《能源发展中的若干关键化学科学基础问题》项目指南
　　 能源是国民经济、国家安全和实现社会可持续发展的重要物质基础。由于能源已成为制约我国安全和经济可持续发展的瓶颈, 能源问题的解决与否将极大地影响国家的安全和战略。化学与工程科学是能源发展的核心学科之一，能源领域的重大突破将很大程度上依赖与能源相关的基础科学的跨越式发展。本项目针对国家的能源战略需求，通过研究与能源发展相关的若干化学、工程与材料重大基础和前瞻性科学课题，力求为解决和部分解决目前我国已经显现的能源短缺和能源转化及利用过程中所存在的重大问题，缓解我国社会经济发展所面临的能源和环境的巨大压力，为国家发展洁净、可持续的能源核心技术提供科学基础。

　　鉴于国家自然科学基金委重大项目的宗旨，本着"有所为和有所不为"的原则，本项目拟集中研究能源发展中与化学化工及材料工程领域直接相关的一些重大关键基础科学问题。

研究目标：
　　本重大项目的科学目标是发展或创制合成气、天然气制取清洁液体燃料的化学与化工过程新思路或新技术；发展或创制以烃类和含氧化合物、生物质等可再生资源的高效、清洁制氢工艺和工程技术；发展或创制低能耗无二次污染的耦合脱硫、脱硝及脱除重金属的技术与工艺；发展与能源有关的化学化工基础科学，特别是在催化、工程与材料科学和环境化学等方面。

主要研究方向：
1. 以合成液体燃料为目标的基础科学问题 
　　探索以合成气为反应物的定向合成液体燃料的科学规律，研究催化剂结构等因素对碳链生长机制的调控和影响，产物烯烃再吸附对产物结构调变的作用机理；发现调控和优化合成油碳链分布和性能的新方法。
　　研究以合成气合成低碳醇的反应机理，探索合成低碳醇的选择性规律、相关C-C键和C-OH键形成机理及其调控机制，获取合成低碳醇的新技术及工艺。
　　研究天然气（主要是CH4）直接转化为液体燃料的反应，主要包括低碳烃分子的温和活化及氧的适度可控活化，创制直接制备含氧化合物和高碳烃类的新思想或新工艺。 
2. 氢的制备及其作为能源应用的基础科学问题
　　研究烃类及甲醇、乙醇等含氧化合物或由生物质发酵和水解得到的高碳醇类化合物和糖类化合物的催化制氢过程。着重研究与此相关的反应工程系统的流体力学行为及新型反应工程系统的构建及优化策略；寻求抗热冲击大空速CO转换和净化结构催化剂，重点探讨提高催化剂的催化效率（活性、选择性和稳定性）、降低CO含量的新途径。
　　研究利用生物质等可再生资源转化制氢的反应本质，为实现生物质的高效转化和发展新的可再生能源生产过程提供理论依据。主要侧重在生物质的化学催化、酶催化制氢等新体系研究。 

3. 能源转化过程的环境化学基础科学问题 
　　探索并研究与化石资源利用过程中硫、氮、重金属等污染物集成（耦合）脱除新原理、新思路或新工艺相关的基础科学问题，实现化石资源的洁净利用。 

　　资助年限： 4 年。
　　拟资助经费：800 万元。

　　本项目由化学科学部、工程与材料科学部联合提出，化学科学部受理申请。

