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氧化硼（B2O3

）广泛
应用于玻璃、
光学材料和高能推进剂等领
域，在常压下以玻璃态形式存在。玻璃态氧化硼
模型被认为是由特定结构单元组成的二维网络，但其结构表征和生长机制仍不明确。研究氧化硼
团簇结构的演化，对理解玻璃态物质的生长机制和成键特征具有重要意义。然而，与离子型氧化
硼团簇相比，中性氧化硼团簇不带电荷，难于探测和质量选择，实验研究更具挑战性。因此，实
现中性氧化硼团簇的精准光谱表征是研究人员长期以来的目标之一。

近日，中国科学院大连化学物理研究所等科
研团队，
利用大连相干光源观测到含有玻璃态关键结构单元的中性氧化硼团簇，为理解玻璃态物质的微观
结构和生长机制提供了新思路。

为实现对中性团簇的精准探测和结构解析，团队自主开发了基于大连相干光源的中性团簇红外光
谱实验站
，实现了质量选择中性团簇的高灵敏谱学探测、结构表征和反应性能研究。结合大连相干光源和
桌面极紫外光源，该实验站已被用于水团簇、金属—水团簇、硼团簇
等体系的中性团簇光谱研究。

科研人员利用基于大连相干光源的中性团簇红外光谱实验站，测定了一系列中性氧化硼团簇（B
O3、B2O4和B3O6

）的尺寸选择红
外光谱。团队将实验光谱与量子
化学理论计算相结合发现，BO3、B2O4和B3O6

团簇均具有平面结构，分别由BO、BO3和B2O5

基团组成，而这些基团正是构成玻璃态二维网络的关键结构单元。化学键分析表明，这些团簇平
面结构的高度稳定性源于端基B≡O和B–O σ键之间的协同作用。

该研究为体相材料的关键结构单元提供了光谱特征，也为系统研究氧化硼材料的逐步形成和生长
机制提供了新策略。
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相关研究成果发表在《美国化学会志》（Journal of the American Chemical
Society）上。研究工作得到国家自然科学基金委员会、科学技术部、中国科学院等的支持。
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