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摘　要：在应对全球气候变化和减少温室气体排放的紧迫需求下，开发高效、经济的 CO2 捕集技术成为

科研工作的重中之重。在此背景下，金属有机框架（MOFs）与共价有机框架（COFs）及其衍生物因

其独特的物理化学性质而成为研究的热点之一。系统地回顾和分析近年来 MOFs/COFs 等多孔结构

的 CO2 吸附相关研究进展，比较探讨了 MOFs、COFs 及其衍生物在 CO2 捕集方面的性能优化策略。

聚焦于材料的设计与合成、CO2 吸附性能评估、吸附机制解析等方面，全面总结了影响结构吸附性能的

关键因素。特别关注了结构的功能化修饰、孔径调控、表面性质改进以及复合材料等策略对 CO2 吸附

能力的影响，并探讨了通过试验和理论计算相结合的方式，揭示吸附剂与吸附质之间的相互作用机制，

提供了分子层面的理解。最后分析了现有研究中存在的问题和挑战，提出了未来研究的方向和建议。
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Abstract： In  response  to  the  urgent  need  to  address  global  climate  change  and  reduce  greenhouse  gas  emissions， the  development  of
efficient  and  cost-effective  CO2 capture  technologies  has  become  a  primary  focus  of  scientific  research.  In  this  context，Metal-Organic
Frameworks （MOFs） and Covalent Organic Frameworks （COFs），along with their derivatives，have emerged as prominent areas of
study  due  to  their  unique  physicochemical  properties.  This  paper  systematically  reviews  and  analyzes  recent  advancements  in  CO2

adsorption  research  related  to  MOFs， COFs， and  other  porous  structures.  It  compares  and  explores  the  performance  optimization
strategies  for  CO2 capture  in  MOFs， COFs， and  their  derivatives.  The  focus  is  on  aspects  such  as  material  design  and  synthesis， CO2

adsorption performance evaluation，and adsorption mechanism analysis.  The key factors  influencing structural  adsorption performance
were comprehensively summarized，with particular emphasis on the impact of structural functionalization，pore size modulation，surface
property  enhancement，and composite  materials  on CO2 adsorption capacity.  Additionally， it  discusses  the  combined experimental  and
theoretical approaches used to reveal the interaction mechanisms between adsorbents and adsorbates，providing molecular-level insights.
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Finally，the paper addresses existing problems and challenges in current research and proposes directions and recommendations for future
studies.
Key words：carbon dioxide；adsorption；porous material；metal organic frameworks；covalent organic framework
 

0    引　　言

自工业革命以来，每年从燃料燃烧中产生的二

氧化碳（CO2）排放量呈急剧增加趋势，已达到

37.4 Gt[1]（IEA 发布数据）。根据全球监测实验室的

数据，大气中 CO2 的平均体积分数已经达到

426.65×10−6[2]（Daily CO2），比工业时代前的不到

300×10−6 增加了约 40%。据预测，要将全球平均气

温升幅限制在 1.5 ℃，需要在 2030 年将 CO2 排放量

减少 45%，而将升温限制在 2 ℃ 则需到 2030 年减

少 25%[3]。事实证明，大量的 CO2 排放改变了碳循

环，影响了气候系统[4]，CO2 浓度的增高且难以消

耗使得 CO2 成为了控排和减排的主要对象[5]。现代

工业生产中通过胺吸收技术可成功捕集 CO2，由于

反应的高度可逆性，可有效应用于工程项目。而固

体吸附剂可以通过加热或减压的方式进行回收和再

利用，作为一种成熟的 CO2 捕集技术，其分离效率

可达到 90%，广泛适用于来自不同燃烧过程源的

CO2 排放。与胺溶液吸收相比，基于吸附的 CO2 捕

集具有热力学优势，主要通过物理吸附（弱范德华

力）或化学吸附（强共价键合力）的方式选择性地

将 CO2 分子可逆吸附到吸附剂表面，来分离回收

CO2。吸附剂通常具有良好的机械和化学稳定性、

高吸附量、操作简单以及对其他杂质气体的耐受

性。并且吸附过程通常需要较少的再生能量，使

CO2 的吸附/解吸循环更加方便和可持续。

在这一背景下，金属有机框架（MOFs）和共

价有机框架（COFs）及其衍生物因其独特的物理化

学性质，如高孔隙率、可调节的孔径以及优异的化

学稳定性，而成为 CO2 捕集领域的研究热点之一[6]。

目前，已有大量综述性文章对 MOFs 和 COFs 在

CO₂吸附方面的研究进行了详细总结。大多集中于

材料设计策略，对 MOFs/COFs 与传统吸附材料

（如活性炭、沸石等）在 CO₂吸附效率、循环稳定

性及经济性等方面的比较，或从材料的合成方法、

表征技术角度进行讨论。近年来，得益于 MOFs 和

COFs 在 CO2 捕集应用中显示出的巨大潜力，相关

研究逐年增长，例如，通过精心设计的有机配体和

金属节点，可以合成出具有特定功能和优化结构的

MOFs[7]，这些材料不仅能够以高效率吸附 CO2，还

能在温和条件下实现 CO2 的释放和转化，这对于降

低碳捕集过程的能耗具有重要意义。此外，通过引

入特定的官能团或通过后合成修饰，可以进一步提

高 MOFs 对 CO2 的亲和力和选择性，从而提升其在

实际应用中的性能。与此同时，COFs 作为一种新

兴的多孔材料，由于其完全由轻元素组成，展现出

独特的优势[8-9]。尽管 MOFs 和 COFs 在 CO2 捕集领

域展现出巨大潜力，但它们在实际应用中仍面临一

系列挑战。

笔者聚焦于框架的孔隙结构调节、功能化基团

以及金属中心改性等提高 CO₂吸附能力的策略，综

述了 MOFs 和 COFs 及其衍生物在 CO2 捕集领域展

现出的机遇。首先分析不同吸附剂对 CO2 吸附性能

的研究进展，通过深入理解它们的结构-性能关系，

以及通过创新的合成策略来优化这些材料的性能，

有望开发出下一代高效、可持续的碳捕集技术。其

次，分别加以总结后提出对于 MOFs/COFs 及系列

衍生结构对于 CO2 吸附过程的展望和面临的挑战。

未来的研究应着重于解决这些材料在实际应用中面

临的挑战，从而为未来 CO₂捕集材料的开发提供更

加全面的视角和参考。 

1    多孔吸附剂的 CO2 吸附原理

固体吸附剂的吸附过程是在 CO2 和吸收/吸附

剂的表面之间形成化学或物理相互作用（图 1）。

主要分为物理吸附和化学吸附。物理吸附依赖于范

德华力，通常是可逆的，适用于低温和低压条件；

化学吸附则涉及化学键的形成，通常是不可逆的，

适合于高温和高压环境。这 2 种吸附机制共同影响

着吸附剂的选择和应用。与化学吸附相比，物理吸

附在 CO2 和吸附剂的化学特性没有任何形式变化的

情况下，利用静电相互作用或范德华引力使分子在

吸附剂中富集。由于固体 CO2 捕集吸附剂使用物理

或化学吸附，与使用溶剂的吸收捕集相比，需要更

少的能量输入，同时在操作温度范围内提供更大的

灵活性并且对环境的影响更小，CO2 捕集能耗可降

低至 2～1.3 GJ/t[10]，降低了与商业上的液态胺吸收

方法有关的再生所需的能耗，运行成本降低至每吨

CO2 500～150 CNY。

研究表明，固体吸附法具有低成本、热稳定和

化学稳定性、耐磨性、低热容量、高 CO2 负载能力

和高 CO2 选择性等特性[11]。在 CO2 捕集过程中，依

赖于 CO2 和分离材料（固体吸附剂）之间的化学和

物理相互作用，以选择性地将 CO2 与气体混合物中
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的其他成分分离。对于多孔材料，依靠吸附剂和

CO2 分子之间的静电作用或者范德华相互作用，包

括 CO2 的四极矩和吸附剂表面的离子和极性位点之

间的离子-偶极和偶极-偶极相互作用，通过物理吸

附完成。物理吸附剂由于与 CO2 分子弱的相互作

用，在低温下容易实现吸附量的提升，但其缺点是

当暴露于水环境时非常不稳定，并且在较高温度下

具有低的 CO2 吸附能力（例如沸石吸附剂）。而通

过改性（比如胺官能团）的吸附剂涉及化学反应，

利用化学作用将 CO2 进行化学固定，此时吸附剂一

般需在 100 ℃ 以上的温度释放捕集的 CO2。在这种

情况下，具有高吸附容量、高吸附选择性和可重复

使用（易脱附）的新型多孔吸附剂的设计和合成对

碳减排至关重要。

一系列的碳捕集材料已经被开发并利用于

CO2 捕集。传统的吸附剂如活性炭和沸石在一定程

度上能捕集 CO2，但其选择性和吸附容量常常有

限。为此，研究者们逐渐开发金属有机框架

（MOFs）和共价有机框架（COFs）作为新一代吸

附剂。由于 MOFs/COFs 具有卓越的性能，例如孔

隙体积大、表面积大、韧性、结构多样性以及环保

特性，在过去的 20 年中，已经被研究用于 CO2 吸

附/捕集和分离[12]。凭借其高度的孔隙度和可调的表

面化学性质，通过物理吸附和化学反应增强了与

CO₂的相互作用。COFs 则通过共价键合成的有序结

构，提供了稳定性和较高的热稳定性，从而提高了

其在吸附过程中的表现。它们的 CO2 吸附原理主要

依赖于物理吸附、化学吸附及二者的结合，具体机

制受到材料的结构、化学组成和孔隙特性等多方面

因素的影响。 

1.1    MOFs 的 CO2 吸附原理

MOFs 是由金属离子或金属簇与有机配体通过

配位键结合形成的多孔材料。其 CO2 吸附原理主要

包括：（1）物理吸附（范德华力吸附）：CO2 分子

在 MOFs 的孔隙中通过弱的吸附力（如范德华力、

氢键作用等）与金属中心或有机配体发生相互作

用，形成可逆吸附。高的比表面积和丰富的孔隙结

构使 CO2 分子能够通过范德华力与材料表面作用。

在低温和适当压力下，CO2 通过物理吸附进入

MOFs 的孔隙，这种吸附通常是可逆的，可以通过

温度或压力的变化释放 CO2。（2）化学吸附：一方

面，MOFs 的金属中心具有可调的化学反应性，通

过与 CO2 分子发生配位或氧化还原反应，能够发生

化学吸附反应，形成配合物或化学键，从而增强对

CO2 的吸附能力。另一方面，一些具有氨基、羧基

等的功能性配体，能够与 CO2 反应形成稳定的化学

键，增加 CO2 的吸附量。化学吸附通常比物理吸附

具有更高的选择性和稳定性，但释放 CO2 时可能需

要较高的温度或特定的条件。（3）孔隙结构与配位

效应：MOFs 的孔隙大小、形状以及金属节点的电

子性质都会影响 CO2 的吸附性能。较小的孔隙和具

有较强亲和力的金属节点可以增强 CO2 的吸附。特

别是带有较高电负性的金属中心，能够通过配位作

用与 CO2 发生更强的相互作用，增强吸附能力。

（4）CO2 的选择性吸附：MOFs 在 CO2 与其他气

体（如 N2、CH4）的混合物中，可通过其孔径和表

面化学性质的调节选择性地吸附 CO2，避免其他气

体的干扰。 

1.2    COFs 的 CO2 吸附原理

COFs 是由有机分子通过共价键连接形成的具

有长期稳定性的多孔材料。其 CO2 吸附原理与

MOFs 类似，但由于 COFs 由于没有金属中心，

CO2 吸附机制略有不同：（1）物理吸附：COFs 的

孔隙结构和比表面积使 CO2 分子可以通过范德华

力、π-π 相互作用等方式在 COFs 的孔隙中吸附。由

于其有序的二维或三维孔结构，可以提供稳定的吸

附位点。（2）化学吸附：虽然 COFs 没有金属中

心，但它们的有机框架可以通过设计含有功能性基

团（如胺基、羧基等）与 CO2 发生化学反应。例

如，胺基团可以与 CO2 形成可逆的氨基-CO2 配合

物，增加 CO2 的吸附量。COFs 中的氮、氧等元素

具有较强的亲和力，可以与 CO2 进行化学结合，尤

其是在较高的温度下进行 CO2 吸附。（3）结构设

计的影响：COFs 的孔隙率、孔径大小以及框架的

稳定性对 CO2 的吸附性能具有重要影响。通过调

节 COFs 的结构，可以优化其对 CO2 的吸附性能。

较小的孔径有助于增强与 CO2 分子的相互作用，而

较大的孔径则有助于提高吸附容量。（4）增强

CO2 吸附的修饰策略：通过后合成修饰（如引入含

氮、含氧功能团）或表面改性，COFs 的 CO2 吸附

 

金属(簇) 有机配体

图 1    MOFs 合成结构示意图

Fig. 1    Schematic of the synthesized structures of MOFs
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性能可以得到进一步增强。比如引入氨基或酰胺等

功能团，可以增强 CO2 的吸附能力，氨基基团能

与 CO2 反应形成氨基 -CO2 配合物，从而提高

CO2 吸附量。 

1.3    MOFs 和 COFs 衍生物的 CO2 吸附

MOFs 衍生物是指通过将 MOFs 转化为金属氧

化物或碳材料，形成具有较高导电性和良好热稳定

性的吸附材料，能够提升 CO2 的吸附和分离能力。

MOFs 衍生金属氧化物的常见合成方法包括高温煅

烧、热解以及化学气相沉积（CVD）等。通过控制

温度和时间，可以调节氧化物的晶体结构、颗粒大

小和表面性质，从而优化吸附性能。具有较高的热

稳定性和化学稳定性，适用于高温、高压等极端条

件下的气体吸附。同时，氧化物表面常含有丰富的

氧空位或缺陷，这些缺陷位点有助于增强气体分子

的吸附能力。COFs 衍生物指通过将 COFs 转化为碳

基材料，增强其对 CO2 的吸附能力，及其在高温和

潮湿环境下的稳定性。MOFs 和 COFs 的衍生物通

常是通过将原始框架材料转化为更稳定或功能化的

形式来提高其 CO2 吸附性能。例如，MOFs 衍生物

可以通过热处理、表面修饰或金属氧化物的生成来

增强其对 CO2 的吸附能力。COFs 的衍生物则可以

通过不同的后处理策略来提高其结构稳定性和吸附

性能。

MOFs 和 COFs 及其衍生物的 CO2 吸附原理主

要依赖于物理吸附、化学吸附及二者的结合。进一

步优化这些材料的结构和功能化设计，有望提高它

们在 CO2 捕集和气体分离等实际应用中的性能和效

率。为了进一步提升 MOFs 和 COFs 对 CO₂的吸附

分离效果，可以采取以下措施：优化材料的孔径和

比表面积，以增加 CO₂的吸附位点；引入特定的功

能团，以增强与 CO₂的化学相互作用；提升材料的

均匀性和稳定性，从而实现更高效的吸附和再生过

程。这些改进将使得 MOFs 和 COFs 在 CO₂捕集和

分离技术中发挥更大的作用，助力可持续发展的目标。 

2    MOFs 及系列衍生结构吸附剂
 

2.1    MOFs 及系列衍生结构的合成

新型杂化多孔材料是由有机配体和含金属簇或

金属节点结合形成的（图 1），因此，具有不同结

构和性能的 MOFs 材料不断被开发。通过选择适合

的金属离子（如锌、铜等）和有机配体（如苯二

酸、咪唑等）、溶剂，调节晶化温度、时间和环境

pH，以促进 MOFs 的结晶，形成框架。MOFs 的共

性合成方法主要包括以下几种：溶剂热合成：在高

温和高压条件下，将金属盐和有机配体溶解在溶剂

中，促进晶体的生长。这种方法常用于合成大尺

寸、高质量的 MOFs。室温合成：在常温下反应，

通常采用较长时间的反应，使得反应更加温和，适

合一些热敏性材料。机械合成：通过球磨等机械手

段将金属离子和有机配体混合，促进反应。这种方

法可以减少溶剂的使用，并提高合成效率。气相沉

积：利用气相化学反应在基底上沉积金属有机框

架，适用于薄膜材料的制备。超声波辅助合成：通

过超声波促进反应，提高材料的结晶度和产率。水

热合成：在水中进行合成，适合于溶解度较高的金

属盐和配体，有助于获得均匀的晶体。目前，已经

通过不同的方法改善 MOFs 对 CO2 的吸附能力和选

择性，包括选择合适的开放金属位点（OMS）优化

框架的稳定性、改变有机配体的结构（如长度、刚

性、功能基团等）来调节孔径和孔隙率、对合成后

的 MOFs 进行热处理、化学修饰或溶剂交换改善表

面特性和在合成过程中或后期加入功能基团（如氨

基、羧基等），提高特定气体的吸附能力和选择性

等[7, 13-14]。 

2.2    MOFs 及系列衍生结构的 CO2 吸附性能

MOFs 的 CO₂吸附性能受多种因素的影响，包

括金属中心、配体类型、孔隙结构、孔径大小和表

面化学性质等。YAGHI 等[15] 在 1998 年首次预测了

MOFs 作为 CO2 吸附剂的可能性，并观察到其中一

种 MOFs（Zn-BDC）在 195 K 和 101.32 kPa 压力下

捕集了 2 mmol/g 的 CO2。随后，许多科学家开发并

观察到了许多用于吸附 CO2 的 MOFs（表 1）。

YANG 等 [13] 指出，由 Mg2+位点组成的 Mg-MOFs-
74 晶体具有开放的框架，其比表面积为 1 525 m2/g。
在大气环境下，超声处理显示了更大的 CO2 捕集

量，为 7.95 mmol/g。由于 MOFs-74 拥有开放的金

属位点（路易斯酸性位点），CO2 与开放的金属位

点强烈结合。

作为宿主材料，MOFs 的优势在于能够创造出

可调控的主体与客体之间的相互作用。除了开放的

金属位点，还可以通过适当地选择有机配体来调整

MOFs 的特性（孔径大小、表面积、框架拓扑结构

和内表面的极性）。MOFs-177 拥有 4 500 m2/g 的表

面积，在 3.24  MPa 时显示出高达 33.5  mmol/g 的

CO2 吸附容量 [16-17]。八面体 Zn4O(-COO)6 构建单

元，包含单一或双重有机配体，形成了不同的

MOFs，表现出特殊的孔隙率。通过交换更大的 4,
4’,  4’’-苯 -1,3,5-三基 -三（苯 -4,1-iyl）三苯甲酸酯

（BBC）配体替换 MOFs-177 中的有机配体 4, 4’, 4’’-
苯-1,3,5-三基-三苯甲酸酯（BTB）；MOFs-200 获得

了比 MOFs-177 更大的表面积，在 5 MPa 和 298 K
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条件下，CO2 捕集率为 71%[18]。FURUKAWA 等[14]

制备了具有 Zn4O(-COO)6 单元的多孔 MOFs。其中，

MOFs-210 表现出 3.6 cm3/g 的高孔隙率和 6 240 m2/g
的高比表面积，而 MOFs-200 为 4 530 m2/g。这种超

高的孔隙率主要是通过扩大有机配体来实现的，并

且接近于吸附剂的理论极限。5  MPa 压力下，

MOFs-200 和 MOFs-210 都显示出 54.54  mol/g  CO2

吸附量，超过了 MOFs-177 和 MIL-101c（Cr）多孔

吸附剂（分别为 33.41 mol/g 和 40 mmol/g）[19]。新

型复合吸附剂具易于调整的特性和结构，可以获得

CO2 分子的最佳吸附性能[20-23]。

通过改变配体——在框架结构中引入功能基

 

表 1    MOFs 及各种基于 MOFs 复合结构的 CO2 吸附性能比较

Table 1    Comparison of CO2 adsorption performance of MOFs and various MOFs-based composite structures
 

材料类型 合成方法 有机配体/功能基团
CO₂吸附容量

/(mmol/g)
脱附条件/解吸特性 耐湿性 热稳定性 文献

MOF-74 超声法 对苯二甲酸

（DHTA）

3.67 (10.13

kPa, 303 K)

323 K进行快速解吸 强耐湿性 200℃高温下稳定 [49]

Cu-AFIL-M-SB 一步原位配位

策略

1-氨基乙基-3-

甲基咪唑苯氧基

（AEIM）

5.40 (101.32

kPa, 298 K)

快速解吸，适用于

循环使用

120℃ 下可以

完全解吸

320 ℃ 时材料才

发生分解，表面

有高稳定性

[43]

FeTPP@Cu-BTC 一步原位配位

策略

1,3,5-苯三甲酸

（H₃BTC）

4.60 (101.32

kPa, 298 K)

快速解吸，适用于

循环使用

较强耐湿 分解温度为 293 ℃ [50]

H-CI/HZ@M 室温下快速合

成方法

1,3,5-苯三甲酸

（H5BTC）

6.00 (101.32

kPa, 293 K)

100 ℃ 下可以有效

去除吸附的气体

较强耐湿 分解温度大于

300℃，具有较好

的热稳定性

[51]

JLU-Lin46 超分子构建块

（SBBs）策略

含羧基的有机

配体（如异酞酸）

4.50 (101.32

kPa, 298K)

95 ℃ 真空处理，

材料在 250 ℃ 以下保

持稳定

良好的耐湿性 250 ℃以下稳定 [52]

polyILs@MIL-101 原位聚合策略 1-乙烯基-3-乙

基咪唑溴化物

（VEIMBr）

2.80 (101.32

kPa, 273K)

160 ℃ 真空处理，

材料在 340 ℃ 以下保

持稳定

较强耐湿 340℃下稳定 [53]

Mg-MOF-74 超声化学法 2,5-二羟基对苯

二甲酸（H4dhtp）

7.95 (101.32

kPa, 298 K)

323 K 下可以完全

解吸 CO₂，且在 10

次吸附-解吸循环试

验中表现出良好的稳

定性和可逆性

强耐湿性 50℃下稳定性好 [13]

MIL-101 溶剂热法 对苯二甲酸

（H₂BDC）

1.18 (101.32

kPa, 323 K)

323 K（50 ℃）下

完全解吸快速解吸和

循环使用

强耐湿性 在 323 K 下表现

出良好的热稳定性

[54]

F-MOF@AC-1 氨基黏土模板法 吡啶-2,3-二羧酸

（pyrdc）

3.0 (101.32

kPa, 298 K)

温和条件下可以实

现快速解吸

强耐湿性 在试验条件下

良好的热稳定性。

[55]

LiX@ZIF-8 离子交换法和

溶剂热法

2-甲基咪唑 1.73 (101.32

kPa, 298K)

再生温度为 150 ℃；

50 次循环后保持稳定

接触角：

LiX@ZIF-8-I 约

50°，表现出中

等疏水性

150 ℃ 下表现出

良好的热稳定性

[46]

PEI@MOF-808 真空浸渍法 1,3,5-均苯三甲

酸（H₃BTC）

1.47 （5%

RH，343 K）

383 K 真空再生，

5 次循环后吸附容量

仅下降 9.3%

在潮湿条件

下吸附容量显

著提高

在 250 ℃ 以下

表现出良好的热

稳定性

[47]

ZIF-8/DES 湿法浸渍法 2-甲基咪唑 3.03（101.32

kPa，298 K）

65 ℃ 真空再生，

20 次循环后吸附容

量保持约 88%

良好的低浓

度吸附性能

在 100 ℃ 以下

表现出良好的热

稳定性

[26]
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团，SONG 等[24] 使用胺官能化的 ILs 和 2-甲基咪唑

的共配体合成了 ILs 官能化的沸石咪唑酸酯骨架

（ZIFs）。由于高表面积和 CO2 在 ILs 中的高溶解

度，合成材料常温常压下对 CO2 的吸附能力约为

1.04 mmol/g，而原始 ZIFs 的吸附能力为 0.68 mmol/g。
YANG 等 [7] 报告了由胺基功能化的咪唑类 PILs 和

MOFs 通过氨基和金属离子的复合合成的复合材

料。MOFs 的孔道结构和 PILs 分子的结合提供了高

CO2 扩散率，复合材料的 CO2 吸附能力达到了

0.87 mmol/g（25 ℃），远高于 25 ℃ 下（CO2 分压

为 20 kPa）的原始金属有机框架（0.14 mmol/g），

表明功能化 PILs 与金属有机框架的结合可以成为一

种有前途的吸附 CO2 的固体吸附剂[25]。这些研究不

仅丰富了 MOFs 材料的结构和性能，也为气体吸附

和分离技术提供了新的材料选择。此外，由四乙基

氯化铵（TEAC）、四丙基氯化铵（TPAC）和四丁

基 溴 化 铵（TBAB）作 为 氢 键 受 体 ， 乙 醇 胺

（MEA）作为氢键供体组成的深共晶溶剂（DES）
在不改变 ZIF-8 化学结构和孔径的情况下，以膜状

结构附着在 ZIF-8 表面，形成了独特的“核膜”结

构。经 TPAC&MEA 改性后，吸附能力得到了最明

显的提高。在烟气条件（CO2 分压为 5 和 101.32 kPa）
的条件下，二氧化碳吸附容量分别达到 1.92 和

3.03 mmol/g。与原始 ZIF-8 相比分别提高了 71.11
和 4.00 倍[26]。若将 DES 分散在 MOF-808 表面，在

298  K 和 101.32  kPa 条 件 下 ， CO2 吸 附 容 量 为

4.16 mmol/g。模拟烟气（15% CO2）条件下吸附容

量为 2.86 mmol/g，CO2/N2 选择性为 1 184[27]。

同时，金属有机框架（MOFs）作为宿主材料

具有很大的潜力，将 IL 作为功能载体引入 MOFs，
可实现极性对客体分子的灵活调节作用，导致增强

的吸附焓和多刺激响应特性。此外离子型金属有机

框架结构（I-MOFs）是通过在 MOFs 骨架中引入电

荷可以显著提高 MOFs 的稳定性 [28]。I-MOFs 的配

体由阳离子和阴离子官能团组成，导致静电分子表

面的场梯度。众多研究表明，离子液体作为乙醇胺

的有效替代，可在较大温度、压力以及组分范围内

实现 CO2 大规模捕集[29]。由于阴阳离子组合范围很

广，导致 ILs 功能的多样性，且通过离子交换，可

以导致不同的带电物种进入受限的纳米空间[30-32]。

到目前为止，有机离子官能团的负载方式主要是包

裹在多孔载体的孔内或化学接枝到多孔框架材料的

表面[33]。然而，在狭窄的微孔环境中，官能团的负

载和接枝占据孔道或吸附位点，从而阻碍了客体分

子的吸附传质过程。

最近，我们证明了一种可行的方法，即在构建

MOFs 的过程中，使用离子官能团作为第二配体来

避免孔道堵塞。在配位过程中（图 2a），离子官能

团（以 ILs 为代表）作为框架的一部分，可以改善

框架的电荷分布和对客体分子的物理亲和力[34-35]。

与传统的多孔固体材料（如沸石和活性炭 [36]）相

比，MOFs 的结构和孔径相对更容易针对特定应用
 

(a) 结构组装过程

(b) CO2吸附分布

+N
Cl-

H2N

N

Hydrothermal Ion exchange

=

注：蓝点为 CO2 分布概率密度。

图 2    Cu 基离子金属有机框架结构及性能[43]

Fig. 2    Structure and performance of Cu-based ionic metal-organic framework structures[43]
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进行调整[37-39]，适当的极性有利于提高框架与客体

分子之间的物理吸附强度[40]，同时，孔表面活性中

心数量的增加提升吸附容量[41]。

本课题组合理地设计和合成了具有代表性的以

铜（Ⅱ）为金属中心的具有拓扑结构的超微孔 I-
MOFs[42-43]，采用混合配体策略构筑离子型框架，分

别对比了含氧酸盐离子预交换和后交换方式调控

CO2 吸附。通过原位超分子组装法获得一系列 I-
MOFs（Cu-AFIL-M-x），孔结构参数与 Cu-BTC 参

数基本相同（孔径分布在 0.7～0.8 nm），且新型的

I-MOFs 具有热稳定性。通过离子交换引入带负电荷

的官能团（苯氧基、苯羧基和苯磺酸基）以提高对

CO2 的亲和力，在常温常压下对 CO2 分子表现出优

异的吸附性能（最高可达 6.5 mmol/g），由于 ILs

引入对结构表面的功能化，增强表面作用力，缩短

作用距离（0.26 nm），提升 CO2 吸附性能 [42]。直

接预修饰合成加强了对阴离子排布的调控（图 2b），

多位点协同促进混合气体中 CO2 的分离选择性。

结合 AFILs 的 CO2 亲和性与框架材料丰富的孔

道结构和超高的比表面积，通过偶联有机官能团，

将 Zn（II）与 NH2 链接形成金属配位键，相互作用

构建 IL/ZIF-8 系列纳米复合材料，可高效捕集模拟

烟气条件下的 CO2（在 100 ℃ 和 0.1  MPa 下达

2.68 mmol/g）（图 3a）[44]。由于在相对较高的温度

下 CO2 容易解吸，导致吸附容量低，很少有研究关

注在排放温度高于 100 ℃ 的烟气中回收 CO2。并且

通过调控离子液体反离子极性/芳香性，强化物理吸

附力，平衡 CO2 吸附与脱附（图 3b）。
 
 

Zn(NO3)2

CH3OH solution

2-Methylimidaxole/AFIL

CH3OH solution

AFIL/ZIF-8

nanocomposites

Zn

CO2

synergistic

adsorption sites

N

Cl
C

H

Stri
ng

One-Step

(a) Zn离子金属有机框架结构组装过程

Superior CO2 uptake

6.17 mmol/g

tt-tt S
tacking

3f
yd
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gc

n 
bo
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fi
ng

(c) CO2在孔结构中的吸附作用位点(b) CO2吸脱附性能对比，包含吸附温度、脱附温度、吸附容量
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图 3   AFIL/ZIF-8 结构的合成及性能[44-45]

Fig. 3    Synthesis and performance of the AFIL/ZIF-8 structure[44-45]

 

通过在合成过程中原位加入大尺寸氨基官能团

咪唑配体，简便地合成了一系列新型氨基官能团

ZIF-8 材料（ZIF-DIA），并研究了其对模拟烟气

（15% CO2）中 CO2 的吸附性能（图 3c）[45]。随着

氨基官能团咪唑配体的引入，纯 ZIF-8 的规则六面

体结构逐渐转变为团簇状形态。氨基功能化的

ZIFs 材料具有高比表面积（712～941 m2/g）、快速

的 CO2 吸附速率（≤80  s），且在宽温度范围

（35～110 ℃）下具有高达 6.17 mmol/g 的高 CO2 吸

附容量。DFT 计算表明，配体上的咪唑/芳香环与二

氧化碳之间的 π-π 堆叠和氢键在高 CO2 吸附速率中

起着关键作用。此类材料在低温和高温（55、110 ℃）

条件下循环重复 10 次，均表现出极佳的稳定性，因

而具有巨大的实际应用潜力。

MOFs 用于捕集 CO2 最具挑战性的部分是吸附

过程中水分子的存在。电厂烟气中有 5%～10% 的

水分子，大多数结构与水分子具有很高的亲和力，

这将导致框架的扭曲甚至崩溃，毛细孔道被破坏，
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CO2 容量和选择性下降。以具有高二氧化碳吸附能

力的 LiX 为核，疏水性能优异的 ZIF-8 为壳。一种

具有高二氧化碳吸附能力的核壳纳米材料，可用于

高湿度烟气中的二氧化碳捕集。在高湿度烟道气中

的疏水性能也得到了改善。气体中的吸附性能。单

层 ZIF-8 的 LiX@ZIF-8-I 层吸附剂不仅具有优异的

疏水性和二氧化碳吸附容量而且在潮湿烟气中经过

50 次吸附/解吸循环后仍能保持极佳 [46]。YANG 等

将 ZIF-8 的疏水性与 PEI 的高二氧化碳吸收量相结

合，含碱性位点的聚合物材料也常用来对 MOFs 进

行改性，如聚乙烯亚胺、聚苯胺、聚乙烯胺和聚丙

烯酰胺，不仅提升了吸附性能还获得了更好的热稳

定性。通过比较不同吸附剂的吸附能力，研究发

现，含 30%PEI 的 ZIF-8 不仅在干燥条件下对二氧

化碳的吸收率最高，达到 1.4 mmol/g 在干燥条件

下，ZIF-8（含 30% PEI）不仅具有最高的二氧化碳

吸收率（1.4 mmol/g），而且还具有优异的二氧化

碳/氮气分离性能。更重要的是吸附剂时，ZIF-8-PEI
30% 的吸附能力提高到了 1.7  mmol/g 相对湿度

（RH）为 50%[47]。有机胺中存在的伯胺基和仲胺基

尤为重要，它们与 CO2 生成氨基甲酸酯，但在水分

存在的情况下将发生产物为碳酸氢盐的反应路线强

化 CO2 吸附[48]。

水分子对 MOFs 吸附性能的影响也是近年来的

研究重点之一，以提升其在实际应用中的效果。1.
通过材料设计提高抗水性。（1）引入疏水性配体：

通过引入具有疏水性的有机配体，可以有效地提高

MOFs 对水的抗性。例如，采用氟化或芳香族含氟

化 合 物 作 为 配 体的 MOFs（如 Zn-based 或 Cu-
based 的 MOFs）通常表现出更强的抗水性。这些疏

水性配体能够减少水分子的吸附，防止其影响

MOFs 的结构和吸附性能。（2）调节金属节点的性

质：金属中心的选择对 MOFs 的抗水性也至关重

要。研究表明，一些金属中心（如镁（Mg）、铝

（Al）等 ）在 湿 润 条 件 下 比 其 他 金 属 （如 铜

（Cu）、锌（Zn）等）更加稳定。调整金属节点的

电子结构或配位环境，可以增加 MOFs 的耐水性。

2. 后处理方法。（1）表面修饰：通过对 MOFs 进行

表面修饰或引入功能团，研究人员能够改善其抗水

性。比如，利用氟化、硅化等方法，将疏水性功能

团引入 MOFs 的表面，这样可以减少水分子与

MOFs 表面的直接接触，从而增强其抗水性。（2）
后合成改性：通过后合成方法对 MOFs 进行修饰也

是一种有效的策略。例如，利用溶剂交换或浸渍法

将 MOFs 处理为更具疏水性的材料，从而提高其在

潮湿环境下的稳定性。3. 优化孔结构和孔隙率：调

整 MOFs 的孔隙结构和孔径大小有助于减小水分子

的吸附能力。例如，通过减少 MOFs 材料中的水合

作用位点，或者设计更紧凑的结构，可以有效减少

水分子进入孔隙的可能性。研究表明，MOFs 的孔

径如果处于合适的范围，可以有效抑制水分子的渗

透，增强其吸附性能。4. 耐水性 MOFs 的应用探

索。研究发现，某些耐水 MOFs 在潮湿环境下对

CO2 的吸附能力并未显著下降，甚至在高湿度下仍

能保持较高的吸附容量，拓宽了其在二氧化碳捕集

领域的应用范围，尤其在水气与目标气体的共存情

况下，依然能够有效分离 CO2 等气体。例如：ZIF-
8 是一种典型的 MOFs 材料，其结构具有较强的耐

水性，尤其在高湿度环境下能够保持较好的稳定

性。MIL-101(Cr) 是一种铬基 MOFs，具有非常大的

孔隙率和较强的水合作用耐受性。通过优化其金属

节点的配位环境和通过表面修饰，研究表明，MIL-
101(Cr) 能够在水气环境下保持较好的 CO2 吸附能

力。尽管 MOFs 在水分存在的情况下会面临一定的

稳定性和性能下降问题，但通过材料设计、金属选

择、功能团修饰以及后处理方法等多种手段，目前

已经取得了显著进展。随着对 MOFs 抗水性的探究

逐步深入，未来这些材料有望在湿润环境下的

CO2 捕获和气体分离应用中展现更大的潜力。 

3    COFs 及系列衍生结构吸附剂
 

3.1    COFs 及系列衍生结构的合成

共价有机框架（COFs）是由有机单体通过共价

键连接而成的网状结构，具有可调的孔隙率和高度

的结构可控性。因其独特的物理化学性质和可调控

的孔隙结构，已成为高效 CO2 捕集技术的研究热

点。不同于 MOFs 的是，COFs 的结构设计更加多

样化[56]，可以通过选择不同的有机构筑单元来精确

控制其孔径大小和化学性质，为 CO2 的捕集提供了

新的途径。COFs 是一种原子均匀排布到孔道当中

的具有结晶性的多孔材料（图 4），可设计的孔径

和结构赋予材料很好的 CO2 吸附性能[22]。COFs 的

合成方法主要包括：A. 溶液合成法：通过溶剂中的

反应物进行自组装反应生成 COFs。该方法操作简

单，但受限于溶解度和溶剂的选择。B. 固相合成

法：通过固相反应合成 COFs，避免了溶剂的使

用，提高了产物的稳定性。C. 模板法：通过模板引

导合成 COFs 材料，可以精确调控其孔径和形态。

D. 气相合成法：通过气相反应生成 COFs，具有较

高的合成效率和可控性。COFs 的孔隙结构通常是

周期性的，可以根据具体需求进行调节。孔隙结构
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的设计不仅决定了其吸附性能，还决定了材料的热

稳定性、化学稳定性以及可操作性。COFs 的基本

结构可分为二维（2D）和三维（3D）两类，这两种

结构对 CO₂的吸附性能有着不同的影响：二维

COFs 由于其较大的比表面积和孔隙通道，通常表

现出较好的气体吸附性能。三维 COFs 则因其立体

结构，具有更为复杂的孔隙体系，能够提供更大的

吸附容量。COFs 的孔径可通过精确设计单体和合

成方法来进行调节，从而优化 CO₂的吸附性能。基

于 COFs 材料的合成机理，材料的链接价键方式的

不同，COFs 材料基本可分成 3 种，包括：含硼类

COFs、三嗪类 COFs 和亚胺键类 COFs。COFs 的制

备通常依赖于强共价键的形成，这使得它们在许多

极端条件下表现出优异的稳定性。
  

+ +

+

+

+

+

+

[3+2]

[3+3]

[4+2]

[6+2]

[4+2]

[4+2]

[3+2]
or

图 4   COFs 结构组装示意

Fig. 4    Schematic of the assembly of COFs
  

3.2    COFs 及系列衍生结构的 CO2 吸附性能

COFs 对 CO2 的吸附在比表面积、温度和压力

等不同条件下表现出不同的吸附潜力[55]。近年来，

COFs 材料的合成、功能化修饰以及 CO2 吸附性能

研究取得了显著进展[57]。在同等条件下，研究表明

低温时 COFs 对 CO2 具有更高的吸附能力；COFs
对 CO2 的吸附能力在低压（1 个大气压）下随着孔

径的增加而明显降低，特别是当孔径大于 1  nm
时，表明 CO2 的吸附容量与孔径有直接关系[56]。然

而，高压（5.57 MPa）时的吸附结果表明，高比表

面积的 COFs（如 COFs-10）对 CO2（22.9 mmol/g）
的吸附能力优于低比表面积的 COFs，表明比表面

积和孔体积在高压下对 COFs 的 CO2 容量有显著影

响。此外，由于 COFs 具有化学稳定性，经功能化

后仍能表现出良好的稳定性。JIANG 等 [58] 报道了

（HO2C）100%-H2P  COFs 吸附 CO2 后，在 353  K
真空条件下可有效再生。其在 273 K、0.1 MPa 条件

下，对 CO2 的吸附效果（3.95  mmol/g）在循环

10 次测试后没有明显下降，表现出良好的回收性

能。ZHANG 等通过席夫碱缩合得到的 3 种富氮 2D
COFs（COFs-SDU1、 COFs-SDU2 和  COFs -

SDU3），298 K、4.5 MPa 时，其 CO2 吸附量分别

为 16.84、11 和 7.52  mmol/g[59]。研究表明高 N 含

量、高比表面积和合适的孔径是其具有优良 CO2 吸

附性能的主要原因。黄等[60] 合成了具有稳定结构但

性能并不突出的二维 β-酮胺类 COFs-TpPa-SO3H，

并以此为基础，利用磺酰化反应制备了一系列功能

化 COFs 材料，在对其进行结构表征的基础上，研

究了功能化 COFs 材料在室温常压下对 CO2 的吸附

效果。当 PEI 分子量为 300、接枝量为 30% 时，PEI
30%@TpPa-SO3H 对 CO2 的吸附效果最佳，吸附量

为 1.94 mmol/g。成功开发了一种简便、克级且无需

色谱的 Superphane 1 合成策略。其具有 12 个仲胺单

元和 6 个吡啶基团的独特结构均匀分布在孔周围，

每个 Superphane 1 都带有 12 个反应性仲胺位点，可捕

集多达 12 个 CO2。根据实际质量比率，Superphane 1
的载量估计约为 6.4 mol/mol，可用于有效捕集来自

超稀气体的 CO2，即模拟烟气、呼出气体和干燥空

气等[61]。

此外，学者们还探究了一系列衍生的多孔聚合

物在 CO2 吸附过程中的行为。WANG 等借助于用

硬模板方法制备的具有中空芯壳结构的微孔聚合物

（HCPs）微球 [62]，报道了在 273 K 时 CO2 的吸收

量为 99.0  mg/g，在 25 ℃， 101.32  kPa 压力下为

1.25 mmol/g，结果表明超微孔 HCPs-5% 在吸附过

程中的重要作用。Hou 等人报道了在 273  K 和

101.32 kPa 条件下，使用不同的高表面积富含多环

芳 烃的 HCPs 对 CO2 进 行 吸 附 ， 其 吸 收 量 为

5.63 mmol/g。RAMEZANIPOUR 等提出了使用苯系

HCPs 吸 附 CO2 的 热 力 学 模 型 [63]。 对 于 苯 基

HCPs 的工业应用，在 13.6 h、294 K 和 0.79 MPa 条

件下进行合成。近日，LI 等[64] 开发出一系列带电固

体吸附剂（PCS-OH），实现了空气中 CO2 的迅速

捕集，能在相对低温（90～100 ℃）下完成脱附。

在直接空气捕集测试中，带电吸附剂在 25 min 之内

将空气中的二氧化碳体积分数从 500×10−6 降低至大

约 25×10−6。PCS-OH 的吸附热高达 137 kJ/mol，对

二氧化碳表现出极强的亲和力，也表现出优异的稳

定性，在连续 11 天测试中吸附性能保持 100%，

14 个月后性能仅仅下降 8%。

本课题组提出了由超分子自组装构筑的框架材

料（如图 6 a）及一种简便的动态共价功能聚合物的

构建方法[65]，即使用 3,3’-二硫双（丙酰肼）和多醛

在乙酸乙酯/水界面处自组装成功构建了富含 N 位

点的聚合物。通过调节多醛的种类和比例，可控地

形成纳米球和具有海绵状孔隙的空心纳米管。动态

共价聚合物的结构可通过组装过程控制，从而提高
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CO2 吸附能力，在 75 ℃ 的烟气中 CO2 的吸附容量

达到 1.27 mmol/g。此外，研究并报告了一种简便的

多位点整合策略，用于捕集低体积分数（15%）

CO2（最高可达 1.8 mmol/g）。通过一步集成常用

的咪唑离子液体（IL）和季铵盐，制备出了具有酸

性/碱性分子（-NH2、-COOH）、活性阳离子（咪

唑、季铵）和亲核反离子（Br−、Cl−、OH−）的多孔

聚离子液体[66]。亲核性、碱性和酸性对 CO2 的活化

至关重要，通过调节多位点的类型和含量，可以灵

活调节亲核性、碱性和酸性之间的配合。这种多位

点聚合体表现出良好的低浓度 CO2 亲和性。

同样地，采用一锅法通过含 N 结构与芳香族

（如 1,4-苯二甲醛）的亚胺组装，在室温下可控地

实现均聚咪唑鎓 ILs 的异质化和芳构化（图 5b）[67]，

并且已被证明可以增强咪唑 IL 上 C-2 质子的路易斯

酸度，有利于与 CO2 分子的相互作用。同时，在此

基础上，提出了一种简单的策略，通过在水/油界面

处使用小分子的水辅助氢键（H-bonded）组装，由

界面组装合成了双面膜结构（一种具有不对称润湿

性的 Janus 膜（图 5c））[68]。通过 H 位点、构型设

计、温度、pH 调节调整水辅助 H 键合，制造出双

疏水、双亲水和疏水-亲水膜，一步制备具有可调节

的不对称润湿性的膜，有望突破湿度环境下 CO2 的

高效吸附。这种自下而上的组装方法为膜材料的精

确控制及其在更多应用中的使用提供了的途径，并

为自组装纳米材料的个性化定制和开发提供了有效

地支撑。

在 COFs 及其衍生聚合物材料的研发和在

CO2 捕集和气体分离领域的应用研究方面的研究不

仅推动了 COFs 材料科学的发展，也为解决环境问

题和提高能源利用效率提供了新的技术支持。虽然

COFs 材料孔径尺寸一般很大，不利于气体储存，

但是通过“Channel-wall”孔道修饰对材料进行功能

化，通过引入各种基团减少孔径，増加主配体的相
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图 5    动态共价聚合物的构筑示意

Fig. 5    Construction of dynamic covalent polymers
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互作用，或引入材料孔道中的功能化基团，有利于

与 CO2 的相互作用，增强材料的 CO2 吸附分离能

力[69]。在合成 COFs 材料过程中，研究集中在如何

将功能化基团引入到 COFs 骨架中，实现材料的功

能化，为进一步的性能提升提供可能。目前功能化

COFs 的合成方法主要有 2 种：一种是采用“从下

向上”来构造，就是在合成 COFs 的单体上引入功

能化基团，在合成过程中将功能化基团引入到

COFs 骨架中，这种方法可将功能化基团均匀引入

到 COFs 骨架中，但是在合成过程中，可能由于单

体的刚性和对称性，难合成 COFs 材料。另一种合

成功能化 COFs 的方法是后修饰，先合成具有可修

饰基团的 COFs，然后通过化学键或者配位键将功

能化基团引入到材料的骨架中。
 
 

表 2    COFs 及各种基于 COFs 复合结构的 CO2 吸附性能比较

Table 2    omparison of CO2 adsorption performance of COFs and various COFs-based composite structures
 

材料类型 合成方法 有机配体/功能基团
CO₂吸附容量/

(mmol/g)
脱附条件/解吸特性 耐湿性 热稳定性 文献

[HO2C]100%-

H2P-COF

通道壁功能化 含羧基配体（例如

琥珀酸酐）

1.73 (101.32

kPa, 298 K)

在 273 K 和 298 K

下表现出良好的循环

性能，完全再生能力

强耐湿性 良好的热稳定性 [58]

3D-Py-COF 选择性缩聚反应 四氨基苯甲烷

（TAPM）

3.5 (101.32

kPa, 273 K)

良好的循环使用性能 较好的耐湿性 550 ℃出现分解 [70]

COF-JLU2 溶剂热缩聚反应 1,3,5-三甲醛苯酚

（醛基单体）

3.75 (101.32

kPa, 273 K)

良好的循环使用性能 良好的耐湿性 200 ℃ 以下具

有良好的热稳定

[71]

COF-6 自缩聚或共缩

聚反应

硼酸类单体（如

1,4-苯二硼酸）

3.79 (101.32

kPa, 273 K)

较好的耐湿性 高热稳定性 [72]

3D-COFs 后合成修饰法 四(4-甲醛苯基)甲烷 24.55 (101.32

kPa, 273 K)

— — [73]

Zn-atz@COF-TD 溶剂热法与后

合成修饰相结合

3-氨基-1,2,4-三唑 1.74 (101.32

kPa, 273 K)

良好的耐湿性 较高的热稳定性 [74]

YCOF1 溶剂热法 三嗪和苯并噁唑二胺 1.50 (101.32

kPa, 273 K)

5个循环结构完整稳定 — — [75]

 
 

4    结语与展望

MOFs 和 COFs 的高比表面积以及可调节的孔

隙大小和形态使其能够提供更多的吸附位点，显著

提高了 CO₂的吸附容量和效率。通过改变化学基团

（如氨基、羧基、羟基等）或者金属中心和配体的

组合来增强对 CO₂的选择性和吸附能力，这使它们

在复杂气体分离中展现出独特优势。

（1）MOFs 和 COFs 通常在常温或中等温度下

即可吸附 CO₂，并且吸附/解吸过程通常能在较低的

能量消耗下进行，具有较低的再生能耗，相比传统

材料如活性炭和分子筛更加节能。

（2）MOFs 和 COFs 表现出对 CO₂的高选择

性，特别是在多组分气体混合物中，能够有效地与

其他气体如 N₂、CH₄等分离，使其在 CO₂捕集中的

应用具有竞争力。尤其是 COFs，由于其较为简单

的有机构造，通常具有较强的环境适应性，在一些特

殊条件下（如湿气或较高温度）具有较好的稳定性。

（3）MOFs 和 COFs 材料在多次吸附-解吸循环

中展现出良好的可再生性，某些 MOFs 在经过多次

再生后依然能够保持较高的吸附容量，表明它们在

长期使用中的稳定性较好。

面临的挑战：

（1）尽管 MOFs 和 COFs 在实验室规模上表现

优异，但其合成工艺通常较为复杂且成本较高。如

何将这些材料从实验室规模转化为工业规模，降低

合成成本，是一个关键挑战。

（2）尽管一些 MOFs 和 COFs 在特定条件下表

现出较好的稳定性，但在高温环境中，许多 MOFs
仍可能发生降解。进一步提高这些材料的热稳定

性，是一个亟待解决的问题。

（3）尽管 MOFs 和 COFs 的孔隙结构和化学功

能性可调，但如何精确设计孔隙结构和化学基团，

使其能够在特定气体条件下表现出更高的选择性和

吸附容量，需要结合机器学习等数据库的建立。

针对以上问题，给出如下建议：
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（1）通过探索更简单、高效的合成方法，利用

可再生资源、低毒性溶剂，或使用低成本、廉价的

金属和有机配体来替代高价材料。

（2）通过在 MOFs 和 COFs 的表面引入保护层

（如硅烷化、氟化处理等），减少其在高温或其他

恶劣环境下的降解现象。结合 MOFs 和 COFs 的结

构优势，研发具有高循环稳定性的材料。可以通过

交联、结构硬化或引入强韧分子网络来增强材料的

机械强度和化学稳定性。

（3）通过模拟计算与试验结合的方法来预测不

同气体分子与孔隙结构的相互作用，从而精确控制

孔径的大小和分布，提高对 CO₂的选择性吸附。通

过高效的数据分析、材料设计、性能预测以及优

化，加速 MOFs/COFs 在气体吸附、捕集、储存等

领域的应用进程。创建 MOFs 数据库和开放平台，

为研究人员提供一个共享的资源池，促进跨领域、

跨学科的合作与数据共享。

通过从合成工艺、稳定性优化、功能化设计、

环境适应性和生命周期评估等方面着手，可以有效

克服 MOFs 和 COFs 在 CO₂捕集领域中的挑战。这

些措施不仅有助于提升材料的性能和经济性，还能

够确保其在工业化应用中具备更强的竞争力和环境友

好性，为 CO₂捕集技术的可持续发展提供有力支持。
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