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1102组在2014年度获得以下成果或奖励：
1. 国家重点实验室评估获得“优秀”，5项代表性成果，该团队占有3项。
2.  “态-态分子反应动力学研究”获国家自然科学二等奖。
3. 化学反应共振态研究取得重大突破，论文被美国科学Science发表。
利用自行研制的高能量窄线宽的光参量激光系统研究了Cl+HD(v=1) →DCl+H反应，结合精确的量子动力学计算，首次在F+H2体系以外的三原子反应中发现了反应共振态。此类共振态在反应物振动激发态反应中很可能是一个普遍现象，这对于化学反应动力学研究具有重要的学术意义，能大大帮助我们认识燃烧化学等过程中普遍存在的分子激发振动态反应的动力学真面目。此外，我们揭示了物理化学家们长期寻找的化学反应共振态的“新机理”——化学键软化，这项研究大大扩展了我们对化学反应共振现象的认识和理解，为今后的化学反应共振态研究指明了一个新的方向。[Science 347, 60(2015)]
4. 二氧化钛表面光催化产氢工作取得新进展，论文被美国化学会志JACS发表。
利用自行研制的基于高灵敏度质谱的表面光化学装置，细致地研究了甲醇分子在anatase-TiO2(101)表面的光化学反应。结果表明，甲醇分子在anatase-TiO2(101)表面的光化学行为和在rutile-TiO2(110)表面很相似。但是，由于anatase-TiO2(101)表面结构的特异性，桥氧原子比rutile-TiO2(110)表面更稳定，在升温过程中，甲醇解离产生的桥氧氢原子不会夺取桥氧原子生成水(H2O)从表面脱附出来，进一步分析表明大约有40%左右的桥氧氢原子以氢气形式脱附出来，这也解释了anatase-TiO2(101)表面产氢效率较高的原因。该成果在二氧化钛光催化产氢研究中具有重要意义。通过对甲醇在不同表面产氢机理的深入理解，能为设计和发展高效催化剂提供新的线索。[JACS 136, 602(2014)]
5. 选键化学动力学研究取得新进展，论文被美国物理化学快报JPCL发表。
利用自行研制的交叉分子束–时间切片离子速度成像仪(Rev. Sci. Instrum. 79, 094104 (2008) )，对F+CHD3(n1=1)→HF+CD3这一激发态反应进行了深入的实验研究，首次得到了C-H键振动激发对于该反应的反应性和动力学影响定量的信息。研究结果表明相比于基态的反应而言，激发态反应的总体反应性降低了26%；同时，C-H键振动激发的能量几乎全部分配给了HF产物的振动。该工作同时为理论研究提供了最完备的实验数据。[JPCL 5, 1790(2014)]
6. O(1D)+CHD3反应中发现新的化学反应机理，论文被美国物理化学快报JPCL发表。
研究人员对O(1D)+CHD3→OH+CD3反应开展了先进的交叉分子束-时间切片离子速度成像实验，并且通过构建高精度全维全域势能面进行精确动力学计算，得到了实验和理论结果高度统一的“明显”前向散射微分截面和产物平动能分布。通过理论的进一步分析，发现了这个反应存在一个新的“陷入的抽取(trapped abstraction)”反应机理。该反应机理能很好解释反应时间和散射截面、产物能量分配之间的关系。这个工作不仅澄清了O(1D)和甲烷反应的动力学机理，并很好预测了其它有深势阱的反应也很有可能跟这个新的反应机理(trapped abstraction)有关。[JPCL 5, 3106(2014)]
本年度引进“所百人”1人，推荐申报“青年千人”；肖春雷和袁开军入选“中科院青年创新促进会”。肖春雷获中科院“卓越青年科学家奖”和“卢嘉锡青年人才奖”；傅碧娜获沈阳分院“优秀青年科技人才奖”；孙志刚获中国化学会“唐敖庆青年理论化学奖”；张未卿入选辽宁省“百千万人才工程（千人层次）”；张未卿、袁开军和傅碧娜获大连市“青年科技之星奖”；肖春雷博士论文入选“中科院优秀博士论文”；汪涛获中科院院长特别奖；杨文紹获中科院院长优秀奖；陈俊获博士研究生国家奖学金；陈晓获硕士研究生国家奖学金。


