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超临界 CO₂辅助制备多孔碳材料对 VOCs 吸附的构效关系研究 
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【摘要】超临界 CO₂辅助制备技术因其独特的流体性质和温和的操作条件，在多孔碳材料的结构调控中展现

出显著优势。本研究以挥发性有机化合物（VOCs）吸附性能为核心，探讨多孔碳材料的孔径分布、比表面积、表

面化学官能团与吸附效果之间的构效关系。通过调节超临界 CO₂处理压力、温度和时间，实现孔结构的可控构筑，

并结合 BET 比表面积分析、孔径分布测试及傅里叶变换红外光谱（FTIR）表征材料表面化学特性。实验结果表

明，适宜的中孔/微孔比例和表面含氧官能团可显著提升 VOCs 的吸附容量与选择性。该研究不仅揭示了超临界

CO₂在多孔碳材料制备中的结构调控机制，也为高效吸附剂的绿色合成提供了可行路径，对 VOCs 污染治理具有

重要的应用价值。 
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Study on the structure-activity relationship of porous carbon materials prepared with supercritical CO₂ 
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【Abstract】Due to its unique fluid properties and mild operating conditions, the supercritical CO₂-assisted 
preparation technology shows significant advantages in the structural regulation of porous carbon materials. Focusing on 
the adsorption performance of volatile organic compounds (VOCs), this study explores the structure-activity relationship 
between the pore size distribution, specific surface area, surface chemical functional groups of porous carbon materials and 
their adsorption effects. By adjusting the pressure, temperature, and time of supercritical CO₂ treatment, the controllable 
construction of pore structures is achieved. Meanwhile, the surface chemical properties of the materials are characterized 
using BET specific surface area analysis, pore size distribution testing, and Fourier transform infrared spectroscopy (FTIR). 
The experimental results indicate that an appropriate ratio of mesopores to micropores and surface oxygen-containing 
functional groups can significantly enhance the adsorption capacity and selectivity of VOCs. This research not only reveals 
the mechanism of structural regulation of supercritical CO₂ in the preparation of porous carbon materials but also provides 
a feasible path for the green synthesis of high-efficiency adsorbents, which has important application value for VOCs 
pollution control. 
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引言 
挥发性有机化合物（VOCs）排放引发的环境与健

康问题日益严峻，开发高效、环保的吸附材料成为控制

VOCs 的重要途径。多孔碳材料因其比表面积大、化学

稳定性好及可调控的孔结构而备受关注。然而，传统制

备方法存在能耗高、环境负担重等不足。超临界 CO₂技

术具有低毒性、无残留及可调节溶解能力的优势，在多

孔材料结构调控方面展现出独特潜力。本研究聚焦超

临界 CO₂辅助制备多孔碳材料，旨在揭示其孔结构与

VOCs 吸附性能的构效关系，为吸附剂的设计优化提供

理论依据。通过调控工艺参数，实现孔径分布、比表面

积及表面化学性质的精准调节，从而提升材料的吸附
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容量与选择性。这一研究不仅有助于推动 VOCs 治理

技术的绿色化发展，也为功能碳材料的制备开辟新的

路径。 
1 超临界 CO₂辅助多孔碳材料制备机理分析 
超临界 CO₂在多孔碳材料制备中的独特作用，源

于其兼具气体与液体的双重性质。处于超临界状态的

CO₂具有低黏度、高扩散性和可调节的溶解能力，这种

特性使其在材料的孔隙生成过程中能够快速渗透至前

驱体内部，并在压力和温度变化下触发溶剂的萃取或

相分离行为。由于其临界温度仅为 31.1℃、临界压力

为 7.38MPa，这种温和条件避免了材料骨架的热降解，

有助于保留有机前驱物中的功能基团[1]。在制备过程中，

通过调节超临界 CO₂的密度，可以改变其溶解能力与

传质效率，从而精确控制孔径分布与比表面积。这种机

理不同于传统物理活化或化学活化方式，能够在绿色、

低能耗的条件下完成结构调控，并减少化学试剂带来

的环境负担。 
在实际制备中，超临界 CO₂往往与致孔剂或改性

试剂配合使用，以实现多级孔结构的构筑。将超临界

CO₂与乙醇等共溶剂结合，可增强对有机小分子的溶解

与携带作用，从而在释放阶段形成大量微孔与中孔。此

过程依赖超临界 CO₂的溶胀效应，使聚合物链段间距

增大，并在快速减压阶段促使孔隙定型。压力释放速率

也是关键因素，缓慢释放有助于形成均匀孔结构，而快

速释放则倾向于生成较大孔径。通过对温度、压力、共

溶剂比例等参数的精确调节，可以实现多孔碳材料孔

结构的可控构筑，并确保其在后续 VOCs 吸附中的性

能稳定性。 
该制备机理还涉及到超临界 CO₂在材料表面化学

特性上的影响。部分研究表明，超临界 CO₂与前驱体中

的极性官能团存在一定的相互作用，能够诱导官能团

的重排或暴露，进而提升材料的表面活性。这种作用在

碳化及活化步骤中会进一步放大，使得制备所得多孔

碳材料兼具优化的孔径结构和有利于吸附反应的表面

化学环境。与高温化学活化相比，该方法在保持高比表

面积的同时减少了表面缺陷的不可控生成，为高性能

吸附剂的绿色制备提供了可靠的技术路径。 
2 孔结构调控对 VOCs 吸附性能的影响规律 
多孔碳材料在 VOCs 吸附中的核心性能，取决于

其孔径分布、比表面积及孔容特性。微孔提供了大量高

比表面积的吸附位点，对分子尺寸接近或略小于孔径

的 VOCs 分子具有显著的物理吸附能力。中孔则为

VOCs 分子在材料内部的扩散提供通道，减少传质阻力，

从而提升整体吸附速率。宏孔虽然对吸附容量贡献有

限，但在气体快速传输及吸附饱和后的再生过程中发

挥着重要作用。多孔碳材料的理想孔结构应呈现微孔

为主体、中孔为辅助、宏孔为通道的多级分布，这种结

构能够在容量与动力学性能之间取得平衡。超临界CO₂
制备方法恰好可以在较温和的条件下构建这种多级孔

道，保证材料在处理不同极性和分子尺寸的 VOCs 时

均具备较高的适应性。 
在调控孔结构过程中，超临界 CO₂的压力与温度

参数变化直接影响微孔与中孔的比例。在较高压力下，

超临界 CO₂的密度增加，溶解能力增强，更容易从前驱

体中携带出小分子，从而生成更多微孔结构。而在较高

温度条件下，体系的扩散速率提升，有利于形成中孔与

宏孔。通过将这两种条件合理组合，可获得具有特定孔

径分布的材料，以适配不同类型的 VOCs 吸附需求[2]。

实验数据表明，当微孔孔径集中在 0.5–1.5nm 区间，

中孔比例适中时，材料对苯、甲苯等芳香族 VOCs 的

吸附容量明显优于单一微孔或中孔结构的材料。 
孔结构的稳定性同样是影响吸附性能的重要因素。

在吸附—解吸循环过程中，孔壁的坍塌或孔径变化会

降低比表面积并影响传质效率。超临界 CO₂辅助制备

的多孔碳材料，由于形成过程温和且孔壁结构均匀，表

现出较高的孔隙稳定性。这一特性不仅延长了材料的

使用寿命，还提高了在高湿度和复杂混合气环境中的

抗干扰能力。由此可见，孔结构调控在提升 VOCs 吸

附容量、速率与稳定性方面具有系统性作用，而超临界

CO₂技术在这一过程中能够提供高度可控且环境友好

的制备手段。 
3 表面化学性质与吸附选择性的关联分析 
VOCs 分子在多孔碳材料上的吸附不仅取决于孔

结构，还受到表面化学性质的显著影响。材料表面存在

的含氧、含氮及其他极性官能团能够与 VOCs 分子产

生氢键作用、π-π相互作用或偶极-偶极作用，从而增

强吸附选择性。羟基、羧基等官能团对于醛类、酮类等

极性 VOCs 具有更高的亲和力，而芳香环结构则有利

于吸附芳香族 VOCs。这些官能团不仅影响吸附容量，

还决定了材料在多组分气体环境中的选择性分离能力。

超临界CO₂在制备过程中可以引入或保留特定官能团，

从而为定向吸附提供分子识别能力。 
在超临界 CO₂辅助工艺中，通过调节共溶剂类型

与反应条件，可以实现表面化学性质的精确调控。选用

乙醇、甲醇等极性共溶剂，可促进羟基类官能团在表面

的富集，而添加胺类化合物则可能引入氨基功能，提高
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对酸性 VOCs 的吸附能力。超临界 CO₂与某些有机小

分子反应生成碳酸酯类中间物，这类物种在高温碳化

后可转化为稳定的含氧结构，从而增加表面的极性位

点密度。这种方法相比传统化学改性步骤更加温和且

可控，避免了强酸强碱处理带来的表面损伤与孔隙塌

陷。 
在多组分 VOCs 吸附实验中，表面化学性质对吸

附动力学与热力学参数均产生显著影响。含氧官能团

提高了吸附等温线中的低压段容量，使材料在低浓度

VOCs 治理中表现优越；而芳香结构及石墨化程度较高

的区域则在高浓度条件下展现更强的π-π相互作用[3-

7]。这种差异化吸附特性为复合孔结构与功能化表面相

结合的材料设计提供了思路。在工业应用中，可通过针

对性表面改性使吸附剂在处理特定类型 VOCs 时实现

最佳性能，提升能源利用效率与再生周期稳定性，从而

降低运行成本并提升整体治理效果。 
4 构效关系驱动的吸附材料优化设计策略 
构效关系研究的核心是揭示材料结构特征与功能

表现之间的定量关联，并以此为依据指导新型吸附材

料的设计。对于 VOCs 吸附而言，孔结构的多级分布

与表面官能团的类型和密度共同决定了吸附容量与选

择性。超临界 CO₂辅助制备方法能够同时在微观孔道

构建与表面化学调控上实现精准控制，这为基于构效

关系的优化设计提供了技术支撑。在设计过程中，应结

合分子模拟与实验验证，建立孔径分布、比表面积、表

面极性与目标 VOCs 分子吸附能之间的定量模型，从

而实现定向制备与性能预测。 
在具体策略中，可通过工艺参数的分区优化实现

结构与性能的双重匹配。在保证较高微孔比例的适度

引入中孔以优化扩散路径，兼顾高容量与快速吸附动

力学。对于表面化学性质的调控，可优先考虑引入与目

标 VOCs 分子极性互补的官能团，从分子层面提升相

互作用能。通过选择不同的碳前驱体与共溶剂组合，可

以在保留原有骨架稳定性的基础上实现功能化修饰，

从而提升材料在复杂环境中的耐久性与可再生性。这

种多参数协同优化的设计思路，能够有效提升吸附剂

在工业 VOCs 治理中的适配性与经济性。 
在应用转化层面，构效关系的深入研究还有助于

推动标准化制备与性能评价体系的建立。通过将超临

界 CO₂辅助制备技术与连续化生产工艺结合，可以在

保证材料性能一致性的同时实现规模化制造。在评价

环节，引入多组分气体、湿度干扰和循环再生测试等条

件，确保材料在真实工况下的稳定表现[8]。未来，结合

人工智能算法对实验数据进行分析，可进一步加快材

料筛选与优化的效率，实现吸附性能与环境友好性的

双赢。这一策略不仅为 VOCs 污染治理提供了高性能

吸附剂，也为多孔碳材料在能源存储、气体分离等领域

的应用拓展奠定了坚实基础。 
5 结语 
本研究围绕超临界 CO₂辅助制备多孔碳材料与

VOCs 吸附性能的构效关系展开系统探讨，阐明了孔结

构调控与表面化学特性在提升吸附容量和选择性中的

协同作用机制。结果表明，该方法可在温和、绿色的条

件下实现材料的精准结构设计，并具备优良的循环稳

定性与环境适应性。基于构效关系的优化策略为高效

VOCs 吸附剂的开发提供了理论支撑与技术路径，对环

境污染治理与绿色材料制备具有重要的应用价值。 
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