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[摘　要]　本文介绍了“功能导向晶态材料的结构设计和可控制备”重大研究计划的立项背景、总
体科学目标和核心科学问题、总体布局和实施思路、总体完成情况,并概述了该领域下一步发展的

建议.
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转换材料

晶态材料是固态材料的核心和主体.它是所有

长程有序固态材料的总称,其内部组成原子或基元

在三维空间呈周期性排列,具有有序稳定的晶体结

构.由于内在晶体结构稳定有序并具有多样性,以
及其易于复合调控等,晶态材料可展现出丰富的物

理内涵和多样化的宏观功能特性,例如激光变频、压
电、铁电、热电、铁磁、超导、量子磁性及其多种复合

性能等.因此,晶态材料已经被广泛应用于信息、通
讯、能源、医疗与国防等多领域,不断推动着人类科

技全方位的发展,为人类生活进步提供了坚实的基

础和保障.日前,科技的高速发展和人类对美好生

活需求的日益增长对晶态材料提出了更高要求,尤
其是特定功能晶态材料的先进性和精细化.这亟需

深入发现晶态材料微观结构与特定宏观性能之间的

内在关系及普适性规律,以便更准确高效地进行功

能晶态材料前端结构基元的合理有效设计以及后续

精准制备和功能调控.因此,晶态材料研究正在向

以特定功能为导向,通过结构设计和可控制备获得

所需应用特性材料的方向发展.

付雪峰　博 士,教 授,现 任 国 家 自 然 科 学

基金委员会化学科学部一处处长.

邹国红　四 川 大 学 研 究 员、博 士 生 导 师,
四川省学术 和 技 术 带 头 人 后 备 人 选.主

要从事新型无机非线 性 光 学 晶 态 材 料 结

构设计与定向合成研究,发表 SCI学术论

文６０余篇,曾获得福建省自然科学一等

奖,主持国家自然科学基金项目３项.

１　立项实施情况

１．１　立项背景

２１世纪初期后,量子理论的成熟发展以及多种

表征技术的不断进步,让人们对材料的认识和研究

早已深入至微观亚原子尺寸.人们可以观察和发现

材料不同尺度和不同维度之间的关联及其导致的丰

富衍生现象与协同现象,并开拓了量子信息、量子计

算以及拓扑物理等新兴研究领域.同时,随着多样
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化制备技术的不断提升,具有丰富新功能甚至前所

未有特性的新材料被不断创造出来,包括完全的人

工材料.众多新材料及其新性能新物理现象的发现

与前沿物理理论交叉融合,推动着物理理论的进一

步完善和发展;同时先进物理理论又指引新物性材

料的设计、制备和应用,并发展出一系列新型材料和

器件,以满足人类科技发展和生活进步的各项需求.
在新型材料与器件中,作为功能性质载体的晶

态材料始终占据着极其重要的地位.具有稳定有序

晶体结构的晶态材料,同时由于其易于复合调控以

及多样性等展现出了丰富的物理内涵和多样化的

光、电、磁等宏观功能特性,并在信息、能源、医疗、国
防等领域被广泛应用,为产业结构和人类生活带来

了革命性的进步.当前,人类已经进入信息社会和

大数据时代.传统微电子领域已经从“微电子学”转
向“纳电子学”,从“摩尔定律时代”进入“后摩尔时

代”.人类社会的进步一直依靠着科技高速发展的

强力支撑.然而,目前许多科技领域的发展遭遇瓶

颈,亟需突破.例如,微电子器件与集成电路需从单

一器件尺寸微缩到功能性集成;新型柔性电子器件

(包括可穿戴电子设备等)需多功能化、轻薄化、柔性

化甚至智能化;铁电存储领域需发展更具柔性的高

性能分子铁电体;激光和非线性光学领域需能在更

宽波长范围应用的激光晶体材料,尤其是在深紫外、
远红外甚至太赫兹以及量子通讯波段;高温超导领

域除理论机制待解决外,超导材料的工作温度离室

温仍有一段距离;超能量子计算和量子通讯除软件

方面的算法改进外,更需在能实现此功能的介质载

体材料上进行突破.
这些科技领域的进步和发展,很多最终都依然

受制于目前晶态材料的局限性.因此,更需要突破

和发展出能满足当前科技发展需求的新型晶态材

料,尤其是提升新型特定功能晶态材料的先进性和

精细化.制备先进高端功能晶态材料的挑战促使我

们必须深层次研究宏观性能与微观结构之间的内在

关系及普适性规律,并准确判定决定晶态材料某特

定性能的微观功能基元.在明确功能基元的研究基

础上,进一步加强发现和理解各种功能基元以及不

同功能间的协同作用,最终发展新机理,并以特定功

能为导向,通过结构设计和可控制备获得所需应用

功能的晶态材料.功能导向晶态材料的研究由此可

激发化学、物理、材料等多学科的深度交叉合作,推
动相关学科及后续相关产业的进一步发展,具有重

大科学意义和应用前景.

１．２　总体科学目标和核心科学问题

功能导向晶态材料研究的最基本问题是发现具

有特定功能或物理性质的新型固态物质,并研究它

们的作用机制.本重大研究计划提出“功能基元”设
想(图１),将总体科学目标瞄准为发现晶态材料的

光、电、磁及其复合性能与空间结构以及电子结构之

间的内在关系和规律,揭示决定晶态材料宏观功能

的微观功能基元及其在空间的集成方式,为实现功

能导向晶态材料的合理设计和可控制备提供理论基

础,引领相关学科的交叉融合与发展.在总体科学

目标的指引下,本重大研究计划旨在设计、合成新型

固态化合物,阐明其结构与性质以及功能之间的关

系,实现材料结构可控调控,优化材料各功能特性,
最终提升材料的应用性能和使用范围.

图１　本重大研究计划提出的“功能基元”设想

本重大研究计划组织化学、物理、材料等多学科

的科学家进行共同研究,解决了以下主要科学问题:
(１)决定晶态材料功能和物性的关键功能基元

的确定.
目前,虽然人们对结构与功能之间的关系已经

有了一定的认识,但是功能材料的合成与筛选依然

有很大随机性.如何根据结构与功能之间存在的客

观规律有针对性地设计和合成特定新型晶态材料并

进行拓展和丰富,仍是有待解决的科学难题.本重

大研究计划以功能为导向的结构基元设计入手,首
先,探索合成具有特殊结构与形态的物质与体系,如
笼、球、大环、长链、微孔、插层、网格、空腔等结构和

表面有序结构,以及这些结构基元的组装体系,并研

究这些结构所导致的特殊性能,如非线性光学、发
光、磁性及其复合性能等.其次,通过系统开展晶态

材料的功能基元组装、修饰和光电磁性能调控等方

面的工作,揭示晶态材料合成、结构及光、电、磁性能

的调控规律,阐明晶态材料中长程电子传输、长程磁
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有序、能量转换等机制方面的基本科学问题.
(２)晶态材料功能、物性及其微观结构的关系

及其规律.
晶态材料的微观结构和对称性决定了材料的宏

观物理性质.因此,本重大研究计划通过建立与发

展新的理论方法,在多层次多尺度上计算、模拟和预

测材料的结构与性质(如磁性、电学和光学性质),最
后设计、合成出一批具有特定功能和有重大实用前

景的晶态材料.具体揭示了材料功能基元(原子、离
子、分子、基团等)的结构间相互作用方式(如共价

键、离子键、配位键及氢键、πＧπ堆积作用等)与其性

能(包括光、电、磁及其复合性质)之间的关系,以及

晶态功能材料微观对称性与其宏观功能性质之间的

关系;并研究了相关体系在外界扰动(磁场、电场、光
场、温场、力场等)下的物性响应和调控机理.最终

促进了科学家们更深刻地理解各种光、电、磁的基本

过程和组成晶体的原子、分子(基团)结构、对称性以

及能带结构之间的相互关系,从而为后续高端晶态

材料的设计提供了更坚实的理论依据.
(３)基于功能基元晶态材料的设计原理和可控

制备.
理清晶态材料的构效关系和规律后,可根据功

能需求设计微观结构,根据微观结构设计合成反应,
最终实现晶态材料的可控合成与可控组装,从而开

发新的材料并探索新的物理效应.新型晶态材料的

发现还需发展材料表征新方法.因此,本重大研究

计划促成了化学家与物理学家以及材料科学家之间

的密切合作,共同发展并完善晶态功能材料的合成、
制备和表征新方法.具体对选定的晶态功能材料体

系进行修饰或掺杂,通过结构调控实现了晶体结构

与形态的可控生长以及晶态材料功能的增强与复

合,发展了功能基元的组装方法.系统开展了晶态

材料的组装技术研究,通过功能基元的结构设计和

裁剪构筑了新型功能晶态材料.同时建立了功能基

元及材料的探测与表征新方法,重点发展原位、时间

分辨、微区结构的表征技术,全面测量合成材料的相

关性质;研究了组装机理、组装过程驱动力、控制因

素以及功能基元与宏观功能的相互关系等;发展了

非常规晶态材料的合成及表征新方法,重点研究亚

稳相晶态材料的极端条件合成新技术,如薄膜结构

材料的制备新方法、高温高压合成、软化学制备方法

等.另外,基于国家大科学装置,发展了高空间分

辨、高能量分辨和高时间分辨的新理论、新方法和新

技术,为晶态材料的物性和机理研究提供更精细的

微观结构信息.

１．３　重大研究计划总体布局和实施思路

“功能导向晶态材料的结构设计和可控制备”重
大研究计划是国家自然科学基金委员会(以下简称

“自然科学基金委”)在“十一五”期间组织化学、物理

和材料等多学科科学家充分论证后,启动的一项化

学材料领域的重大研究计划.本重大研究计划自正

式启动以来,始终遵循“有限目标、稳定支持、集成升

华、跨越发展”的总体思路,围绕化学、材料和物理学

科交叉领域的科学前沿开展创新性研究.顶层设计

与集成升华相结合,不断凝练重大科学问题和科学

目标,积极促进学科交叉,培养创新人才,力争在功

能晶态材料领域实现跨越式发展,取得一批有重大

国际影响力的创新性成果并提升我国在前沿新材料

领域的自主创新能力,从而支撑国家相关计划项目

和技术的进一步快速发展.
项目部署主要分为两个阶段.第一阶段围绕指

南的核心问题,采取点面结合的方式,以自由探索为

主,面向社会征集项目,鼓励自由探索,并兼顾培养

一些重要方向.同时在阶段评估的基础上,根据晶

态材料的学科前沿发展情况,以晶态材料为主线,对
研究计划进行增补和调整.第二阶段,为进一步凝

练重大科学问题,指导专家组评估培育阶段的资助

项目,根据前期研究成果进行重点集成并加强资助.

２０１２年,本项目在分子基功能材料、激光和非线性

光学材料、能量转换材料等主要领域实现了其光学、
磁性、吸附与催化、能量转换、超导、铁电和多铁等性

能的突破并取得了重要进展.经过指导专家组对项

目执行情况的评估,计划在分子磁体、分子基铁电和

多铁材料、分子基金属有机框架(MOF)材料、分子

基光功能材料、非线性光学和激光晶体材料以及能

量转换材料这六个方向凝练集成项目.２０１４年,对
前期的项目再次进行归纳总结,最终形成三个集成

方向:磁电功能分子晶态材料、分子铁电材料、层状

超导和热电材料.
在实施过程中,充分发挥专家学术指导与项目

资助管理相结合的管理模式,定期由专家组制定实

施规划书、资助计划和项目指南,主持项目评审、年
度交流会,审阅进展和结题报告,遴选集成项目;管
理组协助专家组进行战略规划、组织学术活动和项

目评审,负责申请和资助项目的日常管理.通过发

布具有明确导向的项目指南,同时目标导向与自由

探索相结合,确保项目围绕重大科学问题和科学目

标进行针对性地研究;严格专家通讯评审和会议评



　

　２５２　　 中　国　科　学　基　金 ２０２１年

审程序,确保项目评审和项目资助的公正性,遴选出

优秀申请项目;加强学术交流和进展情况检查,确保

项目高质量完成.
本重大研究计划充分体现了化学、材料和物理

多学科之间的相互交叉与有机融合.
(１)化学与材料的交叉融合:充分发挥化学在

新物质创造等方面的研究优势,促进高性能多功能

新材料的成功制备;同时新材料的发现又反向推动

化学合成的低成本化和绿色化.例如,一方面利用

有机合成化学新提供的特定桥连有机分子配体,大
大促进了 MOF材料的设计和功能化,使得 MOF材

料呈现各种优异有特色的宏观功能(如吸附、分离、
光电传感等),进一步向实用化迈进.另一方面,又
利用 MOF材料的结构特殊性,简单易行地制备出

活性高、稳定性好的新型催化剂,方便贵金属回收利

用的同时,极大降低了贵金属在催化反应中的用量,
从而促进 MOF材料在有机合成领域的应用,并与

有机合成化学实现新的学科交叉.
(２)化学与物理的交叉融合:通过合成化学创

造的材料或系统中的多性质协同效应及其连接的

表、界面体系以及载流子的产生和输运等是物理和

化学交叉领域的关键科学问题.作为化学和物理学

交叉研究的重要目标,本重大研究计划很好地解决

了如何获得结构与功能稳定的分子材料;如何实现

分子材料独特的多尺度效应;如何通过物理和化学

的交叉手段研究分子材料中载流子的产生和输运特

性;如何深刻理解电荷传递、能量转换以及建立和发

展各种体相和表界面的合成方法等方面的关键科学

问题.
(３)化学、材料与物理学的交叉融合:充分发挥

化学家在材料设计、可控制备、结构调控与优化等方

面的优势,从源头上发现新功能材料;并为物理学家

发挥材料新性能、新应用以及新机理研究方面的优

势提供研究对象和平台;同时发挥材料学家在优化

材料性能、解决材料应用过程中的工程难题等方面

的优势,推动三学科交叉融合,加速满足国家在国防

和经济建设中对关键高性能材料的需要.例如,从
材料设计和化学合成的角度,发展了合成插层铁基

超导材料的方法,在 K０．８Fe２Se２ 中得到了Tc 高于

３０K的超导物理特性.从结构设计出发,化学合成

出复杂结构的Ba２Ti２Fe２As４O 超导材料,发展了探

索超导材料的新方向.在热电材料研究中,从材料

结构设计调控热电性能的思想出发,化学合成出数

种具有优良热电性能的化合物,并发现了有望成为

电子晶体、声子玻璃的新颖结构,为后续新物理现象

的发现以及新功能材料的制备与应用提供了更多可

能性.

２　总体完成情况

自然科学基金委化学科学部联合工程与材料科

学部等多个学部在２００９年启动了本重大研究计划.
自２００９年１月首次正式发布指南、受理申请以来,
本重大研究计划共正式发布指南和受理申请六次

(２００９—２０１２各年度,２０１４年度和２０１６年度),收到

申请书共计６５８份.经专家通讯评审和专家组会议

评审,正式资助项目１５８项(其中培育项目１２４份,
重点项目２９项,集成项目３个,战略项目２项),已
资助总经费约１．９亿元,占总预算９８．９％.项目涉

及自然科学基金委化学、工材、数理和信息等四个学

部.重点支持和集成项目绝大部分为学科交叉项

目.目前,全部资助项目已于２０１８年底顺利结题.
项目实 施 期 间,共 发 表 学 术 论 文 ４０１６ 篇,其 中

Science７篇,Nature３篇,Nature系列子刊３１篇.
申请专利５３６件,授权３０８件,其中 PCT 国际申请

专利８件;国内外特邀学术报告２７３次,其中国际特

邀１６３次,国内特邀１１０次.获国家自然科学二等

奖１０项,国家技术发明二等奖２项,发展中国家科

学院化学奖１项,省部级自然科学奖一等奖１８项,
省部级自然科学奖二等奖９项,省部级技术进步奖

一等奖５项,省部级技术进步奖二等奖８项.在人

才培养方面,该重大研究计划实施期间,８名项目专

家或负责人当选中国科学院院士,２３名项目承担者

获国家杰出青年科学基金项目资助,６名项目承担

者获优秀青年科学基金项目资助,造就了一支在国

际上具有很强竞争力和影响力的研究团队.
本重大研究计划自启动以来,坚持充分发挥化

学、材料和物理等多学科交叉合作的优势,以晶态材

料的光、电、磁及其复合等功能为导向,对决定晶态

材料性能的最基本组成和结构基础———“功能基元”
进行深入研究,揭示了决定晶态材料宏观性质的功

能基元及其在空间的集成方式,为实现功能导向晶

态材料的结构设计和可控制备提供了理论基础.本

重大研究计划在多个国际研究前沿方向上取得了突

破,继续保持了我国在晶态材料领域的领先地位,极
大地促进了化学、材料、数理以及信息等学科的衔接

和交叉,提升了源头创新能力和基础研究水平.具

体如下:
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２．１　分子基材料研究已占居国际制高点

(１)磁性分子材料:从功能基元出发在国际上

率先设计合成出一系列单分子磁体、单离子磁体、单
链磁体以及低温磁制冷分子晶体,提出了采用晶体

场调控单分子磁性功能基元电荷密度的新策略.同

时开辟了单离子磁体新领域,极大地提高了能垒

(图２),并且磁阻塞温度首次突破液氮温区,使我国

磁功能分子晶态材料处于国际领先地位[１４].
(２)铁电分子材料:首次观察到铁电畴以及发

现铁磁与铁电有序共存现象,并在国际上率先提出

对称性破缺产生铁电性磁—电耦合新理论[５].极大

地提升了分子铁电体的铁电性能,首次使其可以比

肩无机陶瓷铁电材料[６].同时还在分子铁电体中实

现了极其优异的压电性能,超过了商用多元无机陶

瓷[９].并且开拓了无金属钙钛矿铁电材料的研究新

领域,赋予了分子铁电体单一手性和光学活性等应

用前景,最终实现了我国分子铁电研究由跟跑到领

跑国际研究前沿(图３)[８,９].

图２　发现准线性配位的茂镝单分子磁体[４]

图３　发现准同型相界的分子钙钛矿固溶体[８]
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　　(３)功能分子材料:基于分子设计与晶体工程

原理,发现了一系列具有新奇物性的晶态材料.提

出了限域空间超分子作用强化分子识别的学术思

想,实现了优先吸附烷烃和反转吸附选择性,从而提

高了丁二烯的纯化效率(图４)[１０].首次发现羟基自

由基对分子筛成晶的影响,实现了分子筛形成机理

上的重要突破[１１].利用超薄二维晶态材料独特的

电子结构极大降低了 CO２ 的活化能垒,高效电催化

还原CO２ 制备液体燃料 [１２].利用“相界面应变”的
新方法,获得以两相共晶调控晶格应变产生巨极化

的晶态铁电薄膜材料,把经典 PbTiO３ 铁电体薄膜

极化提高了３．４倍(图５),并把之前国际报道的铁

电体薄膜最高值提升了８０％ [１３].首次利用仿生矿

化制备与天然珍珠层高度类似的人工珍珠母晶态材

料,该方法可用于制备类珍珠母结构的骨移植体,以
及其它多种新型仿生工程材料[１４].

２．２　非线性光学材料引领国际研究

提出不对称复杂结构功能基团产生非线性光学

(NLO)效应的结构设计新思想,发展了新型非线性

光学晶体理论,由此在国际上首先发现了一批新型

功能晶体材料,继续在国际上引领非线性光学晶体

领域[１５１８].同时提出了“两种不对称结构基元的协

图４　发现具有反转吸附选择性的新颖 MOF材料[１０]
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图５　发现两相共晶调控晶格应变产生的巨极化晶态铁电薄膜材料[１３]

同作用”理论,实验证实不对称单元偶极相互作用增

强机制,由此发现了一系列新颖锑硫属红外非线性

光学晶体[１９].提出晶界工程和多晶微结构新理论,

晶态透明陶瓷激光材料取得重大突破,使得我国成

为继美国之后第二个实现多片叠加万瓦激光输出的

国家[２０２２].

２．３　超导材料研究取得重大突破

发现新型 KFe２Se２ 系列铁硒基超导体系,打破

了电子、空穴费米面嵌套的超导机制,开辟了国际超

导研究的新领域.这是国际公认由中国科学家发现

的新超导体,全世界３０余个国家的３００多个实验室

进行跟踪研究,成为２０１２—２０１４年物理学领域最活

跃的前沿研究之一,保持了我国铁基超导研究在国

际上的领先地位[２３].

２．４　推动了我国化学、材料和物理学科的发展

该重大研究计划实施十年来,为我国化学、材料

和物理学科的合作和交流提供了坚实有效的研究平

台,取得了一系列重要的具有跨学科意义的重大研

究成果.第一次实现了具有三重价态 Mn钙钛矿型

氧化物(ABO３)的合成.该三重价态固体的单晶具

有原子或分子尺度的pＧn结,从而开启了晶态材料

性能调控的新方向.利用电化学方法制备的长程有

序且高比表面积的纳米半导体与有机吸光材料进行

杂化,有效改善了电子传输材料和空穴传输材料的

界面接触,同时提高了吸光效率和载流子的迁移率,

进而发展了系列新颖结构的纤维电池.发展了具有

一维原子链结构无机相变体系的设计与结构调控新

方法,揭示了该体系结构演变规律,且从实验上验证

了２０１９年诺贝尔化学奖获得者、著名固体化学家

GoodenoughJB在２０世纪７０年代预言的原子链中

原子间距影响电学性能,被认为是提出了获得氢化

VO２ 结构的代表性方法.率先报道了 LuFe２O４ 中

的多重 电 荷 有 序 态 及 纳 米 相 分 离,系 统 研 究 了

LuFe２O４ 材料中强非线性电输运特性;首次报道了

Fe２OBO３ 电荷序体系中的纳米极化畴和强磁电耦

合效应,给出了两者间的关联模型.结合第一性原

理计算和同步辐射及中子衍射表征,研究和认识新

型功能材料的磁、电特性及其耦合效应,并取得了重

要的研究进展.

综上所述,本重大计划的实施,极大地提高了我

国化学、材料和物理等多学科科研队伍的创新能力.

科学家们在开展研究时主动培养创新意识,紧紧围

绕晶态材料功能及其与结构之间的关系,探究功能

基元间的协同及构效规律,实现晶态材料的结构设

计与可控制备这三大研究内容,实现了多学科交叉

融合和多个重要原始创新.该计划培养和稳定了一
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批年青、有创新意识、具有交叉学科研究能力的核心

科研骨干和优秀学术团队;通过项目集成,突破了研

究部门和研究方向对人才交流的限制;吸引了一批

年轻学者加入相关领域的研究;培养了大批优秀研

究生并输送到相关院校和科研单位;为我国今后在

前沿新材料领域的优势竞争奠定了更坚实的人才

基础.

３　发展建议

综上所述,在执行重大研究计划的九年中,我国

在晶态材料科技领域取得了重大进展.随着晶态材

料领域国际竞争的日益加剧,尤其在涉及国家安全

的关键技术方面,在已取得举世瞩目成果的基础上,
进一步系统开展新功能晶态材料的基础研究刻不容

缓.为此,提出一些建议:
(１)重视基础研究,增强创新能力,保持特色优

势,为我国功能晶态材料的发展提供不竭源头.
(２)顶层设计,规划未来,为我国晶态材料的基

础研究及其后续发展设计清晰前景.
(３)重视人工智能和量子计算等在晶态材料设

计、功能基元性质、可控制备等方面的重要作用.
(４)进一步加强化学学科和材料学科的交叉与

结合,同时还要进一步扩展和其他学科,特别是凝聚

态物理学、信息科学、医学和生物学等学科的交叉融

合,开拓新的晶态材料研究和发展领域.
(５)加强可控制备、关键制备技术和设备的基

础科学技术问题研究,突出重点,为解决关键材料和

器件问题继续做出贡献.
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Abstract　Inthispaper,thebackground,scientificobjectives,layout,implementationandacademic

management,as wellasthe overalloutcome ofthe Major Research Plan “Structural Design and

ControllablePreparation ofthe FunctionＧDirected Crystalline Materials”arereviewed．The general

suggestionsforfuturedevelopmentintherelativefieldsarealsoprovided．
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