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单分子甲醛吸附研究取得新进展。近日，中国科学院大连化学物理研究所分子反应动力学国家重
点实验室中科院院士杨学明、副研究员马志博与中国科学技术大学教授李微雪、浙江师范大学助
理研究员黄传奇合作，在单分子层面甲醛在金红石型氧化钛110表面吸附结构研究中取得新进展
，相关结果发表在The Journal of Physical Chemistry Letters上。

氧化钛110表面是研究光催化的模型体系，近年来结合小分子在其表面的行为研究揭示了一系列
重要的基元动力学过程。但是这一体系在甲醛分子的研究中却存在困难，其主要原因在于理论预
测和实验观测的吸附结构不同，这造成了一系列相互矛盾的实验结果无法被正确地理解。

结合高分辨的扫描隧道显微镜和高精度的密度泛函理论计算，研究得到了甲醛在氧化钛表面的轨
道分辨。通过仔细地对比几种轨道分辨，科研人员发现了吸附结构经常处于叠加态中，既可以是
不同物理吸附状态的叠加，也可以是物理吸附和化学吸附的叠加态。这预示着处于物理吸附和化
学吸附的叠加态的吸附结构极有可能是物理吸附向化学吸附的转变通道，而同一类位点存在不同
的叠加状态，则说明表面上看起来是同一种位点的吸附位，受到周围环境(如各种缺陷)的影响，
也会在分子吸附结构上表现出根本性的不同。这些实验现象对于理解甲醛复杂的反应路径，以及
理解前人相互矛盾的实验结果均有极大的帮助。

该工作得到中科院战略性先导科技专项(B类)项目、中科院前沿科学重点研究计划项目、科技部
国家重点研发计划、国家自然科学基金项目等资助。
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