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实现乙烷非氧化脱氢制乙烯机理的模型统一。 近日，中国科学院大连化学物理研究所催化基础
国家重点实验室理论催化创新特区研究组研究员肖建平团队与浙江大学教授肖丰收、研究员王亮
团队合作，在乙烷非氧化脱氢制乙烯研究中取得新进展。

乙烯和丙烯等低碳烯烃是现代化学工业的重要原料。通过低碳烷烃脱氢，有望实现页岩气直接生
产低碳烯烃，具有重要的研究价值。金属铁（Fe）催化剂曾被用于非氧化脱氢反应，但其存在积
碳严重的问题。而通过分子筛S-1改性的Fe-S-1，在非氧化脱氢反应中表现出较好的活性和抗积碳
能力。因此，理解Fe和Fe-
S-1的差异，以及从理论上统一金属和分子筛催化剂的不同机理较为重要。

该工作通过研究两个维度的描述符（*C2H4和*H的吸附自由能），构建反应相图，统一Fe和Fe-S
-1催化剂不同的反应机理。研究发现，金属催化剂Pt、Pd和PtSn的本征活性（转化率）受反应第
一步乙烷脱氢（R1）的限制，而Fe位于R1、R3（乙烯脱附）和R4（氢气脱附）的交点处，即Fe
的催化性能会受到上述三个步骤的同时影响。对于沸石S-1改性的催化剂，Ni-S-1和Cu-S-1的速率
限制步骤是R4，而Fe-S-1恰好位于R1和R4的交界处，其相对较弱的H*吸附使得更容易生成氢气
和脱附。该研究通过微观动力学模型从理论上统一金属和分子筛体系的反应收率，为非氧化脱氢
反应催化剂的设计提供新方向。

相关成果发表在《美国化学会志》（J. Am. Chem. Soc.）上。研究工作受到国家自然科学基金、
中科院战略性先导科技专项（B类）和辽宁省兴辽英才计划等的支持。（来源：中国科学院大连
化学物理研究所）

相关论文信息：https://doi.org/10.1021/jacs.0c07792
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