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汇报提纲

四 拟开展的研究
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研究背景：能源危机、环境污染、碳达峰碳中和国家战略

化石燃料城市化工业化

全球变暖

工业废气排放

水体污染

为了减少对化石燃料的依赖，发展大规模、廉价、可持续的清洁能源技术迫

在眉睫。双碳战略与能源问题、环境问题紧密相关。

石油 50年、天然气 60年
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2030碳达峰
2060碳中和

注：图片来源于网络



研究背景：工业废水、医疗废水、生活污水产生量逐年增加
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水体
污染物

酚类有机物

重金属

有机农药

抗生素

抗性基因

神经毒性、内分泌毒性

环境持久性、生物积累性

蓄积性、慢性中毒

耐药性污染、痕量浓度

加快抗生素耐药性的传播

抗生素已被列入我国《重点管控新污染物清单》

我国水中优先污染物黑名单中有6种酚类物质被列为控制对象

国家
重大需求



       今后5年是美丽中国建设的重要时期，要

深入贯彻新时代中国特色社会主义生态文明

思想，坚持以人民为中心，牢固树立和践行

绿水青山就是金山银山的理念，把建设美丽

中国摆在强国建设、民族复兴的突出位置，

推动城乡人居环境明显改善、美丽中国建设

取得显著成效，以高品质生态环境支撑高质

量发展，加快推进人与自然和谐共生的现代

化。

语

——2023年7月17日至18日，在全国生态环境

保护大会上的讲话
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研究背景：废水污水处理是当前国家重大需求
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太阳光催化降解水体毒害污染物技术：新型光催化材料

q 能否开发新型光催化剂，高效利用太阳光，催化降解水体污染物？



发展分子共晶光催化剂：水体中毒害污染物治理
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10余年来一直围绕分子共晶功能材料开展研究

环境功能共晶光催化材料制备与应用

Ø堆积结构清晰

Ø分子结构和性能调控性强

Ø供受体组分促进电荷分离

Ø光电性能优异

Ø分子自组装易于大量制备
J. Am. Chem. Soc. 2021, 143, 46, 19243-19256

在共晶分子设计、功能应用等方面积累了丰富经验！



什么是“共晶”(cocrystal)？

Science, 2004, 303, 1644

分子单晶 分子共晶

通过分子间作用力构成的晶体

“醌氢醌”的发现

醌氢醌 (quinhydrone)

Justus Liebigs Annalen der Chemie, 1844, 51, 145

Friedrich Wöhler 

新物质固体形态?？
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Cryst. Growth. Des. 2012, 12, 2147-2152.

定义争论

1893年“molecular compound”(醌氢醌)

1960年“molecular complex”(苯-六氟苯)

1988年“cocrystal”名词首次出现

2003年“composite crystal”

2003年“lattice compound”

2005年“cocrystal”被认可

由两种或两种以上分子，按照一定比例有序排列形成的单晶
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什么是“共晶”(cocrystal)？
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分子共晶的发展历史：新兴领域，正在蓬勃发展

电导、室温磷光、双极性传输、非线性光学、光催化‧ ‧ ‧
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供受体分子 电荷分离

堆积结构 电荷传输

官能团修饰 反应位点

分子共晶：结构+性能+机理优势

自组装特性 批量制备

为环境光催化剂提供新的材料设计方案！



12J Mater. Chem. A 2023, 11, 11235-11244

工作一：芳烃-全氟芳烃分子共晶用于高效光催化降解污染物

① 分子共晶大量制备与结构表征

Ø 液体辅助研磨法批量制备分子共晶光催化剂

Ø 催化剂具备有序的堆积和高的结晶性



13J Mater. Chem. A 2023, 11, 11235-11244

Ø 可见光辐照下（420-780 nm），共结晶显著提升光催化活性

Ø OFN-Pe对罗丹明B染料和四环素的降解性能媲美商用光催化剂P25

② 水体污染物降解性能

工作一：芳烃-全氟芳烃分子共晶用于高效光催化降解污染物

催化剂再生

“一本万利”



14J Mater. Chem. A 2023, 11, 11235-11244

Ø 电荷分离：供受体组分增强内置电场

Ø 能带调控：LUMO电位提升，超氧自由基生成起到关键作用

③ 共晶结构、能带结构、活性自由基之间的关系

工作一：芳烃-全氟芳烃分子共晶用于高效光催化降解污染物



15J Mater. Chem. A 2023, 11, 11235-11244

④ 理论计算：共晶结构优化载流子传输

Ø 电子-空穴复合概率大大降低

工作一：芳烃-全氟芳烃分子共晶用于高效光催化降解污染物



合作实现材料技术的应用示范？

正在突破材料宏量制备技术
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产业应用的可能性？
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工作二：HOF共晶中自由基和非自由基途径增强光催化苯酚矿化

① HOF共晶制备

Ø 使用溶剂热法得到结构独特的HOF共晶
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② HOF共晶结构表征

Ø 多孔结构协同供受体间电荷转移作用

工作二： HOF共晶中自由基和非自由基途径增强光催化苯酚矿化
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③ HOF共晶增强苯酚降解和矿化

Ø 可见光辐照下（420-780 nm），苯酚矿化效率高达86%

工作二： HOF共晶中自由基和非自由基途径增强光催化苯酚矿化
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④ 自由基和非自由基途径

Ø 单线态氧来自于⸱O2
-转化，‧OOH来源于⸱O2

-质子化，‧OH源自
于体系H2O2自分解

工作二： HOF共晶中自由基和非自由基途径增强光催化苯酚矿化
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⑤ 双途径活性物种转化过程

Ø 电荷转移加速活性物种转化

Ø 多孔结构有利于苯酚捕获

工作二： HOF共晶中自由基和非自由基途径增强光催化苯酚矿化



小结：已取得的研究进展
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Ø 共结晶大幅增强光催化性能

Ø 水处理性能媲美商业光催化剂

Ø 可实现大规模制备

Ø 易于对能带、电荷传输等调控

Ø HOF共晶结构的合成

Ø 多孔结构有利于苯酚吸附

Ø 电荷转移作用增强苯酚矿化

Ø 活性物种有效转化



下一步拟开展的研究工作
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p开发新型卤键、氢键等分子共晶

p分子共晶中官能团与活性位点研究

p激发态动力学行为与光催化活性关系的研究

p选取合适的分子共晶体系用于应用示范
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