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硼酸盐因具有丰富的结构类型、稳定的物化性能，在新型光电功能晶体材料、核废料分离和隔离
、商业化玻璃、非晶态氧化物催化剂、锂/镁离子电池等领域具有重要应用。近90年来，研究人
员相继发现近4000种硼酸盐化合物，而其结构化学作为调控性能的关键，决定着硼酸盐物理、化
学性能的极限，也使得硼酸盐结构化学和构效关系研究成为该领域的热点。理论上，硼酸盐结构
中B原子可以与O亲核体通过sp、sp2和sp3杂化作用，形成直线型BO2、三角形BO3

和四面体的BO4

基本基团。但近4000种硼酸盐化合物中，
关于直线型BO2

基团鲜有报道，目前仅在极少数磷灰石矿物中发现该类基团，是十分罕见的硼酸盐的基本构筑单
元，因此对该类基团的研究较为滞后。近日，中国科学院新疆理化技术研究所中科院特殊环境功
能材料与器件重点实验室研究团队与美国西北大学研究团队联合发表的研究成果打破了该格局。

中国科学院新疆理化技术研究所中科院特殊环境功能材料与器件重点实验室研究员潘世烈研究团
队长期以研究硼酸盐晶体结构多样性，并进一步设计合成硼酸盐光学晶体为主要任务和目标。近
日，科研人员获得一例硼酸盐新化合物K5Ba2(B10O17)2(BO2

)，该化合物结构中具有直线型BO2基团，是目前首例含有全部B-O键合构型的硼酸盐化合物。科
研人员通过固体核磁共
振实验结合理论计算，鉴定出其结构中存在的B
O2

基团，为
今后该类基团的鉴
别提供了原始参考。通过第一性原理
阐明，相较于传统BO3和BO4基团，BO2

基团具有更高的光学各向异性，基于此
设计的仅含有BO2基团K（BO2）具有较大的双折射率（0.18@1064 nm），将深紫外双折射晶体的
双折射率值推向了新
高度，为设计合成高性能双折射晶体提供
了新基因。K5Ba2(B10O17)2(BO2

)的发现拓展了硼酸盐的结构化学，而其中
罕见的BO2

基团的独特微观性能和光谱特征将激发广泛研究，并为未来探索紫外/深紫外光学晶体材料开辟
新路径。

相关研究成果发表在Nature
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Communications上，新疆理化所为第一完成单位，潘世烈和美国西北大学教授Kenneth R.Poeppel
meier为论文共同通讯作者，新型光电功能材料实验室博士黄春梅、米日丁�穆太力普和研究员
张方方为论文共同第一作者，论文合作者包括英国兰卡斯特大学教授John M.
Griffin、美国西北大学博士Kent J. Griffith、新疆理化所研究员杨志华和博士胡聪。研究工作得到
国家自然科学基金委员会、科技部、中科院等项目的支持。
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