
多功能过渡金属氮化物的制备，光电特性研究和若干应用探索 

一、背景概述 

        过渡金属氮化物(TiN, ZrN 等)最近引起了大量的关注，因为它们在光催化和能源领域具有重要

的应用。与传统的贵金属催化剂(如金，钯等)相比，过渡金属氮化物成本低，熔点高(约 2500 摄氏

度)，化学稳定性好，我们最近的研究表明其光催化性能可与金相媲美，因此具有广阔的应用前景。

过渡金属氮化物在可见和近红外光波段具有宽带的强吸收，美国普渡大学的研究者发现利用过渡

金属氮化物做成的人工智能构造，可以实现可见和近红外光波段高达 95%的吸收，因此过渡金属

氮化物可以将太阳能有效转换成热能。过渡金属氮化物的这些优异性能来自于它们具有电导性因

而表现出一种称为表面等离激元共振(surface plasmon resonance)的现象，即在外界光照射下，过

渡金属氮化物的表面电荷产生集体振荡，从而将光能转换成电能，实现光电的有效转换。截至目

前，研究该材料的科研机构主要分布于美国欧洲，而国内鲜有报导。此外，国际上对该材料的研

究局限于光学薄膜和电子束全息所制备的周期性结构，这些材料的制备成本高，样品尺寸小，难

以实现产业化。 

        申报人在导电材料的制备，光电响应特性以及其潜在应用等方面具有丰富的研究经历。申报

人开发了金属的各种复合微纳材料，并将它们用于控制光的吸收，散射和辐射等。例如，申报人

开发了含有超微细金属纳米颗粒的高分子复合材料，利用表面等离激元共振所产生的局域场增强

效应，在国际上首次报导了具有相干反馈的微纳激光输出(Applied Physics Letters 2008; Physical 

Review A, 2009)；开发出一种壳层隔离技术，有效控制光学相位反馈，泵浦特性，以及荧光分子的

辐射效率(Nano Letters 2011; Advanced Optical Materials 2013)；利用一维的金属纳米结构，二维/三

维人工智能材料来操纵光能的有效利用(Nano Letters 2013; Scientific Reports 2013; Laser & Photonics 

Reviews 2014; Nano Letters 2016)。申报人在过渡金属氮化物领域最有影响力的 Vladimir M. Shalaev

教授课题组(普渡大学)有多年的工作经历，掌握了多项关键的制备和表征技术，对该材料的发展

趋势有比较准确的定位。申报人最近的研究表明过渡金属氮化物具有与金相媲美的光催化性能，

部分成果陆续发表或在投(MRS Communications 2016; Nature Energy 投稿中)。以上研究成果在国际

上处于领先水平，多次得到权威媒体专栏报道以及被权威学术机构列为研究热点。 

二、总体思路和计划 

1. 总体思路 



        本研究旨在通过高温固相反应和模板法等技术有效制备过渡金属氮化物陶瓷粉体或含有过渡

金属氮化物纳米晶的玻璃材料，通过实验和数值仿真表征光电响应特性，探索其在光催化以及太

阳能领域的重要应用。与已有的薄膜材料相比，粉体材料或纳米晶的比表面积大，可以诱导局域

化的表面等离激元共振，电子集体共振特性强，可以更有效地实现光电转换和实现各种应用。与

已有的电子束全息的制备方法相比，本研究提出的制备技术成本低，产益高，更具有实用价值。 

2. 工作计划 

第一年度：过渡金属氮化物粉体的制备和结构特性表征。本研究拟采用液相法首先合成各种过渡

金属氧化物(TiO2, ZrO2 等)的粉体作为对应氮化物的前体，然后在高温下利用氮气或者氨气气氛将

氧化物氮化。调整氮化条件，如炉体的温度，升温速率，热处理时间，以及炉体气压等，达到最

优氮化的目的。通过 X 射线衍射，扫描/透射电镜等表征合成材料的晶向。通过紫外-可见-近红外

吸收谱表征表面等离激元共振光谱特性，因为导电材料表面等离激元共振特性强烈依赖于粉体的

大小和形貌，本研究拟通过改变这些参数来调整表面等离激元共振的中心波长从而充分利用不同

波段的电磁波。通过椭偏光谱仪来表征其介电常数，导电材料的介电常数决定了其光学损耗和品

质因子，因此影响其潜在应用，探索最佳的工艺条件获得具有低损耗，高品质因子的过渡金属氮

化物材料。 

第二年度：过渡金属氮化物粉体的制备及数值表征。在第一年度工作的基础上，进一步优化工艺

设计，开发关键的制备技术。数值仿真技术在材料科学中起着重要的作用，通过数值仿真可以预

测材料的性能，进而指导材料的设计。有限元方法(finite-element method)是预测光催化和热能现

象的重要仿真技术，本研究采用该技术，建立适当的数值模型，利用实验测量取得的结构参数来

仿真过渡金属氮化物的吸收特性和局域场热能效应。比较实验数据和仿真结果，改进仿真模型，

优化材料设计。 

第三年度：含过渡金属氮化物纳米晶的多孔玻璃的制备和光电特性研究。玻璃材料在光电，生物，

能源等领域具有举足轻重的应用，玻璃材料可用作稀土，过渡金属离子或者半导体纳米晶的基体

材料，与粉体材料相比，纳米晶玻璃材料易于以平板的形式集成到各种器件。本研究拟采用高透

明的微纳多孔玻璃作为模板，浸泡过渡金属离子前驱物并辅以后续氮化处理，制备大尺寸的含有

过渡金属氮化物纳米晶的特种玻璃材料。利用 X 射线衍射，扫描电镜，透射电镜等方法表征纳米

晶的晶相，建立仿真模型，优化工艺设计。 

第四年度:探索过渡金属氮化物的光催化水分解特性。与传统的贵金属催化材料相比，过渡金属氮

化物具有相似的表面电荷共振特性，表现出增强的局域场，进而提高光催化水分解的效率；过渡



金属氮化物的化学稳定性明显优于贵金属，因此在光催化领域具有潜在的应用价值。本研究拟通

过两种方法开展该研究。第一种方法是将过渡金属氮化物粉体或者含过渡金属纳米晶的玻璃材料

与传统的光催化半导体相结合，过渡金属氮化物作为敏化剂促进光催化的速率和效率。第二种方

法是轻度氧化过渡金属氮化物在表面形成 TiO2 的包覆层，从而形成氮化物和氧化物的异质结结构

来实现光催化，与第一种方法相比，该方法中氧化物催化剂与氮化物敏化剂的接触面积大，因此

催化效果更好。最近的研究表明，热电子(hot electrons)在光催化中起着重要的作用，该研究领域

在国际上尚处于萌芽阶段，申报人拟跟踪该前沿领域，开展相关的实验工作和仿真计算。 

第五年度：探索过渡金属氮化物在太阳热能领域中的潜在应用。最近美国 Rice 大学的研究者报导，

含有贵金属(金)胶体颗粒的水溶液在太阳光照射下会产生沸腾，这是因为金胶体粒子可以有效吸

收太阳光波谱的绿光，然后通过无辐射跃迁将太阳能转换成焦耳热能，这一研究揭示了一条有效

利用太阳能的新途径。使用贵金属粒子产生热能有两项局限性：首先，贵金属粒子的热稳定性差，

在太阳光照射下会很快产生团聚现象，因此难以循坏利用；其次，贵金属粒子通常只吸收光波段

的某个特定窄带，因此难以充分吸收太阳能并将其转换成焦耳热能。申报人最近的计算表明(结果

待发表)，同样大小的过渡金属氮化物粒子的吸收光谱的宽度大约是金的三倍，吸收的峰值强度大

约是金的两倍，因此过渡金属氮化物可以更有效地将太阳能转换成热能。本研究拟开展过渡金属

氮化物光-热转换的理论和实验工作，在实验工作的指导下建立适当的理论模型来确定其光-热转

换效率，阐明光热转换的热力学机制，争取实现该材料的产业化。 

三、工作目标 

1. 科研攻关目标 

探索出过渡金属氮化物陶瓷粉体和纳米晶玻璃陶瓷的有效制备方法，开发大批量生产该材料的关

键技术，确立定量描述其光电响应的理论模型，促进新能源材料的开发和利用。 

2. 科技成果目标 

获得省部级以上科技奖励两项，发表高水平论文 10 篇以上，获得发明专利授权 5 项，在国内外重

要学术会议上做报告 10 次。 

3. 经济社会效益目标 

过渡金属氮化物的开发和利用涉及 21 世纪三个重点学科中的两个：材料和能源。世界上现有主要

能源天然气作为一种不可再生能源材料正面临枯竭的境地，人们已经充分认识到开发新能源材料

的重要性。与天然气相比，地球上含有丰富的水资源，大约覆盖地表的三分之二，水分解产生的

氢气可以作为一种有效的燃料能源。而太阳光是自然界取之不竭用之不尽的能源，找到充分利用



太阳能的新材料和关键技术是促进社会可持续发展的最重要途径，也是使我们国家在世界上建立

经济领先地位的支柱产业之一。同时，也有利于我省企业利用现代高科技调整和优化传统产业结

构，带动其他产业群的协调发展。 

4. 其他目标 

        培养青年人才对新能源材料的研究兴趣，增加该领域研究生的数量，提高研究生培

养的质量。通过参与科研项目，提高学生的实际动手能力，促进他们对国际前沿研究动

向的了解，为国家和社会培养大量的科技领军人才。新能源材料的研究涉及物理，化学，

材料，数值仿真等学科，是一种典型的交叉学科，需要团队成员的通力合作。通过开展

该研究形成一支年龄结构合理，创新能力突出，勇于接受挑战，科研特色明显，在国内

外具有一定影响力的团队。与国内外同行建立密切持久的合作关系，及时掌握最新研究

动向。 

四、保障设施 

1. 实验室及仪器设备保障 

学校将根据申报人需求，为研究工作提供齐全的硬件设施和支撑条件等保障。 

2. 配套资金保障 

加大资金投入，每年投入不低于 20 万，用于仪器设备购置、学术交流和人才培养等。 

3. 生活保障 

学校为申报人提供购房补贴，并按照相关规定，确保团队人员的生活待遇。 

4. 其他保障 

根据需要协调解决。 


