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催化科学与技术发展的核心是高活性、高选择性、

稳定催化材料的理性设计，是目前催化科学发展所面临的重大前

沿挑战。对于结构不敏感的催化反应，简单地减小尺寸就能有效

地提升活性位的数目。对于结构敏感的催化反应，晶相对催化反

应影响的重要性目前还有待挖掘，有着很大的发展空间。另外如

何提高反应条件下催化剂的稳定性、抑制催化剂的烧结，高效地

实现催化剂的分解与再生，是多相催化剂工业化过程中长期以来

所面临的重大挑战课题。这些复杂因素的存在使得催化剂制备、

载体的选择和反应条件的优化极具挑战。本报告将汇报近几年来

我们课题组在纳米催化材料晶相和稳定性调控方面的研究进展。
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誉称号。研究方向为理论与计算催化，近期主要围绕催化材料的

晶相调控、纳米催化材料的表界面效应、以及纳米催化的稳定性

展开系统理论研究。
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