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二、项目简介
分子筛(沸石)等矿物在工业上有重要的、广泛的应用；蒙脱石等矿物在众多的地球化学、环境控制等过程中发挥关键作用；钾长石等矿物在生命起源中起到关键的作用。项目从分子尺度阐明矿物活性位结构及催化反应机理、离子吸附及无机污染物控制等机制、矿物与生物分子作用机制及在生命起源中的作用等。研究结果有助于深入理解这些基础而重要的过程，同时为矿物应用提供必要的理论依据。
主要科学发现点如下：
1. 提出Fe/ZSM-5催化剂多种活性位结构，尤其是过氧化铁结构；揭示氢预处理会改变Fe/ZSM-5活性位结构并进而提升苯制苯酚催化效率；发现三配位骨架Fe比通常研究的非骨架Fe有更优异催化苯制苯酚活性。揭示TS-1的两种Lewis酸结构，发现M4+-沸石有Brϕnsted酸并揭示其来自一种新型缺陷位。发现分子筛缺陷位的存在显著促进葡萄糖异构化反应；揭示Na+、临近硅羟基和溶剂在葡萄糖转化反应中各自贡献，提出它们之间的协同作用保证了反应的高效率和高选择性。结果为矿物催化剂的设计及其应用提供重要的科学依据。
[bookmark: _GoBack]2. 矿物界面离子吸附中，电场强度起到关键作用；仅调节电场就能引起阳离子特异性序列反转；阴离子与矿物形成的复合物可比金属的更稳定；矿物孔道效应对界面吸附显著影响且阐明机制。U(VI)与矿物形成稳定复合物，腐殖质将U(VI)降解为难溶性U(IV)而分离，提出U(VI)降解机理并给出各因素影响机制。亚磷酸配体直接能进行U(VI)降解，遵循质子/电子协同机制。常温空气(O2)与SO2在矿物表面反应就能高效生成酸雨，揭示酸雨形成真正原因(O3等氧化剂含量很低，很难形成酸雨)。碳材料同时高效吸附重金属、阳离子污染物。结果为地球化学、环境控制等提供重要依据。
3. 阐明各种矿物与生物分子的作用机制，指出生物分子主导构象是兼性离子。矿物所带电荷在稳定兼性构象方面起到关键作用。兼性离子是生物分子的活性构象。矿物表面常温就能生成兼性构象，且氨基酸侧链对构象转化过程产生显著影响。矿物表面电荷对生物反应起到显著促进作用。提出只要有电场，生命就能在矿物表面诞生，即使没有水、没有盐，这与“多肽是在无水条件下形成”这一事实吻合。结果为矿物在生命起源中的角色提供新认识。
发表SCI论文127篇，最高影响因子13.084，其中中科院1区或影响因子>5.0的39篇。6篇邀请综述，5篇封面报道；主编1部专著和撰写8部章节。论文他引2700多次，成果中的20篇论文SCI他引237次（5篇代表性论文他引40次）。主持人担任Current Chinese Science, PLoS One, 地球科学前沿等期刊编委，应邀在多个会议上做大会报告。先后获得西南大学创新团队和重庆市创新研究群体。
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