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摘要 在国家自然科学基金委员会“十五五”发展规划框架下, 立足世界科学前沿和国家重大战略需求及学科

长远发展目标, 本文系统阐述了催化与表界面化学的科学内涵、战略价值与发展规律, 深入分析了我国在该领域

的研究基础和面临的主要挑战, 梳理了未来五年亟需突破的关键方向与优先发展领域, 并在此基础上就保障学科

健康发展的相关措施与政策提出了若干建议与思考, 旨在为“十五五”期间我国催化与表界面化学的整体布局和

高质量发展提供战略参考.
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1 引言

凡尺寸有限的含有凝聚相的物质体系皆存在界

面. 界面两侧的化学成分、凝聚相结构或周期性存在

着显著差异, 因而其物理和化学性质表现出明显的变

化. 一侧为气相或真空的界面被称为表面. 凝聚相可

以形成多相以及多种相界面(如气-液、液-液、固-液
界面等), 其物理化学行为涉及界面结构、界面分子相

互作用、界面传质与反应过程. 表界面化学就是研究

表面或界面处的化学转化与过程. 表面体系的化学研

究就是表面化学. 若反应分子不断在催化剂上吸附、

活化与反应, 反应进程不断加快, 产物不断离开, 如此

循环进行的化学过程, 即为催化. 依据能量输入形式的

不同, 催化又可分为热催化、电催化和光催化等. 若涉

及多相分散体系的吸附、润湿、自组装等界面行为,
则属于胶体与界面化学的重点范畴. 若在电极/电解质

界面发生涉及电荷转移和物质转化的动力学过程则称

为电化学体系. 催化与表界面化学作为物质科学中的

重要组成部分, 致力于揭示界面处的物质转化与性能

调控的内在规律, 在能源和资源利用、高端制造、信

息器件与生命健康等国家重大战略领域中发挥着无可

替代的支撑作用.
“十五五”时期是我国由科技大国迈向科技强国、

由要素驱动向创新驱动的深度转型的关键阶段, 将进

一步凸显基础研究在国家创新体系中的战略地位. 我

国催化与表界面化学正处于从“跟跑”、“并跑”到“领
跑”的重要战略窗口期. 为此, 系统梳理催化与表界面

化学学科的发展规律和面临的重大挑战, 科学谋划学

科在“十五五”期间的战略布局, 确定重点发展和优先

支持领域等, 对于提升我国催化与表界面化学的原始

创新能力和国际引领地位具有重要的科学价值和战略

意义.
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2 本学科的科学意义与战略价值

化学是物质科学的重要组成部分, 而催化与表界

面化学则是化学的核心学科, 是衔接基础与应用研究

的桥梁, 研究物质在不同相界面的转化过程及其调控

规律. 催化与表界面化学主要涵盖催化化学、电化

学、表面化学、胶体与界面化学等.
催化化学致力于在分子与表界面层次揭示化学转

化规律, 实现反应的高效、低耗与高选择性调控, 是物

质转化的核心, 是碳循环、清洁能源、绿色化工及生

命健康等前沿领域的重要基础. 催化剂的精准设计、

先进表征及对催化理论与机制的认知, 是催化化学发

展的关键科学支撑. 通过催化可实现化石能源清洁利

用、二氧化碳转化、生物质与废塑料循环升级, 支撑

低碳经济体系的构建, 服务国家“双碳”目标. 光/电催

化技术可将太阳能与电能直接转化为燃料与高值化学

品,为可再生能源与人工光合成奠定基础;氢能技术也

依赖于催化化学的持续突破.
电化学研究电能与化学能的相互转换, 聚焦界面

电荷转移与物质转化过程, 探究其热力学与动力学

机制, 为能量转换、物质合成、信息传感及微纳制造

等领域提供理论基础与技术创新路径. 电化学为国家

能源结构调整、半导体产业自主创新、生物医学传感

与高端化学品制造提供了科学支撑. 电化学能量转换

(动力电池、储能系统、氢能技术)服务于新能源汽车

与可再生能源利用; 电化学物质转化(电合成、碳基分

子催化转化)支撑氯碱和电解铝等基础性产业, 为工

业制造提供绿色途径; 电化学信息转换则利用界面处

电子/离子的传输来实现生命体系化学信息的传感与

调控, 应用于神经疾病治疗和脑机接口等尖端科技

领域.
表面化学在原子和分子尺度研究表界面结构、性

质与过程, 聚焦于表界面的精准构筑和性质调控, 探究

吸附、扩散和反应等界面行为及电荷转移与能量传递

机制, 揭示表界面结构、电子态与宏观性能之间的定

量关系. 超高分辨与多模态表征技术推动了表面化学

的快速发展. 表面化学基础性和交叉性强, 是连接多

学科的重要桥梁, 不仅为凝聚态物理、材料与生命科

学奠定理论基础, 也为能源催化、电子器件、量子科

技、核技术等前沿领域提供基础支撑.
胶体与界面化学研究微观非均相体系与界面现

象, 关联微观行为与宏观性能, 揭示物质在微介观尺度

的分散与聚集稳定性、自组装及界面效应、表界面润

湿与毛细现象等普适规律, 推动微介观尺度关键技术

突破. 胶体与界面化学的发展与国家战略需求相适应,
加速向智能材料、生物医药与绿色化工等关键领域渗

透, 为健康、农业、能源、材料及制造等国家重大战

略需求和国计民生行业提供关键科学支撑.
催化与表界面化学高度依赖基础理论的创新发展

与表征技术的持续进步, 其关键挑战是复杂环境下表

界面动态过程的微观机制与构效关系. 在基础理论方

面, 多尺度量子和统计理论与计算模拟有助于揭示表

界面物质与能量转化规律. 高性能计算与人工智能加

速形成智能建模新范式, 成为建立理论驱动的理性预

测和性能设计的科学前沿. 在表征技术方面, 原位、

动态与跨尺度表征方法的发展, 界面结构动态演变及

全反应过程的追踪至关重要, 多模态与超快动态可视

化技术为本学科的发展提供重要的技术支撑. 理论

与实验相结合方面, 通过人工智能辅助, 构建“表征—
解析—预测—调控”闭环, 实现从原子到介观尺度的动

态解析, 结合传质、传热及外场效应建立定量构效

关系.

3 本学科的发展规律、研究特点及范畴

催化与表界面化学基于“结构—性能—机制”的内

在逻辑和科学规律而发展, 随着科学工具、理论方法

和人工智能的不断进步, 正经历着前沿领域的变化与

科学研究范式的变革. 其发展呈现出典型的“四化”特
征, 即体系微观化、过程动态化、领域交叉化和方法

智能化. 总之, 研究体系从理想模型向复杂真实体

系、从理想条件与环境向复杂工况条件深入发展; 表

征方法由静态稳态向原位动态、由单一模态检测向多

模态分析拓展; 研究范式从“结构—性能”经验总结到

“机理—预测”定量描述, 形成“工况表征—数据解析—
模型预测—过程调控”的智能研究模式.

催化与表界面化学的发展既受到国家重大战略需

求的牵引, 又得益于表征技术的持续创新和突破, 并与

理论计算、人工智能、大数据等深度融合, 形成了多

学科交叉的创新研究范式. 在科学研究中, 将宏观性

质调控与微观机制认知有机统一: 既着眼于新体系的

创制和新功能的实现, 又致力于原子和分子水平的超
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高时空分辨表征和机理探究.
催化与表界面化学的研究范畴包括从原子/分子

尺度到宏观体系的表界面现象观测及其调控规律认

识, 进而揭示物质在诸多相界面的相互作用与转化机

制, 并构筑高效功能表界面体系. 它既要跨越微观、

介观和宏观的空间尺度, 又要跨越阿秒、飞秒到以年

为单位的时间尺度, 其研究正不断向多尺度和多层级

拓展与深化.
催化化学的研究包括从活性中心结构的设计和精

准构筑、反应中间体转化到反应器集成的跨尺度研

究, 实现对活性、选择性和稳定性的精准调控. 催化剂

的创制与开发已从早期凭经验、靠试错的大量筛选,
逐步演化为基于理论模拟和理性设计的精准合成. 面

向能源转型的重大需求, 耦合可再生能源的化石资源

催化转化正成为重要发展趋势. 同时, 热催化、光催

化与电催化之间的协同融合, 及其与合成生物学等学

科的交叉, 形成了跨学科发展的态势, 为催化学科的

持续发展提供新的机遇与动力.
电化学研究始终围绕“电极/电解质”界面展开, 各

种新型固态(聚合物)电解质的出现不仅丰富了电化学

的内涵, 也推动了电化学技术的更新换代. 借助各种先

进谱学方法深入揭示电化学界面的微观机制和动力学

特性是当代电化学研究的特征, 目标是建立“材料结构

—反应机制—器件性能”的科学关联, 最终获得高效的

能量与物质转化新体系.
表面化学沿着“阐释—还原—创新”的发展路径快

速发展, 从经典的唯象模型解释宏观现象, 过渡到借助

高分辨技术揭示原子/分子尺度的机理, 进而融合机器

学习等手段推动材料设计与智能制造. 其研究涵盖了

表界面理论、反应机制、先进表征技术及在信息、催

化、量子材料等领域的交叉应用. 近年来, 学科呈现出

三大发展趋势: (1) 测量精度与多维表征持续提升, 实
现了从单原子、单分子到单自旋的精准探测; (2) 从静

态观测迈向跨尺度动态追踪, 发展出原位实时探测技

术, 覆盖了从秒到飞秒的动力学过程; (3) 从理想模型

拓展至复杂实际环境, 探索极端工况下表界面响应与

失效机制, 构建适用于量子与电子器件以及生命体系

等复杂场景的高分辨测量体系.
胶体与界面化学研究物质的多相分散体系及界面

行为, 重点关注胶体稳定性与相行为、非平衡体系与

智能响应以及界面吸附、浸润与自组装等过程的热力

学与动力学, 旨在动态、跨尺度揭示微观分子间作用

机制、结构与宏观性质之间的内在关联. 多尺度与非

平衡态基础理论的发展, 不断深化人们对胶体与界面

体系的认知. 随着先进软物质表征技术的进步, 对胶

体与界面体系从静态到动态、从平衡到非平衡的多尺

度解析成为可能.
催化与表界面化学的基础理论发展呈现出由微观

到宏观、由经验到模型、由定性解释到定量预测的发

展趋势, 整体经历了从“定性理解”到“定量预测”、从

“静态结构”到“动态过程”、从“理想表面”到“真实工

况”模拟的持续演进; 在微观层次上, 以量子力学为基

础揭示微观电子结构、化学成键与反应机理, 并通过

统计力学与非平衡态理论建立原子尺度行为与宏观热

力学、动力学规律之间的桥梁; 研究对象从早期理想

晶面拓展至限域空间、单原子/团簇/纳米催化剂、电

解质与溶剂环境及胶体等复杂体系, 涵盖原子到反应

器尺度的多层级结构, 并涉及光、电、磁、热、力、

等离子体等多物理场耦合的非平衡过程; 随着原位工

况表征、高通量计算与多模态数据的快速积累, 人工

智能与大数据驱动的理论建模正成为重要研究范式,
推动建立可预测的表界面反应模型、提出新的反应描

述与“结构—性能”关系概念, 为表界面化学提供系统

化的理论基础.

4 本学科的发展现状与存在问题

我国催化与表界面化学研究近年来取得显著进

步. 在催化领域, 单原子催化、纳米限域催化和光催化

等方向已形成了重要的国际影响力, 在合成气转化、

二氧化碳还原和废塑料资源化等关键科学与核心技术

方面取得多项原创成果. 电化学则依托国家新能源战

略, 在固态电池和芯片制造电子电镀等攻坚和“卡脖

子”方向, 建立了“理论—表征—人工智能”的创新研究

范式. 表面化学在化学键分辨的qPlus原子力显微镜和

飞秒激光扫描隧道显微镜等尖端表征技术方面取得重

要突破. 胶体与界面化学在生物分子定向组装和相分

离动力学等前沿方向呈现良好发展态势.
在快速发展的同时, 本学科仍面临若干共性问题:

从静态模型向动态、真实工况的研究范式转变尚未完
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成, 对复杂反应体系中的“结构—性能—机制”关系的

定量化描述仍显不足; 人工智能与理论模型、实验表

征的深度融合有待加强, 跨尺度、多物理场协同研究

体系尚不成熟; 高质量、标准化数据库的建设以及原

创性仪器的创制能力不足, 制约了数据驱动的智能设

计与科学发现; 同时, 基础研究与应用转化衔接通道

不畅, 原创性理论与颠覆性技术突破有限, 跨学科协

同与系统性创新生态仍待进一步完善. 具体来说, 各

学科发展面临的主要挑战简述如下.

4.1 催化化学

催化化学的核心挑战是催化剂的理性设计与精准

构筑. 尽管通过可控合成与原位表征建立活性位结构

与催化性能之间的关系一直是催化领域的主要研究方

向, 但在大多催化体系中, “结构—性能—机制”之间尚

未建立准确、定量的构效关系. 对于复杂的多相催化

体系, 活性位的精准定位与定量描述仍是关键瓶颈.
尤其在工况反应条件下, 对催化活性位本征结构的动

态表征仍面临诸多困难, 从而制约了人们对催化过程

本质的深入理解. 原创性催化概念与颠覆性反应路线

是催化创新发展的原动力, 但我国在这方面的突破依

然有限. 催化基础研究成果转化薄弱, 导致许多关键

化工过程所依赖的核心催化剂自主化不足, 相关核心

技术长期受到外部制约.

4.2 电化学

电化学的发展存在一定程度的表面繁荣现象, 大

多数研究只是将电化学作为一种应用工具, 对电化学

自身科学体系的发展贡献不大. 在基础电化学层面,
突出的问题包括: 缺乏针对内球反应的电子转移理论,
完整的电催化反应动力学体系尚未建立; 偏重电极材

料研究, 对电解质化学环境调控规律的认识尚待深化;
基础研究与实际应用脱节, 基于溶液的基础电化学研

究结果往往无法直接应用于实际器件.

4.3 表面化学

研究主要集中于真空表面合成和模型催化两个方

向, 在低维分子量子材料合成领域进展显著, 但在量子

性质检测与调控、器件应用方面进展缓慢. 模型催化

研究仍以规整体系为主, 完全克服压力鸿沟和材料鸿

沟尚待努力. 核心表征仪器高度依赖进口, 跨学科协

同与原创仪器研制能力不足.

4.4 胶体与界面化学

在基础研究方面, 对跨尺度的分子聚集、胶体体

系缺乏有效的理论计算模拟方法, 对分散体系的非平

衡态、动态过程、界面聚集及相互作用机理的理性认

识滞后, 软物质体系与玻璃态结构的表征技术匮乏. 在
应用基础研究方面, 宏量制备中的稳定性和批次重现

性有待提升, 实验室成果向产业转化脱节.

4.5 基础理论

对复杂表界面体系而言, 现有基础理论在高精度

描述微观电子结构与反应机理方面仍显不足, 缺乏可

在真实工况条件下可靠适用的新一代理论方法; 人工

智能辅助的跨尺度模拟理论框架尚不成熟, 难以有效

联通量子层次电子行为与介观乃至宏观的热力学、动

力学过程, 多物理场耦合与复杂反应网络仍主要停留

在局部或经验化建模层面; 同时, 理论研究多聚焦于

具体体系与参数拟合, 尚未系统上升为具有普适性的

模型、判据与概念框架, 制约了对反应活性、选择性

与稳定性协同调控规律的本质认识及学科整体的理论

引领能力.

4.6 表征技术

缺乏完整的“工况表征—数据解析—模型预测—
过程调控”全链条智能化研究体系, 不同模态数据的关

联分析存在着技术瓶颈. 基于新物理原理的表界面表

征技术和原创性仪器研制能力薄弱, 制约了对复杂界

面(如气-固、液-固、软物质、非晶态/非周期性界面

以及深埋于材料内部或被反应环境覆盖的真实界面

等)的结构与性质的突破性认知. 现有技术难以同时满

足原子级空间分辨、高化学灵敏度和超快时间分辨要

求. 在表面量子态与量子相干等性质的直接探测方面

存在明显不足. 在智能化表征方面, 多模态谱学数据

的实时动态解析能力薄弱, 高质量标准数据库建设滞

后, 定制化表征方案设计的智能化程度不高.

5 未来5年发展布局与优先领域

在系统论述了学科所面临的重大挑战、发展机遇

与战略思考基础上, 未来5年, 催化与表界面化学将围
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绕国家重大战略需求和学科发展前沿研究, 重点布局

以下发展方向和优先领域.

5.1 面向世界科技前沿

5.1.1 人工智能辅助的理论、计算模拟与数据平台
针对复杂表界面体系在真实工况条件下机理难以

精准描述与预测的瓶颈, 系统布局和建设实验和计算

的表界面数据库, 建立以人工智能辅助的理论建模与

跨尺度模拟体系, 将机器学习深度嵌入电子结构计

算、势能面构建与动力学建模全过程, 实现微观电子

行为、统计力学描述与宏观反应动力学之间的有效联

通;面向多物理场耦合与复杂反应网络,重点发展人工

智能驱动的自动反应路径探索、三维构型与相空间高

效搜索方法, 形成可迁移、可预测的势能与动力学模

型; 同步建设面向表界面体系的开放式数据平台, 统

一数据标准与元数据规范, 集成高精度计算、跨尺度

模拟与原位工况实验数据, 支撑模型训练、验证与持

续演化; 在此基础上, 凝练可引领实验的新理论预测

模型与反应新概念, 构建“预测—验证—反馈”一体化

研究范式, 为绿色能源、氢能与绿色碳科学等国家重

大战略领域中复杂表界面体系的理性设计提供系统的

理论与方法支撑.

5.1.2 超高时空分辨的动态与工况表征技术

围绕催化与表界面科学体系的真实环境与极限分

辨需求, 突破传统静态研究局限, 构建适用于真实工况

的理论与表征体系, 实现从原子到宏观尺度的全时空

动态监测, 精准追踪反应中间态与活性中心演化过程.
研究重点涵盖真实环境下的原位多模态表征技术开

发、大科学装置支撑的精准观测、胶体界面亚稳态演

化机制解析以及数据驱动的跨尺度智能建模. 随着测

量分辨率逐渐逼近物理极限, 亟需突破传统理论框架,
发展基于量子效应的新型探测机制, 并构筑人工智能

赋能的跨尺度动态解析体系.
具体而言, 开展基于新奇物态与量子效应的原理

探索, 建立多参量、多维度一体化测量的内在联系,
形成对表界面全局构效关系的系统性认识; 发展以金

刚石色心、电子自旋共振、量子干涉等为代表的量子

精密测量技术, 实现对弱磁、相干传能、自旋态及非

晶材料的高灵敏探测; 研制并发展适用于复杂器件、

化学反应及生命环境的原位高分辨仪器和方法, 融合

人工智能实现跨尺度动态过程解析, 并自主开发核心

探测器与软硬件系统, 构建高端探测装备的完整技术

链, 形成良好的技术链应用生态. 在此基础上, 通过建

立“表征—解析—预测—调控”的研究闭环模式, 形成

数字孪生模型, 为高端仪器研制、原子制造与量子信

息等战略领域提供关键科学与技术支撑. 表界面精准

探测是实现能源、催化及材料等领域构效关系的定量

刻画与功能体系的理性设计的关键基础.

5.1.3 催化剂设计与活性中心精准构筑

面向“精准催化”的需求, 催化剂的创制正逐步由

试错式的大量筛选演化为基于机理认识、理论模拟和

可控合成的理性设计, 致力于构建单原子、单原子合

金、亚纳米单团簇等活性位结构明确且微环境可控的

催化体系, 并进一步发展催化剂设计与表面反应过程

调控新方法, 建立清晰可靠的“结构—性能”关系, 推

动催化科学向可预测、可设计的方向发展. 充分运用

先进原位动态表征、大数据科学、人工智能的创新成

果, 发展高性能催化剂智能设计和精准制备方法, 大幅

缩短高效催化剂的研发周期. 建立功能导向的多级结

构跨尺度精准构筑新范式, 发展兼具原子级精度与宏

量制备能力的绿色合成技术, 提升我国关键工业过程

催化剂的自主研发能力和话语权.

5.1.4 碳基量子磁体与量子态调控

碳基量子磁体作为一种新型有机量子材料, 因其

高度离域的π电子结构、弱自旋-轨道耦合以及外场可

调的量子自旋态, 为研究拓扑序、量子纠缠与量子比

特等前沿方向提供了理想平台. 该方向突破了传统金

属基磁体的局限, 推动轻质碳基材料的可控设计与

多学科交叉融合, 助力从基础研究到实际应用的全链

条创新. 该领域聚焦五大研究方向: (1) 实现碳自由

基骨架的原子级精准合成与自旋相干性的外场调控;
(2) 揭示碳骨架拓扑结构与磁序/拓扑序之间的定量构

效关系; (3) 探索量子自旋液体等新物态; (4) 解析自

旋态的退相干机制并发展抑制策略; (5) 发展电子自旋

共振耦合的扫描隧道显微镜等原位高分辨表征技术,
实时观测自旋关联与纠缠演化. 最终推动其在室温长

相干量子比特、高灵敏拓扑传感器及高密度自旋存储

器等原型器件中的应用, 为未来量子信息技术奠定

基础.
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5.1.5 表界面离子化学

离子是物质科学中的基本粒子之一, 广泛应用于

储能离子电池、磁性材料制备、核素分离等领域. 表

界面离子化学注重可控制备单离子、溶剂化离子、离

子对、离子配合物及聚集体等多层次离子体系, 探究

表界面离子的溶剂化结构、迁移动力学以及性能调控

机制. 发展单离子制备与软着陆技术, 精确表征表界面

离子及其配位体系电子结构和光学性质, 定量描述离

子间相互作用能及其在外场刺激下的动态响应, 建立

离子-配体间的电荷转移与能量传递微观模型; 剖析离

子溶剂化结构及其对离子活性的作用机制, 建立离子-
分子特异性结合与指纹鉴定策略, 实现目标离子的高

选择性捕获与识别; 阐明金属离子对反应能垒与路径

的调控作用, 特别是电/热催化过程中离子的动态作用

机制; 开发基于开尔文探针力显微镜和量子探针扫描

隧道显微镜以及超快光谱等超高时空分辨的表征技

术, 实时监测溶剂化离子迁移与跨介质界面输运行为,
建立真实的溶剂化离子模型, 发展非均匀介质理论, 将
离子化学研究推至新的科学高度.

5.1.6 特种元素材料表界面物理化学

稀土(特别是4f区镧系元素)材料化学在工业应用

中发挥着重要作用, 是稀土材料从基础合成到工业应

用的核心桥梁. 揭示稀土表界面的电子结构与能态调

控规律对于稀土材料的开发和应用至关重要. 稀土材

料的表界面物理化学是研究稀土基材料表界面区域的

原子排布、电子结构、化学成键、能态分布及界面作

用规律以及表界面理化性质与宏观性能(催化、磁

学、光学、电化学、力学等)关联的核心内容, 其内涵

聚焦于表界面结构特殊性、电子态特异性、界面作用

耦合性三大核心维度. 稀土材料表界面物理化学的核

心是4f和5d电子主导的电子结构特性, 这是其区别于

非稀土材料表界面的核心标志, 也是表界面性能的本

源. 稀土材料表界面化学应重点关注: (1) 4f电子的局

域性与巡游性耦合; (2) 多价态电子跃迁与氧化还原特

性; (3)表界面能隙与4f-5d、4f-4f电子能级调控; (4)界
面电荷转移与极化效应.

锕系材料表界面化学研究是核能源、核废料处置

等领域安全服役的核心科学基石. 锕系金属铀和钚是

核能应用的关键材料, 其高反应活性及辐照导致的表

界面化学腐蚀及表界面原子扩散问题严重制约了其工

程应用. 解决此类工程难题, 关键在于深入开展表界面

酸碱及氧化还原腐蚀机理的基础研究. 5f区锕系材料

表界面物理化学是研究锕系元素(Th、Pa、U、Np、
Pu、Am、Cm等)基材料表界面区域的原子排布、电

子结构、化学成键、能态演化及界面作用规律, 揭示

表界面微观理化特性与宏观服役性能(核相容性、腐

蚀行为、辐照响应、界面输运、化学活性)关联的核

心内容,其涉及的关键化学过程包括:环境气氛分子在

金属或腐蚀层表面的吸附与解离、介质原子在材料体

相中的渗透与扩散、金属与腐蚀层界面处的原子富集

以及临界化学反应的发生. 由于铀、钚材料具有高放

射性和强毒性, 实验研究面临诸多限制. 应优先发展

基于相对论量子力学的理论化学方法, 从微观电子结

构和化学成键出发, 结合表界面原子结构模型, 预测

吸附能、扩散势垒、反应速率、量子隧穿几率等与腐

蚀行为和原子扩散等密切相关的物理参数. 进一步结

合机器学习技术, 构建材料微观结构与宏观腐蚀及原

子扩散性能之间的构效映射关系, 从而为锕系关键部

件材料的理性设计提供理论依据. 该研究对推动我国

工业及相关科技发展具有重要战略意义.

5.1.7 软物质界面物理化学

软物质界面物理化学致力于突破传统“静态结构

决定性能”的局限, 构建与认知具有环境感知与自适应

能力的新型多层次界面体系, 并为生物医学、能源环

境和智能材料等领域提供重要的物理化学基础. 未来

研究的重点突破有以下四个方面: (1) 发展跨尺度理

论建模与智能计算方法, 融合人工智能与多尺度模拟,
建立微观作用与宏观行为的有效关联; (2) 发展原位动

态分析与先进表征手段, 系统揭示从分子到宏观尺度

的结构演化与响应机制; (3) 研究多场耦合下界面组

装、输运与相变行为的动态调控机制; (4) 设计智能

响应型软物质界面, 开发可感知环境并自适应调控的

功能软物质体系, 实现在生物医学、能源环境和智能

材料等领域的应用.

5.1.8 多场耦合的界面电化学

界面电催化作为电化学研究的核心领域, 聚焦于

电场与化学场耦合作用下的界面电荷转移、分子相互

作用及结构演化规律, 为能量转化、物质合成与信息
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传递提供理论基础. 重点研究电子转移的化学选择性,
深入解析电极表面化学环境对电子转移过程的调控机

制. 在电化学能量转化领域, 固态电池和氢能技术的瓶

颈均指向复杂工况下的动态界面问题. 需发展原位表

征与人工智能辅助的研究范式, 实现从原子层级到器

件尺度的界面动态解析与调控, 破解能量转换器件性

能与可靠性难以兼顾的难题.
重点研究方向包括: (1) 电子转移的化学选择性调

控, 包括质子协同电子转移、界面功能环境构建及手

性电催化等; (2) 人工智能辅助创制新型关键材料, 如
非贵金属催化剂和固体电解质; (3) 发展多尺度理论与

工况表征技术, 解析多场耦合下界面动态演化机制.

5.2 面向国家重大战略需求与经济主战场

5.2.1 氢能的高效转化与利用
绿氢是我国能源低碳转型的战略组成部分. 通过

可再生能源电解水制取绿氢, 并将其转化为便于储运

的液态燃料, 是氢能高质量发展的重要路径. 核心问

题是提高各个能量转化环节的效率, 须从基础层面入

手厘清从光能到化学能转化全过程的微观机制. 研究

将聚焦于电极/电解质界面的质子耦合电子转移, 突破

质子隧穿驱动的加氢反应动力学, 揭示界面结构与催

化活性/稳定性关系, 建立从微观反应到宏观系统的跨

尺度模型, 推动低能耗、大规模绿氢制取与转化. 在此

基础上, 发展人工光合成体系, 实现光、电、氢过程深

度耦合, 构建太阳能驱动的氢能高效转化与利用新

原理.

5.2.2 化石资源定向精准转化

天然气、煤、石油等化石资源的清洁高效利用是

保障国家能源安全和实现“双碳”目标的战略基石. 如

何实现高端化、多元化、低碳化和节能降耗, 仍是化

石资源转化利用领域的重大挑战. 亟需发展分子水平

定向催化转化方法, 提高原子经济性, 并注重高附加

值化学品与材料的合成. 针对轻烃高值化利用, 发展

脱氢、偶联及官能团化等新反应; 围绕重质烃与稠环

化合物转化, 探究高选择性裂解与温和开环反应机制,
构建其定向反应策略;聚焦合成气转化选择性调控,构
筑新型多功能催化体系, 开拓直接合成醇、酸、酯等

高值含氧化合物新路线; 发展天然气利用新途径, 实

现甲烷等惰性分子的温和活化与可控C–C偶联直接获

取化学品, 并探索甲烷与二氧化碳、煤等资源共转化

新路线. 通过揭示C–H、C–C、C–O等关键化学键的

定向活化与转化机制, 开拓新反应路线, 设计高效催

化体系, 实现高选择性转化, 为促进相关化工过程转

型升级和能源产业可持续发展提供科学支撑.

5.2.3 面向碳循环的催化新过程

在“双碳”目标背景下, 重点关注可再生/可循环碳

资源如生物质、废塑料、二氧化碳等的高效催化转化

制高值化学品与燃料. 通过对C–H、C–C和C–O键定

向活化及C–C、C–X键偶联等关键基元步骤的深入研

究与精准调控, 实现高效碳循环. 发展生物质“催化解

聚—官能团重构—全组分利用”新路线, 实现其高效转

化制备绿色聚合物单体、药物中间体和高密度航煤

等, 为新型生物质炼制提供理论基础和关键技术支撑.
针对废塑料的高效利用, 突破分子结构复杂、键能

高、流体性质特殊等瓶颈, 发展废塑料中特定化学键

选择性断裂和重组方法, 阐明熔融态下的界面传质规

律, 实现废塑料的“断链—功能化—重组”, 推动其从

“降级回收”走向“升级再造”. 针对二氧化碳资源化利

用, 耦合可再生光/电能或绿氢, 发展热催化、光催

化、电催化以及多能量场耦合驱动的二氧化碳催化转

化新过程, 理性设计并构筑具有多位点协同功能的催

化体系, 实现温和条件下二氧化碳与其他分子的高选

择性耦合转化与高值利用. 发展绿电驱动的分子精准

转化方法, 突破电-热耦合催化、中温质子传导材料、

电极-电解质界面调控等关键科学与技术问题, 建立短

流程、低能耗的电解合成新过程.
通过特定化学键的定向活化及精准转化, 并耦合

可再生能源, 开拓生物质、废塑料、二氧化碳等的循

环升级新路线, 为建立碳循环利用的绿色碳科学与技

术奠定基础.

5.2.4 多孔催化材料表界面化学

分子筛等多孔材料在石油炼制、煤化工及可再生

碳资源转化等领域具有重要地位. 该领域应重点发展

多尺度分子模拟和精准表征方法, 解析分子筛等多孔

材料三维孔道和等级结构成核、生长与调控机制, 实

现从理性设计到定向合成; 根据特定反应需求构建分

子筛等孔材料三维结构, 探讨亚纳米空间内活性位点

及局部电场对客体分子的协同激活作用, 研究多功能
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位点与反应扩散耦合机制; 构建吸附-扩散-反应跨尺

度耦合模型, 搭建高效扩散等级孔材料催化反应网络,
利用人工智能辅助设计实时描述客体分子扩散行为,
解决多组分与低含量活性位点的定量检测与化学态分

辨问题, 建立分子分布、动力学演化与催化性能的关

联, 实现微观至宏观尺度上分子筛等多孔材料催化反

应耦合传质传热的反应器优化设计.

5.2.5 先进工业制造中的表界面化学

针对合成氨、合成气与天然气化工等重要工业过

程, 通过催化剂与反应过程创新, 构建短流程、低能耗

的催化新途径, 实现工艺流程绿色再造. 传统合成氨过

程能耗高, 需发展光、电、磁、等离子体等外场驱动

的低温低压新反应路径, 系统解析催化剂表界面氮气

分子解离、氢物种反应性及中间物种转化的关键步

骤, 从原理上突破传统哈伯法对高温高压苛刻条件的

依赖. 同时, 系统突破催化剂规模化可控制备、反应

器–工艺匹配与过程强化、系统能量集成优化以及数

字化和智能化调控等关键技术, 为流程再造提供核心

方法学支撑.
芯片制造中的电子电镀是实现纳米级互连与微

纳结构精密成形的关键技术, 其发展水平直接决定了

芯片产业能力. 其核心挑战是精准控制极端受限空间

内多组分复杂体系的电化学沉积过程. 该领域亟需加

强基础研究, 系统理解金属电沉积的成核生长动力学

与添加剂作用机制, 揭示纳米至原子尺度镀层结构的

动态演化规律, 建立镀层结构与电学性能的构效关系.
通过解决芯片互连、三维封装及高密度集成中的表

界面基础科学问题, 推动原子尺度精准沉积技术的

实现.
针对先进工业制造中的极限精度与功能集成的迫

切需求, 表界面原子制造正成为突破器件性能瓶颈和

推动制造范式升级的重要方向. 通过对表界面原子级

反应、迁移与重构过程的精准调控, 实现原子逐层构

筑、缺陷可控引入及异质界面定向组装, 是实现新一

代高性能器件与功能材料的关键. 亟需发展基于表界

面化学反应的原子级制造新原理, 构建可编程、可预

测的原子制造方法体系, 系统揭示原子尺度结构对电

学、光学、磁学、力学及量子性质的决定作用, 为先

进芯片制造、能源器件及高端功能材料提供共性技术

支撑.

5.2.6 光电功能材料与器件中的胶体超结构

胶体颗粒的可控制备与超晶格结构构筑是胶体与

界面化学及多学科交叉的前沿方向, 其核心是实现材

料从微观构建到宏观功能的跨尺度研究, 建立结构有

序性与协同物性之间的内在联系. 该领域面向新一代

光电功能材料与器件, 围绕新型胶体粒子及组装基元

的设计制备、形貌控制、界面分子修饰与功能调控,
发展超晶格构建策略, 揭示其热力学与动力学规律, 构
建复杂多级结构(如非密堆积、手性、可重构等体系),
解决多尺度组装、表界面调控及跨尺度制备等基础科

学问题, 为实现先进光子材料、高性能介电、半导体

与铁电材料的关键突破提供支撑, 并推动柔性电子、

电磁调控与新型光电功能材料的发展.

5.2.7 储能界面电化学

储能界面电化学主要探究电化学反应发生条件下

化学电源内部多相、多尺度界面上的电荷转移与存储

规律, 其电荷传递效率与界面稳定性直接决定了电池

的关键性能. 针对电动汽车、无人机、智能电网以及

空天探测等领域对高能量密度、高安全性电池的战略

需求,建立基于非均匀非连续界面的电/热/力多场耦合

电子/离子跨尺度传输模型; 发展可适配固体电解质、

高浓电解液、多孔/超厚电极等的电极过程动力学; 构
建新型电化学储能系统(如固态电池、有机电池、液

流电池、水系电池、柔性电池等); 建立极端环境下电

化学界面演变的人工智能辅助表征、解析与预测

技术.

5.3 面向人民生命健康

5.3.1 生物制造中的催化基础
化学生物融合催化是催化科学与生命科学的深度

交叉前沿. 建立并发展化学与生物催化功能互补、过

程协同的新体系, 突破单一体系局限, 探究超越自然

与传统化学边界的化学生物融合催化新机制, 实现淀

粉、蛋白质、药物、高端精细化学品等的高效合成,
建立跨学科融合的催化研究新范式. 着重探究化学催

化与细胞工厂的耦合路径, 揭示多活性中心或跨体系

间的物质与能量传递规律, 提高物质与能量转化效率,
解决反应条件兼容性与生物相容性的难题, 实现从简

单底物到复杂分子的高效合成. 同时注重仿生催化研

究, 在分子与材料层面模拟生命体系的催化本质, 借
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鉴酶活性中心的精确结构、微环境调控及协同机制,
设计与合成高性能催化剂, 以实现“学习自然、超越自

然”的目标.

5.3.2 电化学信息转化与脑机接口

电化学信息转化是利用电化学特有的电子/离子

界面实现生命体系化学信息的传感、转录和调控, 已

经在人工耳蜗、神经性疾病治疗等方面取得应用, 在

备受关注的脑机接口技术研发中具有重要的基础科学

性. 该领域致力于揭示生物分子与电极界面的电子转

移及信息转录机制, 为活体分析与疾病诊断提供新方

法. 主要研究内容包括: (1) 建立系统科学视角下的生

物电化学界面与体系; (2) 发展高性能生物电化学功能

器件与高通量、集成化、智能化系统; (3) 开发数智赋

能的脑机接口与类脑智能技术以及临床可用的生物电

化学诊疗系统. 通过基础研究与应用转化协同培育创

新产业生态, 推动电化学生物传感器和脑机接口等产

业与技术升级, 突破国际技术垄断, 增加我国在生物

电子领域的话语权.

5.3.3 面向生物医药的亚稳态组装体系

面向生物医药领域的重大需求, 精准构筑亚稳态

组装体系, 研究非平衡态下跨尺度分子自组装的物理

化学规律, 实现高度动态、自适应的递送与诊疗系统

的构筑. 研究主要涵盖以下三个方面: (1) 解析组装过

程中多重非共价作用的协同与竞争、非平衡态动力学

控制及复杂熵焓调控规律, 发展能量流驱动的耗散自

组装理论, 实现亚稳态组装体相变的级联触发与智能

调控; (2) 研究液-液相分离凝聚体、非共价玻璃、凝

胶及胶体马达等亚稳态组装体系的结构特征、界面效

应与动态行为, 阐明其从亚稳态向稳态演化的路径与

机制, 发展相应的可控构筑与调控策略; (3) 构建高度

可控、可编程的智能功能系统, 探究其在生物复杂环

境中的动态性、自适应性及响应性行为, 进而实现对

重大疾病的精准干预与高效治疗. 这些研究将为智能

响应生物材料、新型药物递送系统及仿生人工细胞的

设计提供理论基础与技术支撑, 并推动其在生物医药

领域的创新应用.

5.3.4 仿生限域界面与流体输运

仿生界面化学是我国具有国际影响力的前沿方

向, 以自然生物界面为蓝本, 研究多相界面中的物质输

运、外场响应及跨尺度调控规律, 为黏附/润滑、低能

耗化工、能量转换、高效分离及人机接口等领域提供

科学基础.该领域的核心科学问题包括:生物界面功能

的形成原理、限域结构对分子/离子电子态与输运行

为的影响机制. 研究重点包括: (1) 仿生界面的构建方

法, 界面黏附、润滑、输运等功能的物理化学本质;
(2) 仿生限域界面对流体行为及反应活性的调控机制;
(3) 面向极端环境的高性能界面材料跨尺度仿生创制;
(4) 在超低能耗合成、限域微加工、能量转换等关键

领域的应用探索. 通过构建结构多级、功能精密的仿

生限域界面体系, 精准调控分子结构与物质输运, 有

望推动化工、能源、材料等领域的绿色转型, 对形成

颠覆性技术、抢占未来科技制高点具有重要战略

意义.

6 本学科领域发展的保障措施与政策建议

根据催化与表界面化学的重要学科地位及自身发

展特点, 完成上述重点发展方向与优先领域的研究任

务, 取得颠覆性原始创新成果, 需采取切实可行、综

合有效的政策保障措施, 提升科学基金的资助效能.
加强重大科技任务的顶层设计和战略布局. “十四

五”后期, 国家自然科学基金委员会(以下简称“基金

委”)作为主责单位承担部分重大专项和国家重点研发

计划重点专项的立项工作. 面向国家重大战略需求和

科学前沿, 建立战略科学家研讨立项机制, 组织做好

基础研究和应用基础研究战略布局, 加强顶层设计,
做好有组织的科研, 是基金委面临的新挑战和重任.

探索重大非共识项目的遴选与资助机制. 重大非

共识项目是基础研究中最具原创性的项目, 是未来产

生诺奖级创新成果的基石. 这类项目与基金委常规项

目的遴选机制差异很大, 需要有符合科学探索性的争

论和战略决策机制, 允许具有高风险、高原创性的研

究方向通过差异化评审机制获得持续资助.
在常规项目评审、立项与资助管理方面, 完善专

家遴选机制和项目评价体系. 积极推动“一键”指派系

统的完善; 进一步简化项目同行评议表结构与评价内

容, 函评意见要重点强调拟解决科学问题和研究创新

性等核心评审要素, 将评审重心回归科学问题本身,
聚焦研究方案的可行性与新颖性, 推进项目评审的精
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准化、科学化和规范化;依据学科基础性与重要性,确
保经费和资源配置与学科地位及实际贡献相匹配. 在

保证研究类资助项目数稳定增长的同时, 加大项目资

助强度与学科权重比例. 在项目结题管理及评价时,
强调重大科学问题与原创贡献, 弱化单一论文指标评

价, 推动分类评价与多维考核机制. 优化科研成果评

价体系, 将算法平台、开源代码、数据库构建与知识

图谱形成纳入科研绩效考核指标, 推动科研成果形式

的多元化、可复现与可持续发展.
在资助研究平台建设方面, 设立面向基础理论的

专项基金, 鼓励底层算法、建模理论及跨尺度模拟方

法的原始创新研究, 弱化短期的功利性导向思维, 强

化“从0到1”和源头技术储备研究. 建设国家级开放模

拟平台与高质量数据库, 由权威科研机构牵头, 构建

可拓展、能共享的全过程数据库与模拟系统. 建设国

家级动态表征中心, 推动大科学装置智能化升级及多

模态平台共建共享.
将研究项目与高端人才培养有机结合起来, 遵循

科学发展规律, 健全人才选拔机制, 鼓励学科交叉、

团队协作与平台共享. 加强跨学科的复合型人才培养

力度, 支持研究团队的长期稳定合作, 形成创新合力,
避免内卷式竞争. 强化交叉型青年人才培养机制, 鼓励

具有数理基础与材料背景的复合型青年人才参与催化

与表界面化学基础研究.
加强基础研究成果转化机制探索和平台建设, 对

具有潜在重大应用价值或学科引领意义的研究成果开

展持续滚动支持. 完善研究成果转化渠道, 推动成果与

国家重大工程、行业龙头企业及应用场景的有效对

接. 在二氧化碳转化、绿色氢能与氨合成、燃料电池

等关键能源技术研发中引入先验理论模型模块, 实现

实验设计与理论指导高度融合, 推动产学研深度协同,
提升研发效率与成果转化能力.

加强监督体系建设, 维护科学基金项目公平公正

性, 坚决抵制任何形式的学术不端行为, 加大惩戒力

度, 营造风清气正的科学氛围, 持续推进学术道德

建设.
提倡敢为人先、宽容失败的健康科学文化, 鼓励

学术争鸣与科学批判, 推动国内外内涵性学术交流,
全面提升我国催化与表界面化学的原始创新能力与国

际竞争力, 培养新质生产力, 为我国能源与资源利用、

原子和智能制造、健康与安全保障等提供基础科学原

理与核心技术支撑.
与学科“十四五”规划

[1]
相比, 学科“十五五”规划的

保障措施更注重长周期支持、智能化科研体系与平台

共建共享; 在创新文化引领下, 弘扬科学探索精神, 构
建面向未来的系统性创新生态. 未来五年, 我国催化与

表界面化学不仅要服务于国家重大战略需求, 而且要

引领全球催化与表界面化学的创新性研究, 制定国际

规则, 建立研究范式, 成为推动科技强国战略和全球

能源与材料创新的基础科学高地.

致谢 感谢学科“十五五”发展战略规划顾问专家组、专家组和秘书组以及所有参与研讨和提出建议的专家们, 感谢

所有为各领域战略规划研讨会提供支持的单位和科研人员.
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Abstract: Within the framework of the “Fifteenth Five-Year Plan” of the National Natural Science Foundation of China
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It provides an in-depth analysis of the current research landscape in China and major challenges confronting this
discipline, and identifies key directions and priority areas requiring breakthroughs over the next five years. On this basis,
this report further proposes NSFC policy considerations and supporting measures aimed at fostering the sustainable
development of the discipline. These insights are intended to offer a strategic reference for the systematic planning and
high-quality advancement of catalysis and surface/interface chemistry in China during the “Fifteenth Five-Year Plan”
period.
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