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氧化铟联手银催化剂，助力二氧化碳制甲醇。 银催化剂已被广泛研究用于光催化和电化学还原
二氧化碳。然而，尚未有工作证实其对于二氧化碳选择性加氢为甲醇具备高活性。

5月12日，天津大学化工学院教授刘昌俊课题组在学术期刊Green Energy Environment发表论文，
通过密度泛函理论（DFT）研究了氧化铟负载的银催化剂应用于二氧化碳加氢成甲醇的可行性，
从理论上确定了反应转化途径，并用实验证明了理论预测结果，在负载银催化剂高活性、高选择
性二氧化碳加氢合成甲醇实验方面取得了突破。
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碳中和背景下，二氧化碳如何进行高效转化成为化学家关注的焦点。在可能的各种化学反应中，
最有希望开展大规模应用的是二氧化碳加氢生成甲醇的反应。目前，具有高活性和高选择性的二
氧化碳加氢催化剂成为进一步应用的关键。

刘昌俊课题组介绍，自2013年起，他们与合作者通过理论计算和实验证实，含氧空位的氧化铟及
其负载的钯、铂、金、镍、铑、铱等金属催化剂对于二氧化碳加氢生成甲醇具备很高的甲醇选择
性和较高的活性，氧化铟负载金属催化剂也具有很好的稳定性。氧化铟负载银催化剂应用于非均
相二氧化碳加氢制甲醇反应尚未有研究工作报道。

最新的这项研究中，刘昌俊课题组将氧化铟的合作者聚焦在金属银催化剂上，试图通过银与氧化
铟的结合调变，使Ag/In2O3催化剂成为二氧化碳加氢合成甲醇高活性催化剂。

研究示意图（课题组供图）
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研究人员首先通过密度泛函理论计算，分析了银与含氧空位氧化铟表面之间的相互作用。计算结
果发现，二者之间的界面位点能够很好地活化二氧化碳分子，使其更容易在该位点发生加氢反应
。

密度泛函理论计算结果显示，银与含氧空位氧化铟存在相互作用，使其更容易在界面位点发生加
氢反应（研究团队供图）

基于理论计算的结果，研究人员采用沉积沉淀法制备出Ag/In2O3催化剂，并与氧化铟催化剂对比
进行了反应活性评价。对比结果显示，银的加入提升了二氧化碳加氢生成甲醇的能力，明显降低
了其转化的表观活化能。而稳定测试的结果也说明Ag/In2O3催化剂具备更好的催化稳定性，相比
In2O3催化剂，反应10小时后，活性保持率为90.5%，而In2O3催化剂的活性保持率仅为80.4%。
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Ag/In2O3催化剂具有更高的活性和稳定性（研究团队供图）

此外，表征实验也证实，银的加入能够促进表面氧空位的生成，从而增多了氧空位位点的数量，
促进了二氧化碳的吸附与解离过程。

研究人员表示，希望这项工作为高选择性氧化铟基催化剂的理性设计提供指导。（来源：中国科
学报甘晓）

相关论文信息：https://doi.org/10.1016/j.gee.2021.05.004
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