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研究所博士研究生何威在国际权威期刊《Journal of Hazardous Materials》发表学术论文

作者：何威    发布者：陈艳容    日期 : 2020-04-29

  2020年4月13日，国际权威期刊《Journal of Hazardous Materials》在线刊发了课题组博士研究生何威题为

“Insight into the effect of facet-dependent surface and oxygen vacancies of CeO2 for Hg removal: From

Theoretical and Experimental studies”的文章，冉景煜教授为该论文通讯作者。《Journal of Hazardous

Materials》是中科院SCI一区top期刊，2018年影响因子7.650。

  论文采用实验与密度泛函理论计算（DFT）结合的方法，从原子层面揭示了CeO2表面上汞的催化氧化机理。采用水热法

制备了具有（110）和（111）面的CeO2纳米棒和纳米颗粒，结合实验和DFT结果，纳米棒显示出比纳米颗粒更好的活性。

研究发现在通过氯化氢和氧气进行汞氧化时，氧气的作用不仅是补充晶格氧，而且还可以产生表面氧作为氯化氢活化的
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活性中心。因此提出一种同时具有L-H和M-K反应机理的反应路径，可分为四个部分：（i）晶格氧活化氯化氢，（ii）在

缺陷表面上的汞氧化，（iii）吸附氧活化氯化氢和（iv）化学计量表面上的汞氧化。该研究为发展形貌调控和氧空位配

比用于提升汞氧化效率提供了一种新的思路。

   https://doi.org/10.1016/j.jhazmat.2020.122646
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