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光催化还原二氧化碳中的物理原理探索
——从光子能量到材料设计

邸为之

WLSA 上海学校

摘  要：光催化还原二氧化碳（CO2），利用太阳能将温室气体转化为燃料或化学品，是解决能源与环境

问题的理想途径。本文聚焦该技术背后的核心物理原理，从光子能量传递出发，深入探讨光生电荷分离与迁移

的物理机制，并基于此提出高中生可理解的实验设计思路。通过简单的实验搭建进行论证。研究表明，充分的

光吸收、有效的电荷分离与迁移、高效的表面电子传递可显著提升光能利用效率和催化性能。理解并操控这些

物理学原理，利用好其低能耗、低成本转化二氧化碳的特性，将推助理动人类社会的可持续发展。
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引言：物理视角下的环境挑战

当前，因全球气候变暖，各种因二氧化碳排放所

产生的负面效应在我们的社会变得越来越明显。根据

有关报告，若不采取有效措施，预计到 2100 年，全球

气温将上升超过 2℃，这将对人类的生存环境造成不

可逆转的影响。因此，开发和推广有效的二氧化碳处

理技术显得尤为重要。在这一背景下，环境可持续发

展逐渐成为了当前全球所关注的焦点和社会的主流声

音。为了实现可持续发展，我们需要依靠科学技术的

支持——而物理学与化学常常在其中扮演着重要的角

色。作为研究物质和能量之间相互关系的科学，物理

与化学学科也为环境可持续发展提供了许多贡献。但

同时，一些现有的环保方法和回收技术也因为其存在

的各种缺陷面临着一定挑战。

如何处理二氧化碳是当今人类想要实现可持续发

展所必须面对的重要课题。然而，传统处理二氧化碳

采用的化学方法通常存在能耗、成本较高等问题。相

比之下，光催化处理二氧化碳这种新兴技术似乎是一

种更好的选择。光催化是一种利用光能作为驱动力，

通过催化剂加速化学反应的技术，其核心在于利用光

催化剂——通常为半导体材料，如二氧化钛（TiO2）

等在光照条件下催化二氧化碳和牺牲剂产生氧化还原

反应。在光照条件下，光催化剂的电子将吸收能量并

从价带被激发到导带，在催化剂中产生电子—空穴对。

电子—空穴对具有极强的氧化还原能力，能够将吸附

在催化剂表面的二氧化碳分子转化为有机物，如甲烷

或甲醇等，从而实现二氧化碳的减排和再利用。

光催化技术属于催化化学、光化学、材料科学与

物理科学交叉的前沿领域。‌其核心原理需要应用物理

化学的相关理论知识，即通过光激发半导体材料的价

带电子跃迁至导带，形成具有强氧化还原能力的光生

载流子，实现对污染物的降解和能源转化‌。

光催化技术其核心魅力在于可以直接太阳能为驱

动，太阳能作为一种取之不尽用之不竭的清洁能源，

有着显著的优势，可能减少对传统化学能源的消耗，

反应条件常温常压就可以实现，不需要高温高压等比

较严苛的试验反应条件，从而保证了光催化过程的安

全性。这使其在拥有低能耗与相对低成本的特点同时

符合绿色化学理念。

光催化技术反应机理的研究当前已经取得了一定

的成就，但仍然存在着许多的争议和未解之谜。因此本

文中，笔者将重点探索光催化还原二氧化碳过程中关键

的物理原理，结合物理知识解释光催化反应过程中的关

键节点和工作机理，并探索材料设计的物理基础。

1  核心物理原理剖析

1.1  光能捕获与电子激发：光的粒子性与能量传递

爱 因 斯 坦 光 量 子 理 论： 光 子 能 量 E = hν = hc/λ  
(h 为普朗克常量，ν为光频率，c 为光速，λ为光波长 )。

物质吸收光子并在满足能量匹配条件时发生电子跃迁：

光子能量 ≥ 半导体带隙能量（Eg）。

关键过程：当入射光子能量大于或等于半导体材

料的带隙能量（Eg）时，价带（VB）中的电子被激发

跃迁到导带（CB），同时在价带留下带正电的空穴（h+）。

此过程光能（光子）被转化为电势能（电子—空穴对）。

1.2  电荷分离与迁移：电势能驱动电流

载流子动力学：导带电子和价带空穴可以视为载

流子。电场力驱动电荷定向移动形成电流。

内建电场驱动：光生电子和空穴因库仑引力倾向
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于复合。在 PN 结或异质结材料中，内部电场能有效

分离 e- 和 h+，防止复合。材料内部的内建电场（如

PN 结、异质结界面的能带弯曲）或外加偏压可施加电

场力，克服库仑引力，促使电子和空穴向相反方向移

动（空间分离）。

迁移：在材料表面，能带结构常发生弯曲，形成

空间电荷区，促进电荷向特定方向移动。分离后的电

子和空穴在导带和价带中分别向材料表面迁移。

1.3  表面反应：电子传递驱动化学转化

关键过程：在催化剂表面发生的化学反应，可以

分为还原反应和氧化反应两部分。迁移到材料表面的

高能电子（e-）被注入吸附在催化剂表面的 CO2 分子

或其活化中间体（如 CO2
-）中。CO2 分子获得电子后

被还原（发生 C-O 键断裂，C-H 或 C-C 键形成），

生成目标产物（如 CO、CH4、CH3OH）。同时，空穴

（h+）通常被牺牲剂（如 H2O）消耗，产生氧气（O2）

和质子（H+）。

图 1  光催化还原二氧化碳原理示意图

其中还原反应：（e- 参与）：CO2 分子在催化剂

表面吸附并被 e- 逐步还原。例如：

CO2 + e- → CO2•
-( 高活性中间体 )

CO2•
- + 2H+ + e- → CO + H2O 或后续步骤生成 CH4

等。

氧化反应：（h+ 参与）：牺牲剂（通常为水）被

氧化提供质子（H+）和电子源：

2H2O + 4h+ → O2 + 4H+

即，在这一过程中，存在于材料表面的活性点

位的高能电子与吸附的 CO2 分子结合使其变为活跃

的 CO2•
-，与电子空穴处消耗牺牲剂产生的 H+ 最终

结合产生可被再利用的物质（一般为燃料分子如甲烷

CH4）。

2  实验项目：简易光催化系统搭建与验证 

2.1  设计思路

计划通过测量密闭反应体系中气体压强的减少

量，来定量计算被消耗的 CO2 的物质的量。这一设计

是基于理想气体状态方程（PV=nRT）所表述的理想气

体在恒温恒容条件下，其压强的变化直接正比于其物

质的量的变化。

2.2  反应原理

在 光 照（ 如 紫 外 光） 条 件 下， 光 催 化 剂（ 如 

TiO2）吸收光能产生电子 - 空穴对，电子将 CO2 还原

为小分子产物（如 CO、CH4 等），因此可以通过测定

反应前后 CO2 的消耗量，来验证光催化反应是否发生。

CO2 来源： 碳酸氢钠（NaHCO3）与稀硫酸（H2SO4）

反应。

2NaHCO3 + H2SO4 → Na2SO4 + 2H2O + 2CO2 ↑

光催化剂： 二氧化钛（TiO2）。

光反应： TiO2 + hν ( 紫外线 ) → e- + h+

光生电子（e-）将吸附在催化剂表面的 CO2 还原。

2.3  实验步骤：

2.3.1  准备与组装

催化剂处理：将 TiO2 粉末均匀铺在反应瓶底部 

（或负载在玻璃珠上，方便回收），用去离子水冲洗 2 次，

晾干。

装置连接：按上述流程连接各装置，检查气密性

（关闭分液漏斗，捏紧反应瓶橡胶塞，向发生装置加水，

观察分液漏斗液面是否下降，不下降则气密性良好）。

2.3.2  CO2 填充与反应

生成并净化 CO2：打开分液漏斗，使稀盐酸与大

理石反应，产生的 CO2 经净化后通入反应瓶，持续通

气 5 分钟（排尽空气，此时反应瓶内充满 CO2）。

准备反应：关闭分液漏斗和 CO2 通入导管的止水

夹，密封反应瓶，记录此时时间。

光照反应：开启紫外灯和磁力搅拌器（或每 5 分

钟轻摇反应瓶 1 次），反应 30~60 分钟（根据光照强

度调整）。

2.3.3  CO2 消耗量测定

吸收剩余 CO2：反应结束后，将反应瓶内气体缓

慢通入装有 NaOH 溶液的吸收瓶（通过支管口连接），

通气 10 分钟确保完全吸收。

称重计算：

称量吸收瓶（含 NaOH 溶液 + 干燥管）反应前后

的总质量，差值即为剩余 CO2 的质量（记为 m1）。

另取相同体积的 CO2（通过发生装置制备，直接

通入吸收瓶），测定相同条件下初始 CO2 质量（记 

为 m0）。

CO2 消耗量 = m0 - m1。

3  总结与展望

光催化还原二氧化碳的核心物理过程是光能→电
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势能（e--h+）→化学能的转化链。能否实现高效转化

的关键在于：充分的光吸收（光子能量匹配）、有效

的电荷分离与迁移（内建电场驱动）、高效的表面电

子传递（活性位点催化）。

光催化还原二氧化碳尽管前景光明且相较于传统

方法拥有多方面的优势，但在技术实现层面仍然存在

着很多挑战，光催化还原二氧化碳想要实现广泛推广

仍然存在着吸收效率低、产物选择性调控难、规模化

控制难等问题。

催 化 剂 的 吸 收 效 率 会 直 接 关 系 到 技 术 的 可 行

性，当前多数的半导体材料在可见光区的吸收率低于

20%，从而限制了反应效率。产物的选择性难以调控

是将来进行市场化的最大障碍，限制了技术的推广，

急需突破精准调控技术改变当前困境。由于光催化反

应器大多处于实验室，规模材料在实际应用中存在稳

定性和和催化剂成本问题，从而制约大规模工业化应

用的最大障碍。未来研究将聚焦：

（1）探索新型的光催化材料体系，如基于新型

二维材料、量子点、单原子催化剂等的光催化剂，这

些材料具有独特的物理化学性质，通过纳米结构设计、

多元材料复合，开发高载流子迁移率、低造价的新材

料（如钙钛矿型材料、石墨烯等）；

（2）通过跨物理场协同设计完善催化路径调控

模式；

（3）利用人工智能技术设计最优材料组合和实

验系统，从何设计合理的反应温度和光照强度，解决

催化剂的规模化制备、反应器的放大设计、成本降低

等实际问题。推动光催化还原二氧化碳技术从实验室

走向工业化生产，实现产物生成的选择性和产出率；

（4）设计精准活性位点实现二氧化碳分子的高

效活化与定向转化；

（5）开发集成化系统，将光催化还原二氧化碳

同风能、太阳能等清洁能源系统集成，实现规模化将

二氧化碳转化为燃料的过程。

未 来 人 类 关 于 光 催 化 技 术 的 研 究 将 致 力 于 开

发更高效稳定的可见光响应材料，深入理解原子尺

度的电荷转移机制和反应路径，并结合人工智能辅

助材料设计及实验系统设计。笔者认为，作为高中

生， 理 解 这 些 物 理、 化 学 的 知 识 有 助 把 握 科 技 前

沿，深入了解物理学的核心地位，激发对新能源与

环境保护的兴趣与社会责任感。光催化技术有望成

为人类利用太阳能资源、实现绿色可持续发展的重

要利器。而从量子力学设计新材料，到热力学优化

反 应 路 径， 物 理 则 不 断 为 催 化 技 术 提 供 技 术 创 新 

引擎。

4  结语

全球正加速推进“碳中和”目标，二氧化碳还原

技术作为碳循环的关键环节，兼具环境效益与经济价

值。光催化还原二氧化碳作为一种直接将太阳能转化

为化学能的技术，十分符合社会的发展需求。光催化

不仅是化学过程，更是光子、电子与原子尺度相互作

用的物理舞台。理解并操控这些原理，利用好其低能耗、

低成本转化二氧化碳的特性，将推助理动人类社会的

可持续发展，从而实现通过基础科学知识解决人类关

键领域的挑战。碳排放不是某个国家或群体的问题，

而是全人类共同的责任。只有当技术创新与个体觉醒

形成共振，当政策支持与市场机制相互配合，我们才

能在这场与时间的赛跑中，为子孙后代留下一个宜居

的地球。这不仅是对自然的敬畏，更是对人类自身命

运的深刻关怀。让我们从今天开始，用行动守护这颗

蓝色星球。
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