗粒效应”到“单颗粒机理”的发展和

深入。 

三、具体阐述该项目符合此属性的理由 

本项目从实现“单颗粒超快动力学测量和成像”这一研究需求出

发，针对单颗粒瞬态动力学测量的技术挑战，提出了利用干涉效应和

光场调制来放大瞬态信号的新思路；基于此思路自主研制飞秒和纳米

时空分辨的飞秒干涉散射显微镜（Femto-iSCAT），实现单颗粒载流

子分布、迁移及弛豫动力学的测量和成像。本项目的顺利实施，将为

单颗粒研究提供原创的解决思路和研究工具，促进从“单颗粒效应”

到“单颗粒机理”的理解深入。该项目是该领域独创性的研究工作，课

题特色鲜明，是“鼓励探索、突出原创”的典型案例。 

 

“鼓励探索、突出原创”典型案例 3 

一、项目背景（重要性、必要性）的阐述 

从分子、原子水平上精细调控和理性设计合成贵金属晶体催化材

料，对实现原子精度的化学精准合成至关重要。 



在上一个国家自然科学基金项目（批准号：21573029）的支持下，

首次成功合成高度晶化、自支撑、自稳定的金属单原子层。发现了在

这种只有一个原子层的金属晶体上，出现由于金属键角变化而导致的

晶面弯曲的新现象。这种现象的影响机制有别于以往研究中所提出的

三种基本效应：系综效应、配体效应和几何效应（应力效应），给金

属催化剂带来了新的催化特性和调控手段。二、项目原创性（从无到

有）的阐述 

该项目针对单原子层金属晶体晶面弯曲的新现象，从单原子层金

属晶体晶面的弯曲特性、其对于催化的影响机制、以及催化与弯曲间

动态响应和反馈机制等方面，开展晶面弯曲调控催化性能研究，实现

了该新奇特性从无到有的研究探索。晶面弯曲将会从电子结构、表面

几何结构中影响催化性能，深入理解晶面弯曲本身固有特性以及其所

带来的性质变化，将为开发新型基于晶面弯曲的特种催化剂奠定基础。

项目拟理解和利用晶面弯曲所带来的吸附、催化性质的动态变化规律，

设计具有“自调整”特性的特殊催化剂，以解决在某些催化反应中反应

物和生成物吸附同强或同弱的难题，如一氧化碳室温氧化、有机物电

合成、小分子有机物氧化，氢氧化等。 

三、具体阐述该项目符合此属性的理由 

1. 同一晶面内由于晶格收缩而引起的键角变化，给金属催化剂，

特别时单原子层金属晶体催化剂，引入了一类新的结构因素，即晶面

弯曲，为金属催化剂的催化特性调控提供了新途径，具有鲜明的首创



性。 

2. 单原子层金属晶体中，晶面弯曲具有动态变化特征，即会因

吸附或自组装呈现不同的曲率大小，或将在催化过程中会产生以曲率

变化的助力（或主导）催化过程。 

3. 项目首次基于晶面曲率可逆变化调整吸脱附强弱，开发具有

“自调整”特性的催化剂材料：对反应物吸附强（晶面曲率大时）而对

生成物吸附弱（吸附后晶面曲率变小），以攻克某些催化反应中反应

物和生成物吸附同强或同弱的难题，如一氧化碳室温氧化、有机物电

合成、小分子有机物氧化，氢氧化等，课题特色鲜明，是“鼓励探索、

突出原创”的典型案例。 

 

“聚焦前沿、独辟蹊径”典型案例 1 

一、该项目所聚焦的前沿问题是什么？ 

碳氢键活化被誉为合成化学的“圣杯”，可以对复杂分子骨架进行

直接修饰，具有优异的原子及步骤经济性。自由基反应在sp3碳氢键

官能化中展现出独特优势，通过自由基促进的氢原子转移（HAT）策

略为烷基sp3碳氢键的官能化提供了有效途径。然而，当烷基链上具

有多个理化性质类似的sp3碳氢键时，攫氢过程难以专一进行，反应

体系复杂，反应效率降低。因此，如何高效高选择性地实现sp3碳氢

键官能化一直是自由基化学领域的研究热点和前沿。 



二、该项目中独特的解决方案是什么？ 

项目巧妙利用自由基参与的氢原子转移（HAT）与官能团迁移

（FGM）的策略组合，通过发展高效可控的自由基接力途径，解决

反应中的化学和区域选择性问题，建立一系列新颖且具应用价值的高

选择性 sp3碳氢键官能化反应体系。首先，规避现有的分子内 HAT 过

程对特殊设计的底物需求，实现分子间 HAT 过程诱导的官能团迁移，

从而扩展该合成策略的应用范围；其次，发展新反应模式，利用“自

由基钟”原位形成杂原子自由基，进而引发区域选择性的 HAT 和 

FGM 过程；再次，针对目前的串联反应模式都是先 HAT 再 FGM，

逆向思考，利用自由基官能团迁移（FGM）促进 HAT 过程的发生，

实现更远程的碳氢键官能化。 

三、具体阐述该项目符合此属性的理由 

项目将自由基参与的氢原子转移（HAT）与远端官能团迁移

（FGM）策略巧妙地应用于挑战性的惰性 sp3碳氢键官能化反应。通

过变换氢迁移（HAT）和官能团迁移（FGM）的组合顺序，调节碳

氢键官能化的反应位点。同时，通过更换外加自由基，可以方便地引

入不同的取代基，实现产物的多样性合成。充分利用“自由基钟”开环

模式生成氧/氮杂原子自由基，通过串联的氧/氮自由基参与的氢迁移

和远程烯丙基迁移实现区域选择性的 sp3碳氢键烯丙基化反应，为自

由基烯丙基化反应提供新合成策略。将自由基加成、官能团迁移、氢

原子转移和自由基捕获等自由基基元反应有序地整合，巧妙构建了高



效的自由基接力策略，实现多官能化反应。本项目为惰性 sp3碳氢键

高效高选择性官能化这一前沿科学问题提供了独特的解决方案，是

“聚焦前沿，独辟蹊径”的典型案例。 

 

“聚焦前沿、独辟蹊径”典型案例 2 

一、该项目所聚焦的前沿问题是什么？ 

    金属/沸石分子筛复合催化剂的构筑属于国际前沿的研究课题。

金属/沸石分子筛复合材料是一类重要的加氢/脱氢催化剂，广泛的应

用于催化加氢、异构化以及催化裂解等领域。但是由于传统沸石分子

筛中金属活性位的稳定性和大分子可及性难以兼顾，同时活化氢的能

力难以调控，因此对于大分子的选择性催化反应，例如生物质转化过

程中涉及的芳香类化合物的选择性氢解/加氢脱氧等反应仍然具有很

大的挑战。发展可高效转化大分子的、具有高稳定性的金属/沸石分

子筛复合催化剂是当前的科学前沿问题。 

二、该项目中独特的解决方案是什么？ 

    本项目针对以上问题，聚焦二维沸石分子筛上金属活性位的调控，

通过铈作为桥梁，以木质素中β-O-4键的氢解/加氢脱氧反应作为探针

反应，开发铈合金负载的二维沸石分子筛催化剂，在二维沸石分子筛

空位稳定铈合金的同时，通过调节合金组成之间的电子传递来调控催

化剂活化氢的能力；此外，结合并调节二维沸石分子筛的酸性构筑双



功能的催化体系，通过酸性位和铈合金的协同，实现温和条件下的氢

解/加氢脱氧反应。 

三、具体阐述该项目符合此属性的理由 

    聚焦金属/沸石分子筛复合催化剂构建的前沿科学问题，通过发

展铈合金负载的二维沸石分子筛复合材料，为金属/沸石分子筛复合

催化剂高效催化大分子选择性转化提供独特的解决方案。本项目利用

二维沸石分子筛的空位稳定铈合金，通过调节铈合金组分之间的电子

转移调控催化剂活化氢的能力；通过调节二维沸石分子筛本身的酸性，

与铈合金活性位协同，实现温和条件下大分子的高效氢解/加氢脱氧

反应。本项目的研究为金属/沸石分子筛催化大分子的加氢/氢解/加氢

脱氧这一前沿科学问题提供了独特的解决方案，是“聚焦前沿，独辟

蹊径”的典型案例。 

 

“聚焦前沿、独辟蹊径”典型案例 3 

一、该项目所聚焦的前沿问题是什么？ 

    单粒子与其性能关联及其表面单分子反应的相关行为属于国际

前沿研究课题。其已成为精准化学极其重要的研究方向，可为从分子

层次认识粒子表面化学反应机理提供模型。目前研究主要集中在粒子

的动态碰撞行为研究，但信息仍不够丰富全面，通过发展新型联用技

术，实现粒子碰撞及所衍生催化反应研究是当前的科学前沿问题。 



二、该项目中独特的解决方案是什么？ 

    显微摄像追踪技术与表面增强拉曼光谱（SERS）成像联用平台

为粒子碰撞及相关催化反应行为精确关联提供了独特的解决方案。近

年来，大量工作致力于发展基于电化学与光学成像或SERS光谱联用

技术，通过电流和光学成像或SERS强度解析单粒子与微电极碰撞行

为，但缺少溶液体相中的同类信息，更未能从分子水平上关联化学反

应活性与结构。而本项目所搭建平台可提供粒子运动和表面分子结构

信息，更适用于碰撞和反应行为研究。本项目拟通过搭建一体化平台，

融合粒子碰撞及限域催化反应的信息，为粒子性能结构关联及单分子

反应性能这一前沿科学问题提供独特的解决方案。 

三、具体阐述该项目符合此属性的理由 

聚焦上述前沿问题，通过发展基于显微追踪和SERS技术研究溶

液相中微纳粒子动态行为的“可视化”新方法、新技术，结合两者在光

学成像和检测灵敏度方面优势，开展溶液中粒子碰撞及相关化学反应

过程的“可视化”研究。发挥粒子碰撞产生的巨大表面等离子共振技术

（SPR）效应的双重功能，同时增强碰撞限域内的SERS信号和SPR催

化性能，以SERS监测催化反应，获得单个或少数粒子碰撞及限域内

极少量或单分子的反应动力学，实现从分子水平上关联粒子结构组成

与性能。本项目的研究对体相溶液中单个或极少数粒子碰撞、限域内

少数分子或单分子SPR催化反应过程以及精确关联粒子结构与性能

一前沿科学问题提供了独特的解决方案，是“聚焦前沿、独辟蹊径”



的典型案例。 

 

“聚焦前沿、独辟蹊径”典型案例 4 

一、该项目所聚焦的前沿问题是什么？ 

精准操控辐射与物质间的相互作用并从微观层面理解由此相互

作用引起的独特物理化学现象属于国际前沿研究课题。等离子体金属

纳米结构(PMNS)因具有独特的光学特性，已被科学家广泛地在纳米

尺度上用于辐射与物质间相互作用的控制与操纵，如采用它与发光体

相互作用来调控物质的光电性质等。但目前这一前沿领域的研究尚由

实验主导，亟需从理论角度理解和阐释光-PMNS-分子系统的微观作

用机理。为此，建立基于量子力学原理的理论框架和开发成熟的软件

是当前的科学前沿问题。 

二、该项目中独特的解决方案是什么？ 

发展组合的量子-经典或量子-量子理论计算方法及软件为微观

理解等离激元与分子相互作用提供了独特的解决方案。结合量子力学

原理与电动力学或分子力学方法、以及结合电子结构理论与动力学方

法，可微观理解PMNS和分子间大的尺度差异、各自不同的光学特性、

等离激元与分子电子态和振动态之间的复杂相互作用、以及分子的电

子-振动耦合效应。在前期研究基础上，项目拟发展解析的能量求导

方法和包含环境效应的电子耦合元等的计算方法和软件，解决在理论



描述这些体系时所需的激发能、能量梯度、Hessian矩阵、非绝热耦

合元等结构参量和模型哈密顿的构建等，为深入理解光与物质间的相

互作用提供了独特的解决方案。 

三、具体阐述该项目符合此属性的理由 

聚焦辐射与物质相互作用的微观机理的前沿问题，通过发展新颖

的计算方法和程序去实现目标体系的理论模拟，为微观理解辐射与物

质相互作用提供了独特的解决方案。本项目的实施可为纳米器件制造、

分析检测工具研发、太阳能利用等应用研究领域起到理论指导作用, 

有利于实现精准操控辐射-物质间的相互作用、理解由此相互作用引

起的独特现象，阐明不同实验过程引起争端的原由。本项目是“聚焦

前沿、独辟蹊径”的典型案例。 

 

“聚焦前沿、独辟蹊径”典型案例 5 

一、该项目所聚焦的前沿问题是什么？ 

可穿戴设备用于人体健康的监控是近年来的前沿热点领域，微型

柔性化生物传感器是其中的技术核心。深入解析外周监测系统中的大

分子生物标志物的变化过程，发展相关可穿戴生物传感设备，对于精

准诊断与疾病治疗具有重要意义。 

二、该项目中独特的解决方案是什么？ 

目前可穿戴生物传感器件对大分子生物标志物的识别与检测目



前仍然停留在初期，尤其是针对有重要临床意义的蛋白质或核酸分子

的检测。本项目提出利用Cas9蛋白酶与纳米石墨烯结合，发展非扩增

前提下的DNA高灵敏原位特异性检测新策略，直接对人体外周循环

系统中的游离目标DNA进行生物传感识别与检测，在酶和石墨烯的

双重作用下促进方法的灵敏度与选择性提升。发展基于柔性可穿戴器

件上适用的大分子生物标志物捕获与传感新策略，为可穿戴生物传感

器件和设备的研制提供新的方法学和技术基础。 

三、具体阐述该项目符合此属性的理由 

本项目将Cas蛋白酶作为一种特异性核酸酶应用于生物传感技术

的应用，为可穿戴生物传感器件对大分子生物标志物的检测提供一种

新的解决方案。重点解决柔性可穿戴器件中生物传感体系构建中设计

的目标大分子原位富集、捕获与信号放大检测等科学问题，推动生物

传感设备在医学诊断领域的发展，从而为人体外周循环系统的生物标

志物无创或微创诊断方式拓展新思路，是“聚焦前沿、独辟蹊径”的典

型案例。 

 

“聚焦前沿、独辟蹊径”典型案例 6 

一、该项目所聚焦的前沿问题是什么？ 

新型分子铁电体的创制属于国际前沿研究课题。分子铁电体兼具

铁电材料优良的铁电性、介电性、压电性、热释电性等性质和分子基



材料的柔性好、轻量、易加工、声阻抗低等特点，具有重要的学术价

值和巨大的应用潜力；如何开发分子铁电体的功能特性，设计出有别

于传统铁电体的新型分子铁电体是当前的科学前沿问题。 

二、该项目中独特的解决方案是什么？ 

光致结构相变分子铁电体的设计合成为拓展分子铁电体的功能

特性提供了独特的解决方案。目前，铁电材料的结构相变一般需要借

助温度触发，而其相变温度大多是远高于室温的高温或远低于室温的

低温，不利于铁电相关性质的调控。 

相比于温度，光具有可远程操控、响应快等特点，构筑光致结构

相变分子铁电体将有望通过光调控铁电相关性质，然而有机胺盐类、

冠醚包合物类、金属-甲酸框架类、分子钙钛矿类等常见的分子铁电

体体系都不具有光致结构相变。该项目拟通过组装基于水杨醛席夫碱

类、偶氮苯类衍生物的光致异构化合物，设计合成出光致结构相变分

子铁电体，为分子铁电体的功能特性开发应用这一前沿科学问题提供

独特的解决方案。 

三、具体阐述该项目符合此属性的理由 

聚焦新型分子铁电体创制的前沿问题，通过构筑光致结构相变分

子铁电体，为分子铁电体的功能特性拓展提供独特的解决方案。该项

目利用具有光致异构特性的水杨醛席夫碱类、偶氮苯类衍生物，结合

引入极性基团、单一手性等分子修饰策略，定向设计合成光致结构相

变分子铁电体，系统研究其铁电相关性质、光致结构相变及光对铁电



相关性质的调控作用，阐明结构-功能关系及光调控铁电相关性质的

作用机制。光致结构相变分子铁电体有别于传统的温致结构相变铁电

体，其结构相变由光触发，能通过光调控铁电相关性质。该项目是“聚

焦前沿、独辟蹊径”的典型案例。 

 

“聚焦前沿、独辟蹊径”典型案例 7 

一、该项目所聚焦的前沿问题是什么？ 

蛋白质翻译后修饰的研究对于揭示蛋白质的结构-功能关系至关

重要，属于国际前沿课题。蛋白质组中的已知化学修饰数量庞大、且

存在高度的时空动态变化特征，是精准调控细胞信号转导通路、重大

疾病发生、发展表型的关键分子机器。蛋白质翻译后修饰作用极大的

增加了蛋白质结构和功能的多样性和复杂性。翻译后修饰与一系列重

要过程，如蛋白质折叠调控、蛋白质降解、细胞内信号转导、细胞间

识别等紧密相关。翻译后修饰过程中的异常状态的检测与干预，对于

发展疾病的新型诊断方法和治疗手段具有基础性意义。但是，由于翻

译后修饰的复杂性和动态特征，通过生物表达方法和酶促反应获得所

需样品极为困难，导致确定翻译后修饰的结构功能关系较为困难。正

因如此，对于重要目标蛋白，运用化学合成蛋白质的策略，获得结构

均一的、在指定位点具有特定类型翻译后修饰的蛋白质，进而研究其

生物学功能，成为重要的前沿研究方向。 

二、该项目中独特的解决方案是什么？ 



小窝蛋白-1 是一个重要的膜蛋白，参与调节众多的生理过程，包

括小窝形成，囊泡运输和信号传导等。该研究以小窝蛋白-1 为目标蛋

白，运用其课题组发展的 STL 等新颖的蛋白质化学合成的手段来进

行片段拼接，引入 Ser 磷酸化、Tyr 磷酸化和 Lys 泛素化等多种翻译

后修饰基团，实现对带有不同翻译后修饰的小窝蛋白-1 的化学合成，

并探索翻译后修饰对小窝蛋白-1 的寡聚，结构及功能的影响，进而结

合噬菌体展示技术筛选出一系列新颖的、高亲和力的小窝蛋白-1 的 D

型多肽抑制剂。 

三、具体阐述该项目符合此属性的理由 

聚焦蛋白质翻译后修饰研究这一前沿方向，从精确样品制备入手，

开发一系列蛋白质合成方法和手段，为获得结构均一的、带有翻译后

修饰基团的蛋白质提供独特的解决方案。本项目聚焦于研究小窝蛋白

-1的翻译后修饰构效关系。计划利用蛋白质化学合成，得到无法用生

物表达等方法得到的带有翻译后修饰基团的小窝蛋白-1，进而深入研

究翻译后修饰对该蛋白质功能的调控，筛选得一系列新颖的、高亲和

力的到小窝蛋白-1的D型多肽抑制剂，将为阐述小窝蛋白-1与肿瘤的

关系有着重要的科学意义。是“聚焦前沿、独辟蹊径”的典型案例。 

 

“聚焦前沿、独辟蹊径”典型案例 8 

一、该项目所聚焦的前沿问题是什么？ 



电解水制氢作为可再生能源发电的重要支撑技术，属于国际前沿

研究课题。当下水电解成本主要来自电费，所以研发重点在于提升电

解效率。但现有效率较高的水电解技术，既需要高分子膜或固态电解

质，又常需要贵金属催化剂，致使初始成本高昂。当可再生能源大规

模普及时，电价下降、装置使用率低等新特点，将对大幅降低电解装

置的成本提出苛刻要求。在此背景下，低材料成本的无膜水电解逐步

成为新兴研究领域。然而宏观尺度的无膜水电解由于双极距离较远，

存在电压效率低的问题。因此，在电解水制氢中如何兼顾高电解效率

与低材料成本是科学前沿问题。 

二、该项目中独特的解决方案是什么？ 

阴阳极双电层交叠纯水电解为高电解效率与低材料成本难以兼

顾的问题提供了独特的解决方案。2017年一篇论文发现，在阴阳极双

电层交叠区强电场作用下，纯水电解的电流密度显著高于相同条件下

的强碱电解，初步展现了双电层交叠对纯水电解的促进作用。然而，

申请人发现该论文对双电层交叠效应的理解存在局限，经过深入分析，

获得以下新知：第一，交叠效应除了包含离子迁移增强作用，还存在

与宏观纯水电解迥异的pH梯度及双性反应环境，可以加以利用。第

二，亚德拜长度的阴阳极间距易伴随生成物串流，引发副反应，使电

流效率较低，而原文并未认识到该点。第三，充分理解和调控阴阳极

双电层交叠效应，有望实现兼顾高效率与低成本的纯水电解。 

申请人进一步理出交叠双电层的结构、特性与演化机制，微尺度、



微产量下电流效率的测算方法，电解池构型和材料对交叠效应的影响

机制三个关键科学问题，并提出可行的研究方案。特别是针对串流效

应这一难点，设计出带有检测电极的流动式圆环-圆环纳米单池以实

现电压效率与电流效率的解耦，并进一步联用时域与频域方法以测算

电流效率。 

三、具体阐述该项目符合此属性的理由 

聚焦电解水制氢的前沿问题，通过研究阴阳极双电层交叠的纯水

电解，为实现兼顾高电解效率与低材料成本的纯水电解提供独特的解

决方案。本项目建立适用于阴阳极双电层交叠、考虑水的取向极化和

解离反应的双电层模型，理清纯水电解阴阳极交叠双电层的结构、特

性与演化机制；设计带有检测电极的流动式圆环-圆环纳米单池，进

一步联用时域与频域方法研究生成物传输机制，建立纯水电解电流效

率测算方法；研究电解池的构型和材料对纯水电解的阴阳极双电层交

叠效应的影响机制，构建兼顾电压效率与电流效率的电解池基本单元

与调控方法。本项目的研究为兼顾高电解效率与低材料成本的纯水电

解这一前沿问题提供了独特的解决方案，是“聚焦前沿、独辟蹊径”

的典型案例。 

 

“需求牵引、突破瓶颈”典型案例 1 

一、该项目契合国家哪方面需求？ 



    我国二氧化碳排放量巨大，实现“碳达峰碳中和”目标艰巨。与此

同时，我国可再生能源丰富，但目前利用形式主要是发电，如何利用

可再生能源合成液体燃料，成为关系我国能源和工业低碳发展的重要

课题。太阳燃料合成提供了从可再生能源到绿色液体燃料生产的全新

途径，它是指利用太阳能等可再生能源发电，进而电解水制备绿氢、

将二氧化碳加氢转化制甲醇等液体燃料，把可再生能源存储在液体燃

料中，被形象地称为“液态阳光”。本项目一方面可实现二氧化碳减排，

另一方面可将再生能源存储在液体燃料中，解决可再生能源波动性间

歇性的问题，因此本项目高度契合我国碳中和需求及可再生能源利用

需求。 

二、该项目可能解决哪方面科学问题、突破哪方面技术瓶颈？ 

    太阳燃料合成主要包括水分解制氢、二氧化碳捕集、二氧化碳加

氢制甲醇等关键技术，其中二氧化碳加氢制甲醇是一个制约步骤，具

体来讲是缺乏高活性、高选择性、高稳定性催化剂及其匹配工艺。传

统CuZnO基催化剂由合成气制甲醇催化剂演变而来，存在两个突出问

题，一是副反应逆水煤气变换反应难以抑制；二是反应生成的水加速

了催化剂失活。双组元固溶体氧化物催化剂可从根本避免上述问题，

但其催化活性位认识并不清楚，这限制了更优氧化物催化剂的开发。

本项目拟研究固溶体氧化物的活性位与反应性能的关系，解决CO2

和H2的活化、可控C=O键断裂等关键科学问题，突破二氧化碳加氢制

甲醇高选择性的技术瓶颈。 



三、具体阐述该项目符合此属性的理由 

本研究从应用需求出发，在原子、分子层次上认识ZnO-ZrO2氧

化物固溶体催化剂的活性位结构及其与二氧化碳、氢气分子的微观作

用机制，从Zn与O-Zr的配位情况 、形成固溶体时ZnO-ZrO2的相变等

对催化性能的影响入手研究构效关系，弄清双活性位点协同催催化二

氧化碳加氢制甲醇的本质，为开发可应用的新型高效二氧化碳加氢制

甲醇催化技术奠定科学基础。 

 

“需求牵引、突破瓶颈”典型案例 2 

一、该项目契合国家哪方面需求？ 

含能材料的设计契合国家重大战略需求。由于高性能含能材料在

军民领域的重要作用，世界各国对其需求一直极为迫切。感度是标度

含能材料安全性的工程量，它和能量是含能材料设计中需首先考虑的

最重要性能。由于感度实验测试结果的严重不确定性，使得感度的可

预测性较差。感度预测的不确定性这一短板也成为含能材料设计的瓶

颈，严重迟缓了基于大数据的含能材料智能设计时代的到来。因此，

基于人工智能和大数据挖掘技术辅以分子设计，可使创制含能材料效

率大幅度提高，契合国家重大战略需求。 

二、该项目可能解决哪方面科学问题、突破哪方面技术瓶颈？ 

项目拟借助人工智能算法和大数据挖掘技术突破现有分子材料



辅助设计这一技术瓶颈。由于感度影响因素众多，涉及到含能材料的

多层级结构、具体刺激方式和测试条件，必须借助理想模型解决感度

不确定性问题。通过提出并研究对应于本征结构（分子和晶体堆积）

的本征感度，以含能材料本征结构为基本模型，不断挖掘有效数据，

提炼关键描述符，进行人工智能训练和预测，并与相关实验测试结果

进行比较、分析与验证，获得本征感度，进而实现高效且智能化的分

子材料设计。因此，借助人工智能算法和大数据挖掘技术辅助材料设

计可突破现有分子材料辅助设计的关键技术瓶颈。 

三、具体阐述该项目符合此属性的理由 

含能材料的开发与利用是国家重大战略需求，如何实现借助人工

智能和大数据技术辅助材料设计是关键技术瓶颈。项目将实现感度问

题由复杂现实向简单理想的转变。借助人工智能算法和大数据挖掘技

术的优势，实现高效且智能的计算机辅助设计。通过制定感度的模拟

计算标准，规定具体的建模、模拟与分析方法，“标准化”本征感度数

据，以纳入含能材料大数据库中，助力智能设计新型含能材料。该项

目通过新方法，为含能材料的开发与利用提供了技术和理论储备，是

“需求牵引、突破瓶颈”的典型案例。 

 

“需求牵引、突破瓶颈”典型案例 3 

一、该项目契合国家哪方面需求？ 



关系到亿万人的身体健康和生命质量的生物医用材料，契合《“健

康中国2030”规划纲要》这一国家重大战略需求。生物医用材料是被

列入《国家中长期科学与技术发展规划纲要》中的重点领域及优先主

题，其中硬组织类金属植入材料是典型代表。医用镁金属及合金具有

独特的体内可降解性能，作为骨替代硬组织植入体、可降解心血管支

架等的基体材料，能够避免现有医用金属材料体内不能降解、需进行

二次手术给患者带来的身体损害和经济压力，是金属植入材料未来发

展方向。但目前技术瓶颈在于镁腐蚀太快、不可控，造成植入体过早

失去力学完整性，植入部位氢气聚集、体液碱化，阻碍细胞功能表达

等生物相容性，限制了其大规模临床应用。因此，控制镁金属腐蚀速

率、提高表面生物活性，同时满足诊断、治疗、抗菌、抗炎等多种复

杂临床需求，是镁金属实现生物医用的必由之路。 

二、该项目可能解决哪方面科学问题、突破哪方面技术瓶颈？ 

该项目拟突破镁金属植入材料腐蚀太快不可控导致植入失败这

一技术瓶颈。镁基表面涂层技术是突破该瓶颈的一个重要策略。金属

有机框架材料（MOFs）是近年来被广泛关注、研究和应用的新型功

能材料，作为保护层的研究已经凸显出其对金属防腐的开发潜力。

MOFs 中金属离子和有机配体易于调控，一些人体中内源性金属元素

及有机化合物都可以用来构建 MOFs，为制备生物相容 MOFs 提供了

基础。MOFs 多孔、官能团丰富、结构易调控，为装载或修饰客体功

能分子提供了基础。基于此，开发基于 MOFs 的涂层应用于医用镁金



属，有望实现镁基植入体可控腐蚀、表面生物相容的基础功能与多种

应用功能（客体分子负载与释放、功能分子表面修饰）的多功能平台

构建，具有很好的应用前景和实际意义。 

三、具体阐述该项目符合此属性的理由 

镁金属植入材料契合“健康中国”国家需求，腐蚀不可控是镁基植

入体的关键技术瓶颈。该项目构筑 Zr-MOFs 晶粒紧密交联的膜层完

整覆盖镁基表面，实现镁基体的可控腐蚀、表面生物相容的基础功能；

弄清 Zr-MOFs 膜的组分、晶粒结构与尺寸、稳定性等理化性质与镁

基体的可控腐蚀、生物相容性提高的构效关系；利用 Zr-MOFs 的多

孔性和官能团丰富易调控，实现 Zr-MOFs 膜层的客体分子负载与释

放、功能分子表面修饰的应用功能，完成多功能平台的验证和构建。

该项目源于医用镁金属的应用需求，具有鲜明的问题、目标导向，旨

在通过解决镁金属腐蚀太快、不可控的瓶颈，为医用可降解金属功能

涂层设计与制备提供新思路，同时推动 MOFs 材料的生物医用拓展，

是“需求牵引、突破瓶颈”的典型案例。 

 

“需求牵引、突破瓶颈”典型案例 4 

一、该项目契合国家哪方面需求？ 

大气复合污染的重要前体物氮氧化物（NOx）和挥发性有机物

（VOCs）的协同控制契合打赢“蓝天保卫战”这一国家重大战略需求。

我国大气环境保护虽取得积极进展，但新型复合污染物的大量生成给



目前本就严峻的治理形势提出了新的挑战，多种大气污染物相互耦合，

区域环境质量恶化，已成为我国经济可持续发展的制约因素。因此，

要加快改善我国目前复杂的大气污染现状，需同时推进VOCs 和NOx

减排，从源头切断臭氧、PM2.5 等复杂二次污染物的形成路径。 

二、该项目可能解决哪方面科学问题、突破哪方面技术瓶颈？ 

该项目拟突破新型环境功能吸附/催化耦合材料的低温活性和复

杂环境下的适应性这一技术瓶颈，以期对大气复合污染主要前体物进

行高效净化。一方面，开发宽温度脱硝催化剂、改进配方以适应我国

复杂多变的煤质是当前亟待解决的难题。另一方面，目前广泛应用的

贵金属催化剂成本高、热稳定性差，难以满足高效、低成本催化氧化

VOCs 的治理需求。因此，针对 NOx 和 VOCs 协同控制面临的挑

战，通过调控催化剂表面氧化还原-酸性位的比例、多孔环境功能材

料孔道结构，在优化污染物分子在材料表面的传质扩散性能的同时，

研究环境功能材料的吸附性能或催化化学反应性能，可以突破新型环

境功能吸附/催化耦合材料的低温活性和复杂环境下的适应性这一技

术瓶颈。 

 三、具体阐述该项目符合此属性的理由 

NOx和VOCs协同控制是“十四五”大气污染物防治的重要任务，

新型环境功能吸附/催化耦合材料的低温活性和复杂环境下的适应性

是大气复合污染控制的关键技术瓶颈。本项目围绕当前大气复合污染

主要前体物 NOx 和 VOCs 控制化学中的基础科学问题，设计开发特



定结构金属氧化物、多级孔分子筛等环境功能材料，实现形貌、构型

等可控设计与合成。建立环境吸附/催化实验条件下实时表面微化学

环境，揭示环境功能材料与催化/吸附行为的内在理化关系。在此基

础上分析复杂气氛条件下竞争吸附和选择性催化的微观机制，指导制

备针对特征污染物吸附/催化的新型环境功能材料，研究对特征污染

物的净化性能，突破新型环境功能材料的低温活性和复杂环境下的适

应性，为大气复合污染治理提供关键科学理论支撑，是“需求牵引、

突破瓶颈”的典型案例。 

 

“需求牵引、突破瓶颈”典型案例 5 

一、该项目契合国家哪方面需求？ 

铀是核电行业和国防核事业的关键基础原料，铀资源的可持续获

取关系到我国的能源安全和国防安全。核电产业的可持续发展也是

“碳达峰”和“碳中和”国家战略目标实现的重要支撑。然而，全世

界范围内可开采的陆地铀矿资源总量非常有限，仅能满足全球60到80

年的核电发展需求。我国的铀资源更为短缺，现阶段核电产业的铀资

源需求90%以上依赖进口。海水中蕴藏着全球99.9%以上的铀资源，开

展海水提铀技术的研究可满足我国乃至全世界长期的铀资源需求。由

于海洋环境极为复杂，海洋中存在的干扰离子、海洋生物污损等因素

严重制约了现有海水提铀吸附剂的实际应用。因此，针对实际海洋环

境，开发具有真实海洋环境应用潜力的海水提铀特种材料对海洋中铀



资源的可持续获取、保证核电产业发展的铀资源需求具有重要的战略

意义。 

二、该项目可能解决哪方面科学问题、突破哪方面技术瓶颈？ 

该项目拟开发适应南海海洋环境的海水提铀特种材料，突破海洋

环境影响海水提铀性能的技术瓶颈。海水提铀技术的实际应用需要在

真实海域中实施，相比于我国其他海域，南海海域面积广阔、水质纯

净、水温较高，为海水提铀技术的实际应用提供了极为有利的条件。

然而，和其他海域一样，南海海域也存在着海水铀浓度低、海洋生物

污损严重、海洋干扰离子丰富等制约着海水提铀技术实际应用的关键

瓶颈问题，导致了已有吸附剂在海洋环境中存在铀吸附容量偏低、提

铀速度慢等问题。因此，基于对海水中铀酰配位环境的精准识别及动

力学提升策略进行深入研究的基础上，开发适应南海海洋环境的高性

能海水提铀吸附剂可突破海洋环境对提铀性能影响的关键瓶颈问题。 

三、具体阐述该项目符合此属性的理由 

海水中铀资源的可持续获取对解决我国铀资源短缺的“卡脖子”

问题具有重大意义，海水提铀吸附剂的海洋环境适应性是海水提铀技

术实际应用的关键技术瓶颈。本项目针对现有海水提铀吸附剂海洋适

应性低的问题，拟在系统研究南海海洋环境中与海水提铀有关的海洋

因素基础上，设计合成高选择性、高亲和力新型铀酰离子结合功能分

子，制备新型海水提铀特种材料，解析海水提铀配位环境精准识别机

制，深入研究海水提铀功能材料的铀吸附性能及受海洋因素干扰的机



制，结合南海海洋环境优化海水提铀性能，开发出适合南海海洋环境

的高性能海水提铀吸附剂。高选择性、高亲和力海水提铀吸附剂的制

备可提升海水提铀的铀吸附性能；海水提铀生物污损防控技术的开发，

在提升海水提铀性能的基础上，还可增加海水提铀吸附剂的重复使用

性能；对海洋环境中有利于海水提铀的海洋因素的利用也可增加海水

提铀性能。该项目通过海水提铀海洋影响因素的分析和海水提铀新材

料的开发，为我国海水提铀技术的实际应用提供了积极的科学依据和

技术基础，相关研究成果有望推动我国海水提铀技术的工程化应用，

是“需求牵引、突破瓶颈”的典型案例。 

 

“需求牵引、突破瓶颈”典型案例 6 

一、该项目契合国家哪方面需求？ 

我国的化工产能位居全球首位，GDP已占16-20%，但大宗化工

生产多采用传统的过程和工艺，面临由大变强的重大需求。特别在面

临美丽中国建设以及碳中和等挑战背景下，开展能够显著提高化工过

程效率相关技术的基础研究具有十分重大需求。化工生产过程效率的

显著提高是决定我国化学工业发展质量的关键，而旨在显著提高效率

的过程强化技术的大规模工业应用则是瓶颈之一。 

二、该项目可能解决哪方面科学问题、突破哪方面技术瓶颈？ 

该项目提出的关于受限空间尺度效应及其优化的研究，旨在通过



尺度的优化在保证过程强化技术显著提高生产效率的同时增强其工

业应用可行性，进而有利于突破化工生产过程效率的瓶颈，但涉及受

限空间传质机理、尺度对过程效率影响及其背后的控制机制，以及如

何建立对传质效率和工业可行性进行权衡的尺度最优化方法等若干

基础性问题，需要首先从基础理论上实现突破。该项目将研究受限空

间气液传质过程受限尺度对传质过程强化的影响，以期揭示临界尺度

现象，进而实现可兼顾过程强化和应用可行性的受限空间传质过程最

佳尺度的优化，以解决上述核心基础性问题。 

三、具体阐述该项目符合此属性的理由 

工程科学源头是工程实际问题，而小尺度化工过程强化技术的出

现则为化学工程科学提出了新的问题。该项目受限空间尺度效应及其

优化的研究旨在解决过程强化技术的工业应用可行性与效率之间的

权衡问题，是化工强化技术及其应用发展中需要解决的新问题，需要

根据新的问题开拓新的方法和理论。该项目研究受限空间气液传质过

程受限尺度对传质过程强化的影响，以期揭示临界尺度现象，进而实

现可兼顾过程强化和应用可行性的受限空间传质过程最佳尺度的优

化方法。是“需求牵引、突破瓶颈”的典型案例。 

 

“需求牵引、突破瓶颈”典型案例 7 

一、该项目契合国家哪方面需求？ 



大力推广风能、太阳能等绿色能源是实现我国双碳目标的重要途

径。而绿色能源的有效利用，依赖于高性能安全绿色的能量储存与转

换装置。因此，对能量储存与转换装置的研发和制造，已经成为我国

能源发展的重大需求和经济主战场，符合国家中长期能源战略规划。

由于我国锂资源缺乏，导致目前广泛应用的锂离子电池价格昂贵。因

此亟待开发锂离子电池的替代产品，如碱金属、碱土金属以及锌和铝

等非锂离子电池。 

二、该项目可能解决哪方面科学问题、突破哪方面技术瓶颈？ 

各种金属离子电池普遍存在电池循环性能衰减快和运行安全差

的技术瓶颈。在电池反复充放电过程中，金属离子扩散、嵌入/脱嵌

会对电极-电解质界面结构造成破坏导致循环性能衰减。因此过渡金

属氧化物正极-电解质界面的结构与稳定性是制约该技术瓶颈的关键

科学问题。本项目提出在密度泛函理论的基础上，建立含磁矩贡献的

过渡金属氧化物 Gibbs 自由能计算方程，并采用配位键能校正法，使

其计算准确度达到化学级。基于此方法结合 Marcus 理论，探索电解

液组分在各种过渡金属氧化物表面的吸附与降解、工作金属离子与过

渡金属氧化物的置换反应及其在电解液中的溶解平衡，研究过渡金属

氧化物-电解质界面处的电子转移动力学及其温度效应，尝试电解液

添加剂对于各种电化学性能的影响，获得影响过渡金属氧化物-电解

质界面结构与稳定性的关键因素，获得优化金属离子电池正极材料和

电解液组成，使基础研究成果走向应用。 



三、具体阐述该项目符合此属性的理由 

二次电池出现的性能迅速衰减以及鼓气膨胀和发热等带来的运行安

全问题，已经成为其商业化的技术瓶颈，亟待需要建立基础理论来理

解和攻克这些问题。采用密度泛函理论和统计电化学理论，从热力学

角度研究解决影响金属氧化物-电解质界面的结构和稳定性的因素及

其内在关系这一关键科学问题，可使基础研究成果走向应用，加速二

次电池商业化。是“需求牵引、突破瓶颈”的典型案例。 

 

“共性导向、交叉融通”典型案例 1 

一、 该项目的共性科学问题是什么？ 

随着化学和生命科学学科的迅速发展，化学反应和化学分子需要

有更广阔的应用平台，而生命科学领域需要更多样化的研究手段，化

学生物学基于化学探针的高活性和可控性等优点，对于多学科的一些

共性难题发挥了自身的独特优势。 

RNA-RNA 相互作用在生命活动中发挥着重要的作用已成为学

术界共识，然而由于平台技术缺乏、干预手段薄弱等因素，目前对

RNA 相互作用的规律揭示和功能研究始终处于起步阶段。RNA-RNA

相互作用本质为分子间的相互作用，如何将细胞内的 RNA-RNA 相互

作用尽可能多的捕获下来，是决定技术是否有更广泛应用前景的前提

之一。 



二、该项目所具有的交叉融通特征是什么？ 

RNA-RNA 相互作用在生命活动中扮演着重要的角色，如非编码

RNA 通过与靶 RNA 之间的识别在基因表达等方面发挥调控作用。然

而由于现有研究技术的不足，人们对 RNA 的相互作用规律和功能知

之甚少。本项目拟针对目前 RNA-RNA 相互作用研究的困难，基于特

异性的 RNA 标记探针，将化学共价交联与 RNA 生物学、深度测序

相结合，开发活细胞的 RNA-RNA 相互作用组学研究技术。通过化学

与生物学的深度交叉，基于化学探针的优势，助力活细胞内

RNA-RNA 相互作用模式和规律的解析，为揭示 RNA 相互作用调控

网络和重要功能提供关键的技术支撑。  

三、具体阐述所选项目符合此属性的理由 

RNA-RNA 的相互识别和作用是基于两者之间序列互补或者蛋

白质介导发生的，而且这一过程往往是短暂存在而且动态变化的。现

有方法所检测的 RNA 相互作用组学结果均面临着检测不饱和，即捕

获效率低下的缺点。而基于化学共价交联的策略，将空间上相互邻近

的 RNA 进行快速和高效的固定，是增加检测覆盖面的有效方案。通

过化学合成、化学交联反应与 RNA 生物学、测序技术深度交叉，有

望在 RNA 相互作用组学检测领域实现突破，揭示 RNA 相互作用的

新规律。本项目的实施，不仅可以推动生命科学领域中非编码 RNA

功能解析的发展，也能够指导更多适用于活细胞的 RNA 标记化学探

针的设计开发，因此，该项目是“共性导向、交叉融通”的典型案例。 



 

“共性导向、交叉融通”典型案例 2 

二、 该项目的共性科学问题是什么？ 

从材料化学角度分析热电分子设计，从物理化学角度理解分子掺

杂，以及从光电子学角度实现功能调控，可以共同导向一个基本问题：

如何融合分子间多重弱相互作用精细调控电荷密度，推进机制与效用

的并行研究。当前的有机半导体热电材料研究中，分子组装体与掺杂

剂或掺杂助剂的相互作用并不明晰；主体分子如何有序组装、如何实

现分子电荷得失的精准操控、如何高效调控热电转换效率研究尚浅。

光掺杂在调控分子氧化还原程度和电荷密度方面具有独特优势，为解

决精准可控的分子掺杂难题提供了新思路，也为有机半导体热电材料

的开发提供新路径。 

二、该项目所具有的交叉融通特征是什么？ 

本项目利用光调控开展有机半导体的分子掺杂及热电性能研究，

是合成材料化学、材料物理化学和光电子学的自然交叉。光致分子激

发使得共轭分子骨架发生动态电荷密度变化，进而产生可逆氧化还原，

为共轭分子的电物性研究提供了重要的新方式。分子的电荷密度及氧

化还原程度与其热电性能密切相关，利用光掺杂的精细调控属性揭示

热电参数之间的制约关系是有机热电材料领域的前沿研究方向。本项

目以高效热电转换为基本目标，融合光掺杂在动态精细调控分子电荷

密度方面的优势，设计光-电耦合增强调控新策略，在分子层次揭示



电子得失的作用机制，明晰对热电转换过程的影响规律，可以为新型

高性能有机热电材料的分子设计提供指导。 

三、具体阐述所选项目符合此属性的理由 

本项目针对有机半导体的热电转换分子机制研究难题，以光掺杂

的电荷密度调控为主线，发展光诱导-电调控耦合的分子掺杂新策略。

利用电化学晶体管结构引入离子-电子耦合，研究有机半导体激子产

生、分离、电荷传输等过程，揭示分子得失电子和熵变的作用机制，

展示共轭分子体系在高性能光热电转换方面的应用潜力。总体而言，

本项目具有鲜明的材料化学导向特征，涉及材料物理化学、分子设计

方法学和有机光电器件，符合“共性导向、交叉融通”的科学问题属性。 

 

“共性导向、交叉融通”典型案例 3 

一、 该项目的共性科学问题是什么？ 

从纳米材料的角度思考石墨烯的性质和应用，从弱相互作用角度

理解π堆积作用力，从微机电角度指导悬臂梁传感器设计加工，从气

体检测角度实现传感器设计以及从影像技术角度认识微纳米级别位

移识别等，可以共同导向一个基本问题：如何充分利用CVD生长的

高品质铜基石墨烯膜的性质，设计研发出低成本、小型化的悬臂梁式

苯系物传感器，并推进响应机理和性能研究。目前CVD生长的石墨烯

膜结构最完整、性能最好，但其大多需要金属基底，因此必须首先将



其剥离转移才能使用，这是其应用上的一个巨大障碍。发展无需转移

的石墨烯应用，将极大的推进石墨烯本征性质的研究以及产业化。π

堆积作用力在化学和生物学中都很重要，但有限的研究方法使其研究

尚不够深入，而石墨烯蜂窝状的大π键和可修饰性使其成为研究π堆积

作用力的极佳材料。苯作为一级致癌物，严重威胁人们的健康，但是

目前的检测装置大都昂贵和笨重，必须发展小型化低成本的气体传感

器才能满足人们的要求，而悬臂梁传感器和应用广泛的低成本摄像头

以及发展迅速的影像技术是其很好的选择。影像技术在纳米领域应用

广泛，但大多用于亮度和形态识别，位移识别能力应用较少。而悬臂

梁传感器的弯曲位移可以充分利用影像技术的位移识别能力进行检

测，从而替代原本昂贵的位移灵敏传感器。因此研发基于CVD铜基石

墨烯的悬臂梁式苯系物传感器，将为石墨烯的应用提供新的方向，为

π堆积作用力提供了新的研究方法，为小型化、低成本化气体传感器

的设计提供指导，同时也可以拓展影像技术在纳米领域的应用。 

二、该项目所具有的交叉融通特征是什么？ 

该项目通过设计基于CVD铜基石墨烯的悬臂梁式传感器，利用

影像技术来检测其对苯系物的响应，响应机理是石墨烯和苯系物之间

因π堆积作用力而吸附，进而在上下表面产生表面应力差导致悬臂梁

弯曲。该弯曲由激光偏转法和影像技术的位移识别算法来检测。是石

墨烯纳米材料、基础化学、微机电器件设计加工、影像技术、传感器

技术研究领域的自然交叉。石墨烯纳米材料具有良好的光学、力学、



化学特性，在传感器领域很有应用潜力。其共轭大π键结构使其可以

通过π堆积作用力选择性、高效的吸附苯系物，同时也是研究π堆积作

用力的极佳材料。铜基石墨烯在结构上很符合悬臂梁传感器的特性—

薄基底、性质不同的上下表面、反光良好的铜表面等。悬臂梁传感器

的设计、弯曲位移的偏转检测，非常适合使用位移识别影像技术、以

及发展小型的低成本传感器。影像技术随着各类摄像头的普及发展非

常迅速，非接触、成熟的图像处理技术等优势使其在纳米材料领域一

直有着广泛的应用。除了亮度、形态识别外，位移识别也是其非常重

要的发展方向，而且精度可以达到纳米级别。直接使用CVD生长的铜

基石墨烯构建悬臂梁式传感器，可利用π堆积作用力选择性吸附苯系

物，从而实现对苯系物的检测。使用基于摄像头的影像技术来检测石

墨烯悬臂梁的偏转位移，可以实现高精度的位移识别，从而提高传感

器的灵敏度。同时该传感器还为研究π堆积作用力提供了新的检测方

法和平台，为CVD生长的石墨烯提供了新的应用方向。 

三、具体阐述所选项目符合此属性的理由 

该项目拟直接使用 CVD 铜基石墨烯，无需转移，利用其结构特

点-超薄、反光的铜基底、性质不同的上下表面，来构建悬臂梁式传

感器。利用石墨烯本征的化学结构-共轭大 π键，实现对苯系物的选

择性高效吸附从而实现对苯系物的高灵敏检测。使用激光偏转法、利

用低成本摄像头、发展高灵敏度的位移识别图像算法来检测悬臂梁的

弯曲位移。通过研究石墨烯各种修饰基团与各种 π键化合物之间的响



应来深入研究 π堆积作用力的性质。并利用上述研究结果，优化传感

器设计和性能，最终研发出小型化、低成本的苯系物气体传感器。因

此，该项目是“共性导向、交叉融通”的典型案例。 
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