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项目简介 

环境污染物的绿色转化与资源化利用是我国生态文明建设和绿色高质

量发展的重大需求。但长期以来，在水和空气中典型污染物的绿色转化与

资源化利用技术开发过程中，仍面临催化材料效率不足、成本偏高、性能

不稳定等瓶颈问题。为此，在国家 863 高技术研究发展计划、国家重点研

发计划和国家自然科学基金等科研项目的资助下，历经十余年研究，基于

典型结构硅酸盐矿物材料微结构特征，开展了“原位可控制备环保功能材料

及其催化转化污染物增效机制”研究工作，攻克了催化材料构效关系和催化

机理等共性理论难题。主要成果如下： 

（1）发现了典型结构硅酸盐矿物调控半导体材料微结构及催化性能规

律。在国际上首次实现了对海泡石内部孔道和电气石原子结构的显微观察，

揭示了海泡石、电气石和斜发沸石等典型结构硅酸盐矿物对光催化半导体

材料生长状态和光电化学性质的影响规律及调控机制；阐明了硅酸盐矿物

和半导体材料在光催化降解有机污染物过程中协同作用的物理化学机制，

提出了硅酸盐矿物调控纳米半导体材料微结构及分布特征的新方法。 

（2）建立了典型结构硅酸盐矿物表面原位合成纳米催化剂的构效关系

理论模型。结合理论模拟计算对典型硅酸盐矿物晶体结构进行解析，进一

步从实验角度验证了硅酸盐矿物结构特性对其表面负载催化剂颗粒尺寸、

表面缺陷、化学价态的调控机制及其与低温脱硝性能的关联机制；发现了

污染物分子在矿物晶格内部及表面传输过程并揭示了界面电子转移机制，

为高性能低成本纳米催化剂的构筑及污染物分子的绿色转化提供了理论基

础与技术指导。 

（3）发现了原子掺杂纳米催化剂催化转化小分子气体污染物性能衰减

规律。揭示了原子掺杂对纳米催化剂生长尺寸、结晶度以及配位环境的影

响机制，解析了纳米催化剂结构与催化转化小分子气体污染物性能之间的

构效关系；阐明了原子掺杂量对其在催化剂表面占位行为的影响规律与机

理，发现了高反应活性纳米催化剂的构筑方法及其性能衰减影响因素，为

高性能、长寿命环境催化材料技术创新提供了理论支撑。 

项目发表 SCI论文 100余篇，授权国家发明专利 20余项，7篇代表性

论文得到 Nat Commun、Environ Sci Techno等高水平期刊引用及中国工程



院院士贺泓研究员、欧洲科学院院士 Francesc Illas教授等国内外知名专家

的正面评价，SCI 他引 372 次；在科学出版社出版《计算矿物学》专著 1

部，在化学工业出版社出版《生态环境功能材料》教育部材料类专业教学

指导委员会规划教材 1部；培养研究生和本科生共计 600余人。 
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