拟申报2026年度河南省科技奖项目公示

一、基本信息
项目名称：热力学基本原理指导光催化材料精准设计及应用
提名者：河南省教育厅
主要完成人:叶立群、谢海泉、韩春秋、苏凤云、金晓丽、白杨、石晛
完成单位：南阳师范学院、三峡大学、西南石油大学、四川轻化工大学
提名等级:自然科学奖二等奖
提名意见：
[bookmark: OLE_LINK1]该项目面向传统光催化材料中光生载流子易复合、表面反应活性不足及太阳能利用效率低的关键科学难题，立足催化反应热力学基本原理，创建“还原电势—反应温度—吸附熵变”协同驱动的光催化材料精准创制体系：基于ΔG=-nFECB热力学关系，设计Z型异质结，定向保留强还原电子并调控更负导带电势；围绕ΔG=ΔGϴ+RTlnQ的温度项，发展光热耦合催化材料，提升界面温度；针对反应商Q，构筑氧空位、金属磷化物及限域位点，提高关键反应物局域分压与吸附浓度降低表观能垒，促进高效定向转化。该项目阐明了基于热力学基本原理的反应能垒精准调控新机制，实现了光催化能源转化与环境净化的性能突破。该项目的5篇代表性论文(Environ. Sci. Technol.，Appl. Catal. B Environ., Chem Eng. J. (3篇), J. Mater. Chem. A. (2篇)，Sol. Energ. Mat. Sol. C.) SCI他引频次为1461，其中2篇入选ESI高被引论文。在该成果的支撑下，项目第一完成人入选国家级青年人才计划，第六完成人获批国家自然科学基金杰出青年项目。
特提名本项目申报2026年河南省自然科学奖二等奖。
项目简介：
[bookmark: OLE_LINK2]本研究属于光催化科学技术领域，传统光催化材料中光生载流子易复合、表面反应活性不足及太阳能利用效率低的关键科学问题，突破传统经验型材料设计模式，基于催化热力学基本原理，构建了“还原电势—反应温度—吸附熵变”协同驱动的光催化材料精准创制体系。本项目以反应自由能调控为主线，分别从导带电势优化、界面局域温升构建和反应商Q调节三个维度，提出Z型异质结保留强还原电子、光热耦合降低界面势垒以及中空多孔限域结构优化微环境的新策略，揭示了光生载流子分离效率、表面反应活性及太阳能利用效率精准调控机制，相关研究成果被Nat. Mater.，Nat. Commun.，Adv. Mater.，Angew. Chem. Int. Ed.等国际权威期刊多次正面引用与评价，有力推动了光催化CO2还原方向的理论创新与技术发展。研究取得了以下若干创新性研究成果：
（1）基于ΔG=-nFECB热力学关系，提出还原电势驱动的Z型异质结精准设计原理，通过定向保留强还原电子并调控更负导带电势，实现载流子高效分离与强还原能力协同统一，突破了传统异质结“分离增强而还原性衰减”的设计瓶颈。
（2）围绕ΔG=ΔGϴ+RTlnQ中的温度项，建立光热耦合催化新机制，通过提升催化界面局域温度降低反应自由能势垒，促进反应物吸附活化、关键中间体转化及界面电荷传输，实现光能—热能—化学能协同增效。
（3）针对ΔG=ΔGϴ+RTlnQ中的反应商Q项，提出中空多孔限域结构调控策略，通过提高关键反应物局域分压与吸附浓度，降低Q值，推动反应平衡正向移动，并提升中间体定向转化概率和目标产物选择性。
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