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早期化学和材料研究主要依靠实验探索。近20多年来，借助计算机能力的快速

提高和理论与计算化学方法的发展，通过量子化学方法计算研究催化材料性质和催

化反应机理，极大地加深了人们对催化过程的认识，加速了新型催化材料的开发。

另一方面，核壳结构是最常见的多组分纳米材料组装方案之一，能有效地实现内核

材料和壳层材料的优势互补。对核壳材料进行合理组合可以使其展现出对应单组分

材料所无法比拟的性能，也为研究催化材料构效关系提供了很好的模型体系。报告

人首先将为大家介绍一些计算催化中的基本概念，然后向大家汇报本人过去在以下

两方面的工作：

（1）金属合金纳米催化剂的理论设计；

（2）金属氧化物核壳材料的调变机制；

上述工作在分子原子尺度建立了不同类型多元催化材料的构效关联模型，为相

关纳米催化材料的设计提供了新思路。本报告将重点介绍碳中和的原理以及生物质

和二氧化碳的催化转化的前沿理论与技术。
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