附件4：

“团簇体系的协同效应与作用机制”重大项目指南
团簇是具有确定分子组成与结构的介观物质。基于团簇结构与组成确定的特点，更系统、深入地开展团簇体系构效关系的研究，不仅能推动团簇科学的发展，而且是在分子水平上认识纳米和固体表面结构、突破制约纳米科技发展瓶颈的重要途径。本重大项目将通过系统地研究团簇体系的协同效应，在深入认识团簇形成机理、结构规律和协同效应的基础上，实现团簇性能的结构调控，发展面向能源应用的新一代团簇材料，为纳米和固体表面科学提供结构和组成确定的分子模型，促进化学与物理、材料等基础和应用领域的交叉融合，推动相关学科的发展。
一、科学目标

利用团簇具有确定结构和组成的分子特性，又具有纳米材料的尺寸效应，将团簇作为研究和认识纳米及固体表面结构的分子模型，通过新团簇及其组装体系的发现与功能化，通过深入、系统地研究团簇体系的形成机理、结构规律和协同效应，解决纳米等固体材料因表面结构和组成不确定而难以理解其构效关系的难题，在发展兼具纳米材料与分子材料特性的团簇基功能材料的同时，为纳米科技等相关领域的发展提供科学支撑。在新颖团簇的制备和结构研究方面，将继续保持并扩大与国际同行的竞争优势；在团簇及其材料的功能化与应用方面，预期将取得突破性的进展。
二、研究内容
（一） 非金属团簇体系。
研究稳定特定结构与性能的活泼碳簇、形成机理以及它们的结构和稳定化规律，进而设计可控合成的途径，实现特殊团簇体系的宏量合成，突破制约原子团簇科学发展的瓶颈。研究碳簇与衍生化基团间的协同效应，通过团簇的功能化制备有机太阳能电池等团簇器件，实现团簇的功能协同、强化与复合。发现新的碳簇体系及其结构特性，总结结构规律，使之成为新型碳纳米材料创新的源泉。
（二）过渡金属团簇体系。
采用阴离子模板等方法设计合成高核的过渡金属团簇，总结合成与结构规律，力求实现团簇的高核化、系统化和功能化。研究团簇与配体及底物之间的协同作用，通过调控团簇的成簇金属原子，调控团簇的催化反应活性；调控团簇化合物的配体，调控团簇的催化反应选择性。建立明确的团簇催化性能的构效关系，使之成为兼具均相催化剂和多相催化剂优点的新型纳米催化剂，并为认识这些催化反应的机理提供明确无误的分子结构模型。
（三）稀土团簇体系。
调控稀土团簇的合成反应条件, 建立可控的合成方法。研究稀土团簇中成簇原子之间的协同作用，研究在这些团簇化合物组装的材料和器件中团簇与团簇之间的协同作用，在明确构效关系微观机制的基础上，调控并优化团簇下转换和上转换发光效率、光-电/电-光转换效率、催化反应的活性和选择性等重要功能。以团簇为前驱体合成并稳定化新型功能纳米材料，为发展新型的稀土功能材料开辟道路。
（四）团簇组装体系。
选择不同的簇基元和有机配体组装成有机、有机-无机复合开放框架材料，研究并揭示纳米团簇间的组装方式及其机理。在研究和认识团簇间及团簇与配体间的协同作用的基础上，阐明限域空间的特性及其与特定分子之间相互作用的本质，调控团簇组装的纳米结构的吸附与催化性能，发展成为新一代的多孔材料。    

三、资助期限  5年 （2014年1月至2018年12月）
四、资助经费  2000万元
五、申请注意事项     

1. 申请人应当认真阅读本项目指南和通告，不符合项目指南和通告的申请项目不予受理。

2. 申请书的附注说明选择“团簇体系的协同效应与作用机制”（以上选择不准确或未选择的项目申请不予受理）。

3.本项目由化学科学部负责受理。


2

