
项目名称：极性液体微波介电谱特征及微观构象研究
推荐单位（专家）：四川师范大学

项目简介
1、应用领域与技术原理

   研究发现微波具有清洁、易操作、加热速率快和体加热等优点，不仅能提升反应速率、节省能源，还使一些通常条件下不易发生的反应迅速发生。美国著名科学家 D. Adam在Nature指出：“微波化学的发展将是化学领域的一次技术革命”，美国在第二届全球微波能应用会议上明确将微波能纳入先进生产制造技术。我国十三五纲要指出，要推进新一代信息技术与制造技术融合发展，提升工业生产效率和能耗效率。

    本项目属于微波在液体快速检测中的应用基础研究。微波介电谱可以反映介质对电磁波的储存和损耗能力；同时也可以反应物质的短程相互作用，观察阻滞有限时间尺度内的粒子（如分子、离子、原子核、电子、胶体粒子等）建立极化平衡的过程，对应的分子运动造成的电荷重新分布可以用来标记分子。微波介电谱具有一系列丰富的关于物质性质在整个微波频率范围内的信息，因此可以利用微波介电谱信息完成物质成分检测。鉴于微波介电谱数据具有测量迅速、设备简单等理想测量特性，通过对微波介电谱数据拟合、拟合算法的优化和分子动力学仿真，完成基于介电谱的物质成分检测的基础研究。本项目主要针对极性液体，研究介电谱相关的氢键特性、热力学特性、结构特性及传输特性等。

2、与国内外研究比较

    在国内，近年来已有大量的科研机构从微观层面着手对物质的介电特性进行研究，如四川大学研究了液体介电特性的测试系统和微波作用于液相化学反应的复介电常数，中科院、上海交通大学、浙江大学等科研院所研究了固态复合材料的介电性能以及微波成像，北京师范大学在粒子分散系中采用介电谱对胶体与界面材料进行了分析。综合表明，国内工作大多集中在介电测量、品质因素、产品种类鉴别和固体材料参数提取等方面，而这些微观层面的研究范围和对象仅限于一些特定的模型媒质分子，范围较窄、对象单一，没有形成系统化、体系化研究，未涉及分子与微波协同作用以及分子鉴别机理与动力学的研究。

3、成果的创造性、先进性

从微观等效角度来研究微波与极性液体体系的相互作用：

（1）通过介电谱信息结合微观动力学方程与数学拟合获得非均相体系在不同温度、时间下介电特性相关参数。

（2）通过量子化学从头计算法和分子动力学等仿真手段研究郭微波介电弛豫谱与液体分子尤其是氢键液体分子的拓扑结构和动力学的联系，研究过影响“分子指纹”的关键微观参数,搭建液体分子微波介电弛豫谱和微观动力学参数响应数据库。

（3）探索归纳出分子间的相互作用与微波响应的协同作用原理，从根本上补充便携检测技术中的诸多理论缺陷，提高了分子鉴别的精确性。

4、作用意义（直接经济效益和社会意义）。

    可以加快微波检测设备研发进程，提高检测效率，弥补便携快速检测技术的缺陷。同时可以为微波在化学反应中的反应溶剂的选取、化学反应途径、微波应用过程监控提供依据，为破解化学工业应用中重大基础问题提供可能，进而对微波能大规模应用在化工领域提供
完成人情况表
	姓    名
	贾国柱
	性  别
	男
	1
	排   名
	1

	出生年月
	1980-01-01
	出生地
	甘肃省兰州市
	民   族
	汉族
	01

	身份证号
	622421198001010014
	党  派
	中国共产党
	01
	国   籍
	中国
	1

	行政职务
	电子系系主任
	归国人员
	否
	2
	归国时间
	

	工作单位
	四川师范大学
	所在地
	四川
	702
	办公电话
	028-84480797

	家庭住址
	四川省成都市锦江区静安路5号
	住宅电话
	

	通讯地址
	四川省成都市龙泉驿区成龙大道二段1819号
	邮政编码
	610101

	电子信箱
	jia1689500@126.com
	移动电话
	13880491516

	毕业学校
	四川大学
	文化程度
	研究生
	01
	毕业时间
	2009-06-30

	技术职称
	教授
	11
	专业、专长
	微波化学
	最高学位
	博士
	1

	完成单位
	四川师范大学
	

	单位性质
	大专院校
	02
	所在地
	四川
	702

	曾获科技奖励情况
	

	参加本项目起止时间
	自
	2012-01-01
	至
	2016-01-01

	本人对本项目主要学术贡献：（限300字）

	负责项目方向确定、研究思路及系统设计方案。对重要科学发1-10中涉及现介电谱算法及应用研究、介电谱信息挖掘、系统设计、机理解释等工作作出创造性贡献。对研究模型的设计思路、氢键体系构象微观机理解释作出重要贡献。代表性论文1-10的通讯作者，代表性论文1，2，5，7，9的第一作者【旁证材料：代表性论文（序号1-10）】。

	声明
	本人严格按照要求，如实提供了本推荐书及相关材料，且不存在任何违反《中华人民共和国保守国家秘密法》和《科学技术保密规定》等有关法律法规的情形，如有不符，本人愿意承担相关后果并接受相应的处理。

          本人签名：

                               　　　　                     年   月   日


代表性论文专著目录
	1.不超过10篇代表性论文、专著

	序号
	论文、专著

名称/刊名/作者
	影响因子
	年卷页码

年(卷):页码
	发表年月
	通讯作者/第一作者

(中文名)
	SCI

他引次数
	他引

总次数
	是否国内完成

	1
	Dielectric constant of dimethyl sulfoxidemonohydric alcohol mixture solution at the microwave frequency/Fluid Phase Equilibria/Guo-Zhu, Jia, and Qian Jie
	2.473
	2014年365卷5-10页
	2014-03-15
	贾国柱/贾国柱
	1
	4
	是
	1

	2
	The Hydrogen Bonding Analysis of 1-Methylimidazole–Water Mixtures Studied by Dielectric Relaxation Spectrosco py/FLUID PHASE EQUILIBRIA /Jia G Z, Liu J C, Yang X Q
	2.473
	2014年375卷269-274页
	2014-08-15
	贾国柱/贾国柱
	0
	0
	是
	1

	3
	Dielectric Constant of Polyhydric Alcohol–DMSO Mixture Solution at the Microwave Frequency/The Journal of Physical Chemistry A/J. Qian and G.Z. Jia*
	2.836
	2013年117 卷12983-12989 页
	2013-12-05
	贾国柱/钱杰
	5
	6
	是
	1

	4
	The hydrogen bonding dynamics and cooperative interactions in aqueous N, N-dimethyl formamide solution studied by dielectric relaxation spectroscopy/Physica A: Statistica l Mechanics and its Applications/Feng, Wang, and Guo-zhu Jia
	2.28
	2014年404卷 315-322页
	2014-06-15
	贾国柱/王丰
	4
	6
	是
	1

	5
	The Hydrogen Bonding Dynamics and Cooperative Interactions of NMP-water Mixture Studied by Dielectric Relaxation Spectroscopy/Journal of Molecular Liquids/G.Z. Jia*, F. Wang, X.Q. Yang and J. Qian
	3.648
	2014年197 卷328-333页
	2014-09
	贾国柱/贾国柱
	1
	1
	是
	1

	6
	HydrogenBonding and Dielectric Response of N, Ndimethylac etamide Aqueous Solutions under E/M Fields using Molecular Dynamics/Journal of Molecular Liquids/F.H. Liu, W.Y. Tian, X.Q. Yang and G.Z. Jia
	3.648
	2014年197卷 100-105页
	2014-09
	贾国柱/刘凤海
	6
	7
	是
	1

	7
	Ab initio calculations for properties of Ti2AlN and Cr2AlC/Physica B: Condensed Matter/Jia, GuoZhu,Yang Li-Jun
	1.405
	2010 年405(21)卷 4561-4564页
	2010-11
	贾国柱/贾国柱
	18
	23
	是
	1

	8
	Temperatur e dependent dielectric of aqueous NaCl solution at microwave frequency/物理学报/Feng, W., Guo-Zhu, J., Li, L., FengHai, L., & Wen-Hai
	1.013
	2013年62 卷048701页
	2013-02
	贾国柱/王丰
	1
	1
	是
	1

	9
	Hydrogen bond analysis in alcohol (1-Propanol, 2-Propanol and Glycerol)-DMF mixtures based on dielectric spectroscopy/JOURNAL OF MOLECULAR STRUCTURE/Jia, GZ , Jie, Q, Feng, W
	1.94
	2015年卷: 1100  页: 354-358
	2015-11-15
	贾国柱/贾国柱
	8
	8
	是
	1

	10
	Dielectric relaxation of 1-methylimidazole-ethanol mixtures at the microwave frequency/ COLLOID AND POLYMER SCIENCE/ Liu, JC, Jia, GZ
	1.967
	2015年卷: 293  期: 7  页: 2053-2059
	2015-07
	贾国柱/刘建川
	1
	1
	是
	1


八、完成人情况表
	姓    名
	刘凤海
	性  别
	男
	1
	排   名
	2

	出生年月
	1982-02-02
	出生地
	吉林省长春市
	民   族
	汉族
	01

	身份证号
	220122198202026550
	党  派
	中国共产党
	01
	国   籍
	中国
	1

	行政职务
	
	归国人员
	否
	2
	归国时间
	

	工作单位
	四川师范大学
	所在地
	四川
	702
	办公电话
	028-84480797

	家庭住址
	四川省成都市龙泉驿区成龙大道二段1819号
	住宅电话
	

	通讯地址
	四川省成都市龙泉驿区成龙大道二段1819号
	邮政编码
	610101

	电子信箱
	lfh_1982@163.com
	移动电话
	13541225823

	毕业学校
	四川大学
	文化程度
	研究生
	01
	毕业时间
	2017-12-30

	技术职称
	副高级
	42
	专业、专长
	微波化学
	最高学位
	博士
	1

	完成单位
	四川师范大学
	

	单位性质
	大专院校
	02
	所在地
	四川
	702

	曾获科技奖励情况
	

	参加本项目起止时间
	自
	2012-01-01
	至
	2016-01-01

	本人对本项目主要学术贡献：（限300字）

	对重要科学发现6、8做出重要贡献。同时完成代表性论文4、6的建模工作。提出微波快速检测应用框架、对快速检测的关键节点攻关。发现氯化钠水溶液的复介电常数的实部虚部均出现了温度窗效应，这种变化导致了微波加热过程中的温度分布不均匀现象。发现1GHz微波场作用下恒温恒压的DMAC水溶液体系中场强达到0.3V/nm的时候出现了“槛效应”。代表性论文8的第四作者，代表性论文6的第一作者。【旁证材料：代表性论文（序号6和序号8】

	声明
	本人严格按照要求，如实提供了本推荐书及相关材料，且不存在任何违反《中华人民共和国保守国家秘密法》和《科学技术保密规定》等有关法律法规的情形，如有不符，本人愿意承担相关后果并接受相应的处理。

          本人签名：

                               　　　　                     年   月   日


PAGE  
1

