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1、催化与反应工程 

   微观反应动力学：通过密度泛函理论计算研究非均相催化剂表面反应机理，表面结

构与催化剂性能关系；通过基元反应网络集成构建微观反应动力学，确定主要反应路径、

表面最丰物种、速率控制步骤，以及可进行实验验证的表观活化能与反应级数；建立考

虑催化剂结构参数的催化反应动力学。 

   催化剂孔结构优化：研究多孔催化材料孔结构模型化方法，和以孔结构模型为基础   催化剂孔结构优化：研究多孔催化材料孔结构模型化方法，和以孔结构模型为基础

的反应扩散模型。研究孔结构参数的统计分布和空间分布对催化剂表观反应性能的影响；

研究不同扩散机制和毛细效应对吸附、反应行为的影响。研究催化剂孔结构优化方法。 

   催化剂结构调控：研究催化材料（包括纳米碳材料、分子筛等）制备过程中的结构

形成和演化机制，和催化材料多尺度结构（包括形态、晶相与表面结构）的调控方法。

重点研究金属-分子筛催化剂介尺度结构形成的控制机制、以及结构演化过程预测与调

控的非平衡热力学方法。 

2、反应过程强化与优化 2、反应过程强化与优化 

   反应过程强化：通过催化剂功能复合（如使用金属-分子筛双功能催化剂）强化反

应过程，简化工艺，提高目标产物收率；通过反应过程耦合（如耦合脱氢和氢氧化反应）

实现反应热平衡、提高单程转化率；通过催化剂结构设计（如使用纳米沸石、或多级孔

道沸石等）减缓传质阻力，提高催化剂稳定性。 

   传递过程强化：研究以构型理论为基础的流体均布与混合方法，微通道内的沉积与   传递过程强化：研究以构型理论为基础的流体均布与混合方法，微通道内的沉积与

溶解动力学；研究以微流体技术为基础、进行危险反应过程、或合成危险化学品的化工

过程集成技术；研究大型反应器内流体均布与混合强化方法。 

   反应过程优化：研究具有非定态特征的反应过程（如催化剂失活过程、间歇反应过

程等）的模型化与优化方法。 

3、晶体结构与形态调控 

   药物结晶：研究药物分子结晶过程中溶剂与杂质对晶体生长动力学和晶体形态的影   药物结晶：研究药物分子结晶过程中溶剂与杂质对晶体生长动力学和晶体形态的影

响；研究溶质分子在溶液中的聚集形态、及其对成核与生长动力学的影响；研究晶体多

晶型的转化规律及调控。 

   分子筛可控合成：研究分子筛的成核与生长动力学、以及结构导向剂对分子筛粒径、

介孔结构等的影响，分子筛生长过程中对金属前驱物的包埋作用。
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