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近日，中国科学院大连化学物理研究所催化基础国家重点实验室李灿、李仁贵团队在半导体光催
化剂暴露晶面的本质作用研究方面取得新进展：观察到光催化研究中活性晶面依赖的关系，确认
了活性晶面的光催化活性差异是由不同共存暴露晶面之间的光生电荷分离性质决定的。

人工光合成太阳燃料是国际科学领域的“圣杯式”科学课题，而光生电荷分离是人工光合成的核
心科学问题。李灿团队长期致力于人工光合成太阳燃料研究，取得了系列进展：先后提出异相结
电荷分离机制（Angew. Chem. Int. Ed., 2008；Angew. Chem. Int. Ed.,
2012）、发现晶面间光生电荷分离效应（Nature Commun. 2013；Energy Environ. Sci.
2014）、发展了高对称性半导体材料的光生电荷分离策略（Energy Environ. Sci.
2016）、提出极性诱导的光生电荷分离新策略（Angew. Chem. Int. Ed.,
2020），并自主研发了光生电荷成像表征新技术（Angew. Chem. Int. Ed., 2015; Nature Energy, 2018
）等。尤其是该团队近年来提出的晶面间光生电荷分离策略，已发展成为太阳能光催化研究领域
最受关注的研究方向之一。

虽然半导体光催化材料的形貌和晶面调控被证明是提高光催化性能的有效途径之一，但关于形貌
和晶面如何影响光催化性能仍然众说纷纭，研究人员往往将光催化活性的差异归结于所谓的高活
性晶面，但对于活性晶面本质的认识并不清楚。本工作中，研究团队基于前期对晶面间光生电荷
分离的研究基础，以典型的氧溴化铋（BiOBr）半导体为研究模型，分别可控合成了两种具有特
定晶面的BiOBr纳米晶。研究发现，具有特定晶面暴露的纳米晶的光催化活性差异并不直接与高
暴露比例的晶面性质关联，而是和与之共同暴露的晶面性质密切相关，这些与之共存的晶面暴露
比例虽小，但其存在真正决定了高暴露比例晶面在光催化反应中所表现出来的性质。由于低暴露
比例晶面和高暴露比例晶面表面能带弯曲程度的差异会诱导光生电荷在不同晶面之间发生空间分
离，且由于共存晶面的不同导致晶面间光生电荷分离性质的差异，直接影响了纳米晶在光催化反
应中表现出不同的催化性能。该研究工作进一步澄清了半导体光催化剂晶面依赖的光催化反应的
本质，对于深入理解半导体纳米光催化剂的光生电荷分离和催化反应机制具有重要的科学价值。

研究成果发表在《德国应用化学》（Angew. Chem. Int.
Ed
.）上，第一作者是博士生石明。该工作得到国家自然科学基金、中科院战略性先导科技专项A“
变革性洁净能源关键技术与示范”子课题和兴辽英才计划等的支持。
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