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一、 [bookmark: NESEI_T_XM_BASEINFO]项目基本情况
	提名者
	浙江大学

	项目名称
	中文名
	离子功能化材料性质调控机理与分子识别强化研究

	
	英文名
	Studies on the property regulation mechanism of ion-functionalized materials for enhanced molecular recognition

	主要完成人
	邢华斌、王涛、崔希利、张照强、赵旭

	主要完成单位
	浙江大学、清华大学




[bookmark: NESEI_T_XX_PARTICULAR]三、项目简介
	[bookmark: _Hlk42950199]（限1页，限1200字）
[bookmark: _Hlk42950224]本项目属化学工程领域。分子的精准识别是分离与反应过程的关键科学问题，也是（超）高纯化学品制造过程的关键技术。其核心是高效功能材料的构建，但现有功能材料存在结构性质调控不精准、难以辨识结构相似物微小差异、分子识别能力弱等重要挑战。本项目系统研究了离子杂化多孔材料和离子液体等离子功能化材料的结构性质调控机制及构效关系，阐明了阴离子的氢键识别机理和分子识别强化策略，实现了结构高度相似低碳烃混合物和生物活性物质混合物的高效分离，发展了离子功能化材料分离结构相似物的方法。主要科学发现包括： 
1、提出了离子杂化多孔材料分离低碳烃的方法，阐明了阴离子对碳氢化合物的氢键识别机理，揭示了限域空间内的主客体协同吸附增强机制并观测到“气体团簇”结构，实现了乙炔乙烯等结构相似物的精准识别与分离，兼具高吸附容量和高选择性，分离效率是传统材料的5.7倍。研究成果为解决吸附容量和选择性难以兼具的普遍性问题提供了重要途径，成功应用于二氧化硫等其他分离体系。
2、阐明了离子功能化材料氢键碱度/酸度的场效应调控机理，提出了通过改变阴阳离子间作用强度、利用“空间传递的离子场效应”调控/增强氢键碱度和酸度的方法，建立了微观结构-相互作用-酸碱度的构效关系，实现了离子功能化材料氢键碱度/酸度的定向精细调控。设计制备了一系列氢键碱度/酸度精细可调的磺酸功能化离子液体及强碱性阴离子功能化材料，为分子的精准识别提供了必要的理论和物质基础。
3、提出了分子形状和阴离子氢键识别多机制耦合的分离策略，有效辨识相似化合物分子结构和性质的多维度差异，通过构筑新型离子功能化材料强化分子识别能力，克服单一机制识别能力弱的不足，实现了结构复杂碳四烯烃异构体混合物、生物活性物质混合物的高效分离，异构体选择性与生物活性物质萃取率分别是文献报道最高值的3.7倍和2倍以上。
本项目发表了主要论文25篇。5篇代表作发表在Science、Angew. Chem. Int. Ed.、AIChE J.、Ind. Eng. Chem. Res.、J. Mol. Catal. Chem: A上，被他引924次。成果已产生重要国际影响力，被Science（3篇）、Nat. Mater.（2篇）、Chem. Rev.（5篇）等期刊引用并高度评价。离子杂化多孔材料分离低碳烃方法（Science, 2016, 353, 141，他引356次）被Science专题展望论文评价为“提出了气体分离金属有机框架吸附剂设计合成的新方向”，加州大学伯克利分校Jeffrey R. Long综述论文评价为里程碑意义的研究（A landmark study），获评2017年中国百篇最具影响力国际学术论文。离子功能化材料氢键碱度/酸度场效应调控策略（Ind. Eng. Chem. Res., 2005, 44, 4147他引291次、J. Mol. Cata. A: Chem., 2007, 264, 53他引202次）被研究者作为有效方法广泛引用和应用。项目研究成果具有重要实际应用价值，为结构相似复杂体系的高效分离和转化提供了新的思路和途径。项目第一完成人应邀作大会报告或主旨报告十余次，获2015年中国石化联合会青年科技突出贡献奖和2017年国家杰出青年基金资助。


[bookmark: NESEI_SCIENCE_INNOVATION]

[bookmark: NESEI_PAPER]六、代表性论文（专著）目录（不超过5篇）
	序号
	论文（专著）
名称/刊名/作者

	1
	Pore chemistry and size control in hybrid porous materials for acetylene capture from ethylene
Science, 2016, 353, 141
Xili Cui#, Kaijie Chen#, Huabin Xing*, Qiwei Yang, Rajamani Krishna, Zongbi Bao, Hui Wu, Wei Zhou, Xinglong Dong, Yu Han, Bin Li, Qilong Ren, Michael J. Zaworotko*, Banglin Chen*

	2
	Novel Brønsted-acidic ionic liquids for esterifications
Industrial & Engineering Chemistry Research, 2005, 44, 4147
Huabing Xing, Tao Wang*, Zhenhuan Zhou, Youyuan Dai

	3
	The sulfonic acid-functionalized ionic liquids with pyridinium cations: acidities and their acidity-catalytic activity relationships
Journal of Molecular Catalysis A: Chemical, 2007, 264, 53
Huabin Xing, Tao Wang*, Zhenhuan Zhou, Youyuan Dai

	4
	Sorting of C4 olefins with interpenetrated hybrid ultramicroporous materials by combining molecular recognition and size-sieving
Angewandte Chemie International Edition, 2017, 56, 16282
Zhaoqiang Zhang#, Qiwei Yang#, Xili Cui, Lifeng Yang, Zongbi Bao, Qilong Ren, Huabin Xing*

	5
	Design and screening of ionic liquids for C2H2/C2H4 separation by COSMO-RS and experiments
AIChE Journal, 2015, 61, 2016
Xu Zhao, Qiwei Yang, Dan Xu, Zongbi Bao, Yi Zhang, Baogen Su, Qilong Ren, Huabin Xing*
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[bookmark: _Hlk43113704][bookmark: _Hlk43113685]八、主要完成人情况表（根据实际人数自行添加此页）
	[bookmark: _Hlk43113633]姓    名
	邢华斌
	排名
	1

	技术职称
	教授

	工作单位
	浙江大学

	完成单位
	浙江大学

	
	

	对本项目重要科学发现的贡献：（限300字）


担任项目负责人，提出了项目主要学术思想和研究方案，全程参与项目研究，对发现点1、2、3点均做出了重要贡献，是代表性论文1的共同通讯作者、代表性论文2和3的第一作者、代表性论文4、5的通讯作者。
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[bookmark: NESEI_ATTACHMENT]八、主要完成人情况表
	
姓    名
	王涛
	排名
	2

	技术职称
	教授

	工作单位
	清华大学

	完成单位
	清华大学

	
	

	对本项目重要科学发现的贡献：（限300字）


对发现点2做出了重要贡献，提出了磺酸功能化离子液体结构设计和性质调控的学术思想和研究方案，是代表性论文2和3的通讯作者。







八、主要完成人情况表
	
姓    名
	崔希利
	排名
	3

	技术职称
	研究员

	工作单位
	浙江大学

	完成单位
	浙江大学

	
	

	对本项目重要科学发现的贡献：（限300字）


对发现点1做出了重要贡献，开展了离子杂化多孔材料分离乙烯乙炔的系统研究，是代表性论文1的共同第一作者、代表性论文4的共同作者。







八、主要完成人情况表
	
姓    名
	张照强
	排名
	4

	技术职称
	博士后

	工作单位
	新加坡国立大学

	完成单位
	浙江大学

	
	

	对本项目重要科学发现的贡献：（限300字）


对发现点3做出了重要贡献，合成离子杂化多孔材料并研究其碳四烯烃分离性能，是代表性论文4的共同第一作者。







八、主要完成人情况表
	
姓    名
	赵旭
	排名
	5

	技术职称
	高级工程师

	工作单位
	中国天辰工程有限公司

	完成单位
	浙江大学

	
	

	对本项目重要科学发现的贡献：（限300字）


对发现点1做出了重要贡献，合成阴离子功能化离子液体并研究其乙炔乙烯分离性能和机理，是代表性论文5的第一作者。
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