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金属界面水主导着广泛的物理化学现象。界面结构的形成，源于水—水氢键作用与水—基底相互
作用的微妙平衡。对界面水特别是其结构多样性与动态行为的微观理解，对电催化、纳米流体及
大气化学等领域具有重要意义。已有研究发现，亲水性金属衬底表面可以形成有序的二维冰晶体
，其强水—衬底相互作用能够稳定氢键网络。相比之下，疏水性金属衬底由于吸附能较弱，水倾
向于形成三维冰微晶、非晶薄膜或其他亚稳态聚集体。但是，Au(111)表面可稳定存在互锁双层
冰结构，即通过完全氢键网络连接的两个平面六角冰层。相较之下，单层冰因氢键形成能力受限
，被认为无法在疏水性金属表面稳定存在。

中国科学院物理研究所/北京凝聚态物理国家研究中心等，利用此前发展的低能电子辅助合成技
术，在疏水性衬底Au(111) 表面合成了单层冰。

研究团队通过向Au(111)表面的双层互锁冰结构注入低能电子，诱导其相变为由完整水分子构成
的新型单层冰结构。团队结合原位低能电子衍射、角分辨光电子能谱、X射线光电子能谱及第一
性原理计算，研究了该冰相的原子结构、电子特性与稳定性。团队发现，与Ag衬底不同，水分
子在Au表面受到低能电子照射时不会脱氢，而是倾向于部分脱附，从而形成亚稳态的单层冰。
理论计算表明，该单层冰中的氢原子可能存在两个能量相近的取向，且两种取向之间的切换可能
存在质子隧穿现象。

上述发现拓展了界面冰的相图，为探索二维轻元素体系中的量子物性提供了新平台。

研究工作得到国家重点研发计划、国家自然科学基金、中国科学院相关项目等的支持。
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