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化学工程与工艺是现代工业社会发展的基石，一
直以来都致力于物质转化过程中的优化和革新。而在
这个过程中的一个核心动力就是化学新材料不断地取
得突破和广泛地应用。在全球能源转型、环境保护以
及可持续发展需求日益紧迫的背景下，传统化工材料
及工艺已经很难适应新时期高效、清洁以及精准制造
等需求 [1]。化学新材料以特殊的分子结构设计及功能
调控正在深刻地改变化学工程过程效率、产品性能及
系统可持续性。近年来，化工领域功能性新材料的创
新性应用呈现多元化、精准化、智能化趋势 [2]。在高
温储能聚合物、单原子催化剂、共价有机框架、光催
化产氢材料等新材料方面取得了突破性进展，不断拓
展化学工程的应用边界。因此，对化学工程和工艺中
化学新材料的运用进行深入的研究，既有利于促进化
工技术向着高效化、绿色化和低碳化方向发展，也可
以增强中国化工产业核心竞争力，迎接全球化工产业
变革所带来的机遇和挑战。

1 化学新材料在化学能源存储与转换中的应用
1.1 高温聚合物电介质薄膜

高性能聚合物电介质作为薄膜电容器核心的储能
材料，其对于电动汽车、可再生能源发电以及其他关

键设备的性能与效率有着直接影响。传统的聚丙烯薄膜
电容器在高温状况下容易出现能量密度降低以及电容稳
定性不足等问题，这致使它难以契合现代电力系统对高
温稳定性的严格要求。为应对这一技术挑战，清华大学
的研究团队运用了机器学习的辅助设计策略，成功研发
出一种结合宽带隙与高电子亲和性的小分子填充材料，
将其引入到聚合物基体之后，复合电介质的性能有了明
显改善。该创新材料设计具有诸多优点：填料高电子亲
合可以有效俘获电子、宽带隙阻碍电子迁移，以协同抑
制电介质内电荷迁移，并减小泄漏电流密度。实验结果
表明，制备的复合电介质在 250℃高温下实现了 5.1J cm-3

的能量密度（充放电效率为 90%），并且在 600MV m-1

高电场中实现了 20 万次稳定循环，表现出高达大部分
常规聚合物电介质材料的特性。更为引人注目的是，课
题组利用自主构建的卷对卷流延设备，成功地在千米级
上连续制备出复合电介质膜，促进这种高性能材料由实
验室走向工业化生产。
1.2 光催化产氢材料

氢能这一清洁能源载体的绿色制备技术已成为人
们关注的焦点。新型结构反应器采用纳米复合材料对
光催化剂进行包埋，在以塑料废弃物为原料连续制取
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氢气方面取得了突破性进展。该技术的意义是创新
性地将塑料污染与清洁能源生产两大环境挑战融合在
协同解决方案中。这一技术核心是在材料层面上进行
革新：通过设计疏水性优良的纳米复合材料来提供高
效的光催化剂“防护服”，从而避免直接暴露在碱性
溶液中被腐蚀。同时，该设计使得催化剂可以如荷叶
般飘浮于溶液的表面，有利于与反应物的充分接触。
在光照条件下，被良好保护的催化媒介将塑料（如
PET）重整为氢气和高价值化学品（例如乙二醇、对
苯二甲酸等）。实验结果表明，与传统的光催化系统
相比，该系统在产氢效率上有 3-5 倍的提升，最高可
以每天产生 0.906 升氢气，并且能够稳定运行超过 60
天。光催化产氢材料的特性比较传统催化系统材料性
能见表 1。

该技术突破了传统光催化系统面临的稳定性差、
产氢速率低等技术瓶颈，尤其适合在光照充足的荒漠
地区进行户外大规模塑料垃圾的分布式处理，有望为
全球塑料污染治理和绿氢生产提供新范式。

2 化学新材料在化学催化工艺中的应用
催化过程是现代化学工业的“心脏”，约 90% 的

化学制品生产涉及催化步骤 [3]。催化新材料的研发不
仅会对反应效率产生影响，而且还会对资源利用率、
能源消耗以及环境污染等关键问题产生直接影响。近
年来单原子催化剂，共价有机框架材料以及其他新型
催化材料不断涌现，正在促使催化工艺朝着原子经济
性和绿色化高要求转变。
2.1 单原子催化剂与原子经济性

贵金属催化剂在许多化学反应过程中展现出优异
的活性，但是它们的高成本和资源稀缺性极大地限制
了规模化工业应用。传统的催化材料中，贵金属原子
容易团聚形成更大的粒子，造成大量原子被埋在粒子
内不能参与表面反应的现象，原子利用率一般较低。
面对这样的挑战，原子抽提技术取得了重大突破，在
丙烷脱氢转化为丙烯的反应中，贵金属原子的利用率
接近 100%。这项技术的主要优点是显著提高了贵金
属原子的暴露和可接触性，从而减少了贵金属的使用
量大约 90%，同时还维持了出色的催化活性和选择
性。丙烯这一重要化工原料在生产过程中长期面临着
催化剂成本居高不下和对贵金属资源依赖性大的瓶颈
问题，这一工艺为丙烯及整个化工行业的发展提供了

低成本和可持续发展的技术途径。这一技术在解决特
定反应效率的同时，也为设计下一代高效催化剂提供
了一种崭新的思路。经过深入研究，发现这一成果达
到了近乎 100% 的贵金属原子的使用效率，这为设计
高效的催化剂提供了新的方向，并有望推动化学工业
朝向绿色和低碳的方向发展。
2.2 共价有机框架（COFs）材料

共价有机框架（COFs）是一类具有原子级精准
拓扑结构与可调控孔道特性的晶态多孔材料，因其可
设计的功能性和高比表面积而成为催化领域的明星材
料。然而，传统 COFs 合成高度依赖动态可逆共价键，
导致材料化学稳定性欠佳，限制了其实际应用前景。
单原子骨架编辑策略利用不可逆的卡特里茨基型反
应，突破了传统动态共价化学的局限。其已通过单原
子氧 - 氮置换反应，构建出两种新型吖啶盐基 COFs
材料（Acr-TAPB 和 Acr-TADB），这些材料具有优异
结晶度、突出化学稳定性和高效电荷分离能力 [4]。这
一材料设计策略的巧妙之处在于，通过精确的骨架编
辑实现了 COFs 材料功能的定制化调控，为多相催化
剂设计提供了新思路。所得材料在批次与流动化学反
应器中均可实现克级规模合成应用，且能保持长时间
反应稳定性，展现出良好的实际应用潜力。
2.3 智能设计范式加速催化剂开发

传统的催化剂研发中的“试错”模式存在周期长、
成本高和效率低的问题，这已经成为限制新材料创新
的主要障碍。近年来，通过多尺度 AI 预测框架的搭建，
催化剂开发已逐渐由经验探索转向智能设计。这一框
架涉及 3 个关键环节：一是引入表面性质基础模型，
可以对晶体材料表面能及平衡形貌进行精准预测，相
比传统密度泛函理论在计算效率上提高了五个量级；
二是利用 AI 驱动高通量催化剂甄别策略可以在成千
上万的候选物质中迅速鉴别出性能优异的新型单原子
催化剂；最后，结合过渡态智能筛选方法，使过渡态
搜索效率提高了近万倍，并显著降低催化反应路径优
化周期。这种智能预测模式不仅大幅提升了催化剂研
发效率，更通过深入理解材料结构与性能间的构效关
系，为催化剂的理性设计提供了理论基础。

3 化学新材料在绿色化工与可持续发展中的应用
3.1 生物基与可降解高分子材料

塑料污染作为当今世界最为迫切的环境问题，发

表 1 光催化产氢材料性能对比

材料类型 产氢效率 (L/m²·day) 稳定性 ( 天 ) 适用塑料种类 反应条件

传统光催化系统 0.18-0.30 10-20 PET、PLA 高温高压

新型纳米复合催化系统 0.906 60+ PET、PLA 常温常压

理想目标性能 >2.0 >90 包括 PE、PP 等 常温常压
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展可生物降解或者循环再生高分子材料已经成为一个
重要的发展方向 [5]。目前，在二维材料、光刻胶材料
以及高分子智能材料这几个前沿领域中的革新正在逐
渐打破传统材料不可降解以及资源消耗巨大的瓶颈。
这些新材料不但在使用性能方面可以和传统塑料媲
美，而且在其生命周期的末端还具有可降解或者可循
环的特点，充分体现了绿色化工这一根本思想。近年
来，涌现的低成本、多颜色和环境友好的应力发光材
料和贵金属萃取用水凝胶吸附剂这类新型材料进一步
充实环境友好材料体系。该类材料实现使用功能之后，
通过自然降解或者安全回收可以显著减轻环境负荷，
是一种切实可行的可持续发展材料路径。
3.2 污染控制与资源化材料

将污染物转化为有用资源是绿色化工的重要发展方
向。光催化塑料转化制氢工艺的发展为废弃物资源化开
辟了一条新的途径，这种工艺既可以使废弃塑料变成洁
净的氢气，又可以联产高值化学品达到“以废治废”循
环的目的。就生物质转化而言，生物基先进碳材料热化
学制备技术能够实现农林废弃物向高性能碳材料的定向
转化，有效地提高资源利用价值，并为固废资源化利用
提供一条绿色可行的技术途径。从分子层面上看，高选
择性吸附材料研究的开发还为污染物资源化研究提供了
一条有效途径。比如，能特异性地吸附贵金属的水凝胶
吸附剂可以高效地从电子废弃物中回收金和其他稀有金
属，同时具有较好的生物相容性和环境友好性，从而进
一步丰富资源回收用材料工具。
3.3 化工过程的绿色化替代

材料创新不仅体现在产品本身，也体现在化工过
程的绿色化替代上。HA-R 催化剂及配套的高纯净聚
丙烯生产技术在生产过程中就能实现产品的高纯化，
灰分降低至 10-20ppm，满足了电工级超纯聚丙烯材
料的国产化需求。这种高纯化生产从源头减少了后续
精制过程的能源消耗和废物产生，是过程绿色化的典
型体现。

4 化学新材料研发模式的创新与未来趋势
4.1 数据驱动的新材料设计

数据驱动新材料设计正在从本质上改变着材料研
究路径和效率。这一模型的核心是采用人工智能、机
器学习以及高通量计算来构建由原子分子向宏观性能
转变的预测模型，从而在大量候选材料中快速甄别并
优化其性能，使研发周期由几十年减少到几年乃至几
个月。具体地说，这一范式一般涉及到几个关键环节：
最底层，利用“表面性质的基础模型”这类工具可以
对晶体材料表面能及形貌进行准确预测，与传统的密
度泛函理论相比，计算效率提高了几个量级；在中间

层，以 AI 为驱动力的高通量虚拟筛选框架可以从成
千上万个候选者中迅速发现具有最佳目标性能的可能
物质，例如新型单原子催化剂和高能量密度电介质；
从反应机理层面上看，智能过渡态搜索框架能够使复
杂催化反应路径解析效率提高近万倍。这一“全局设
计”方式不但大大降低实验成本，而且更能找到很多
人在体验上难以达到的构效关系并引导合成性能理想
的新材料。
4.2 产学研协同创新模式

化学新材料研发存在投入大、周期长以及技术门
槛高的特性，强化产学研协同创新成了加速科技成果
转化、提升国家产业竞争力的关键途径。该模式旨在
打破高校、科研院所与企业之间的壁垒，高校和科研
机构在基础研究至技术开发再到产业应用的过程中，
专注于前沿基础理论与底层技术突破，努力产出原创
性知识成果。企业紧密对接市场需求，着重于工艺放
大、稳定性测试、成本控制以及最终产品的产业化落
地；政府及产业联盟等发挥桥梁作用，借助搭建创新
平台、制定产业政策以及设立专项基金，引导创新资
源向战略领域聚集。这种深度协同在加快技术迭代与
运用之际，还构建起可持续的创新文化。让学术研究
更贴近行业真实需求，避免研发资源浪费，同时帮助
企业获取前沿技术，构筑核心技术壁垒。

5 结语
化学新材料是化学工程与工艺创新的关键要素，

正凭借不断突破推动整个产业朝着高端化、绿色化以
及智能化方向转变。从高温储能电介质至单原子催化
剂，从共价有机框架到光催化产氢材料，新材料的创
新应用切实提高了化工过程的效率、选择性与可持续
性，促使其从传统试错转向理性设计。
参考文献：
[1] 龙斌 , 徐向东 , 丁华亮 . 化学工程与工艺中绿色化

工技术的应用分析 [J]. 葡萄酒 ,2023(12):0141-0143.
[2] 周江山 , 刘恺元 , 邵军强 , 等 . 烯马树脂无醛胶黏剂 :

新材料 , 新化学 , 高性能 [J]. 高分子学报 ,2025.
[3] 王明 , 周永芳 , 张哲铭 , 等 . 三乙酸甘油酯合成中催

化剂与能耗的关键技术 [J]. 塑料 ,2023(1):83-87.
[4] 陈康 , 罗子木 , 孙桂林 , 等 . 不同盐离子对 ι 型卡拉

胶热塑成膜性能的影响 [J]. 高分子材料科学与工
程 ,2024,40(5):31-38.

[5] 隋冲 . 化学工程与工艺中绿色化工技术的应用分析
[J]. 山东化工 ,2023,52(13):131-132.

作者简介：
朱东华（1975- ），云南昭通人，专科，工程师，目
前主要从事化工分析方面的工作。


