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我和氢的故事
 
李阔* 
北京高压科学研究中心，北京 100094 

 

摘要：氢是宇宙中最丰富的元素，在通常条件和高温、低温、高压等极端条件下都表现出重要的化学性质。在高压

极端条件下，氢“活泼好动”，物理和化学性质显著变化，表现出金属性甚至超导等性质。本文介绍作者近年来见

证、经历与推动的极端条件下氢元素化学发展的故事。 
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My Story with Hydrogen 
 
LI Kuo * 

Center for High Pressure Science and Technology Advanced Research, Beijing 100094, P. R. China. 

 

Abstract:  Hydrogen is the most popular element in the universe. Its chemical properties at ambient condition and 

extreme conditions like high/low temperature and high pressure are critical to human beings and the universe. Under 

high pressure, hydrogen is very active and mobile, and the hydrogen-rich materials often show high-temperature 

superconductivity. In this paper, the author introduced the chemistry of hydrogen that he witnessed, experienced and 

developed in recent years. 
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“遂古之初，谁传道之？上下未形，何由考之……”中华民族的先贤在几千年前就苦苦思索这

些物质本源的问题，今天小学生就可以来回答了。宇宙大爆炸“开辟鸿蒙”，这之后产生的第一种

化学元素，就是一个质子加上一个电子的氢。“一生二，二生三，三生万物”，演化出这大千世界

的一百多种元素和不计其数的化合物。氢具有最简单的原子结构、最小的原子量，同时还是宇宙中

最丰富的元素，也是各个物质科学学科都要关注的元素。初中化学实验里，氢气在试管里燃烧与爆

鸣；高中物理课堂上，氢原子的光谱被一条条分析、计算；大学材料科学课本中，氢离子导体、储

氢材料、氢脆……氢元素在展现出多种重要应用的同时也提出了诸多问题。 

2011 年，我博士毕业，开始进入高压科学领域，首先听到的概念就是高压科学的圣杯——金属

氢。作为元素周期表中坐落在碱金属元素头顶上的元素，很多人疑惑过，氢为什么不是金属。20 世

纪 30 年代，理论计算表明固体氢有可能在高压下转变为金属态[1]，而这种压力条件在类木行星中是

广泛存在的。这意味着金属氢有可能是那些大行星上的常见物质。自此，科学家们开始了追逐这个

“第一元素”高压金属化的漫漫旅程。将近一百年过去，人们发现了一个又一个单质氢的新物相，

提出了一种又一种的新模型、假设，金属氢的实验合成似乎触手可得，却总是遥不可及。近期关于
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这一问题的一次大规模争论始于 2017 年春节。当时哈佛大学的教授在 Science 发表文章[2]，宣布发

现了金属氢。此文引起了国内媒体的大量报道以及学术界广泛的争论[3,4]。是真？是假？为此，2017

年暑期在北京举行的第 26 届国际高压科学与技术大会(AIRAPT)专门开设了分会场，诸多高压领域

的年轻人现场体验了一次真实而激烈的学术交锋。最近一个关于金属氢研究的重要进展就发生在我

身边。我的几位同事克服了重重困难，合成并测定了 254 万大气压下氢单质第 IV 相的晶体结构(图

1a) [5]。结构中氢分子形成六方密堆积，六方晶胞 a = 1.69 Å，c = 2.59 Å，V = 6.38 Å3 (1 Å = 0.1 nm)。

平均每个氢分子的体积只有 3 Å3 多一点。这大概是地球上最“委屈”的氢分子了。有人说，这就是

圣杯的杯座！ 

 

 
图 1  高压下 H-IV (a)、H3S (b)与 LaH10 (c)的晶体结构模型 

 
人们对金属氢感兴趣，一个重要因素就是其在高压下可能的“高温”超导电性。金属氢的堡垒

迟迟未能攻克，化学家和物理学家便使用迂回战术，研究氢元素在高压下的化合物，尤其是富氢化

物以及它们的性质。我进入高压领域后接触到的第一个实验即是运用原位高压中子衍射研究金属铑

与氢单质(氘)在高压下化合生成的 RhH2 的结构——跟在合作导师和师兄身后看、学、问[6]。只是注

意力主要集中在那台当时世界上最强的高压中子衍射仪上，对高压下氢化物的种种玄妙，多少有些

“失敬”了。2014 年回国之后，关于高压下氢化物超导的报道不断涌现，先是硫化氢[7]，然后是氢

化镧(LaH10) [8]，且这些体系的超导温度节节攀升，接近室温。这里面看似是物理问题，实际上关键

在于固体化学合成与表征。比如将硫化氢 H2S 加压至 150 GPa，发现具有高温超导电性[9]，而表现

出这个超导电性的可能不是 H2S 而是 H3S [10]——H2S 在高压下发生了分解。想进一步证明这一点需

要在高压下获得纯 H2S 与纯 H3S，然而，谈何容易！与此类似，理论预测的金属富氢化物结构都非

常漂亮，实验上也不同程度地验证了其高温超导行为，但它到底是不是预测的 LaH10、LaH6 等等，

还是一些相差“毫厘”的其他化合物呢？对于实验科学家来讲，核心问题还没有完全解决——在高

压压腔里我们得到的到底是什么？怎样确认？这对于用 X 射线很难“看见”的氢来讲是个大问题。

2018 年在长春召开的全国高压会议上，一位学者讲，元素周期表里所有的二元的金属氢化物体系已

经被中国人“算完了”，所预测的诸多在高压下高温超导的体系都等待着实验科学家去合成、去验

证。那一瞬间我突然联想到门捷列夫预测“类铝”“类硅”的故事，在高压化学的这一个方向上，

中国人走在了世界的前面。同时，从固体化学角度去合成这些高温超导体也就变成了下一个挑战。

这注定是异常艰难的，但这也正是化学家的用武之地。 

我虽未走上追寻金属氢和富氢高温超导体的路，但这并不意味着氢在我的研究中消失了——恰

恰相反，它越来越重要。2011 年，我开始参与合作导师的项目，运用原位高压中子衍射技术来研究

高压下冰的相变和结构变化。因为电荷密度太小，X 射线很难“看见”氢，高压下氢原子(氘)的晶体

学位置只好用中子衍射研究确定。实验中最大的挑战是，为了达到更高的压力，我们希望样品量小

一点，而为了收到高信噪比的中子衍射数据，又希望样品量大一些。通过系列挑战极限的艰苦工作，

研究最终发现在高压下氢原子(氘)可能脱离冰的氢键骨架，进入填隙位置[11]。哦，原来氢在高压下
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可能会跑！这让我大开眼界，重新考虑高压下的氢键与化学键的反应性问题。 

更离奇的事情还在后面。2012 年，我开始独立选题的研究工作，就先找了一个“小目标”，研

究乙腈晶体在高压下的聚合。设想的是氰基 C≡N 加压变成导电的共轭双键―C＝N―，由简单分子

经简单方法合成导电聚合物——多直接多完美的事情！事实是，在高压下，这只是“想得美”。当把

乙腈用巴黎爱丁堡压机加压到 20 万大气压之后再开始降压的时候，一股刺鼻的氨味袭来。“What?!

什么反应？”意料之外的结果让我目瞪口呆。怎么办？中学用的 pH 试纸，大学讲的红外光谱、拉

曼光谱，研究生接触到的元素分析、固体核磁，加上博士后学会的高压原位中子衍射、PDF (原子对

分布函数)，还有同事帮忙做理论模拟，恨不得像哪吒变出三头六臂，各种兵器一起上，制住这条变

化的“妖龙”，让它显出原形。这种“多角度照射”的方法也确实有效。综合研究结果表明，高压

反应过程中确实出现了氨基，放出的就是氨气！原因何在？原来高压下乙腈分子不得不选取更节省

空间的聚集形式——结晶成固体(图 2)，代价则是分子不能自由旋转迁移，因此也就不能像溶液中那

样发生聚合反应，让一个个分子依次以最合适的角度在活性位点上成键。从高压原位测得的晶体结

构看，乙腈分子之间形成氢键网络，甲基的碳氢键与相邻分子的氰基氮原子通过 CH∙∙∙N 氢键相连。

压力升高导致氮氢之间越来越近，在 20 GPa (室温)下，N∙∙∙H 距离被压缩至约 2.0 Å，终于引发了氢

从碳到氮的转移，并进一步导致了碳-氮聚合，形成骨架。仔细分析结构，N―H 键的键长在 1.0 Å 左

右，氢原子则靠着本身的位置不确定性，以及分子/晶格的热振动跨过了剩余的 1.0 Å。这个甲基到

氰基的氢转移，或者说氰基活化脂肪基，我不曾在任何一本化学书上学到过，可以说是极端条件下

氢元素的另一张面孔，“横看成岭侧成峰”[12]。 

 

 
图 2  高压下乙腈的晶体结构 

 
令人称奇的是，在高压下，氢原子似乎在所有的反应体系中都很活跃。在研究乙炔的高压聚合

反应中，预期应出现的聚乙炔、石墨烷的聚合反应常常不能顺利发生，而得到纯碳产物的分解反应

却比较常见[13]。这显然也表明氢原子的迁移是其中的一个关键过程。在其后的文献调研与实验、理

论研究中，我们还发现多个体系的烷基氢原子都会发生迁移，恰如赤壁之战中连环战船的特点——

分子的碳骨架好比战船，被高压限制在一起不能自由转动、平动，而氢原子好比士兵，当战船距离

足够近的时候就可以在船间跳来跳去，以至于“弃船登陆”，剩下的碳骨架则变成石墨、金刚石。

显然，这种脱氢反应是一系列连续进行的反应，当其发生得不完全时可以生成一系列中间产物。比

如甲烷在高温高压下可能生成乙烷等多种烃类。 

这类反应对地球深部化学的研究很有借鉴意义。近年来无机成油成气、幔源油气等概念不断被

强调[14]。其中甲烷存在无机来源的争议较小，比如火山爆发放出的气体中即含有甲烷。对于其他烃

类，高温高压的实验合成常见报道，但是其对于真实的地球化学演化和油气勘探的意义还有待于研

究。这一方面需要加强对地球本身的构造和演化的认识；另一方面，地幔处于高温高压环境之中，
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具有温度压力梯度，地质过程又是非常长时间的过程，认识氢原子与碳原子、杂原子在这种条件下

的热力学、动力学行为也至关重要。近年来我的同事们发表了一系列的论文，讨论 Fe-O-H 三元体系

在地幔条件下的化学行为，对认识地球的化学演化提出了崭新的观点。比如 FeOOH 在高压高温下

可以生成具有黄铁矿结构的 FeO2，放出氢气，其中反应的关键显然是氢原子的运动[15]。从传统的固

体化学角度看，这是一个三元热力学相图中物相的稳定问题，是生成抑或分解的问题。而从化学反

应本身来看，这又是个典型的氧化还原反应，伴随着氢原子的脱出。显然，这类反应中的氢原子化

学会非常有趣。不过，这是另外的故事了。 
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