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我国科学家建立纳米催化剂抗烧结稳定性理论。

中国科学技术大学李微雪教授团队经过8年攻关，结合大数据与第一性原理，提出并建立纳米催
化剂生长动力学的一般性理论，为理性设计和筛选实际使用条件下稳定、抗烧结纳米催化剂奠定
了重要科学基础。相关研究成果11月5日发表于《科学》。

对于工业实践来说，纳米催化剂的稳定性问题正成为产业化的瓶颈，它是实现高效化工生产、能
源和环境催化以及双碳目标实现过程中生死攸关的问题。全球每年以热致或化学诱导的纳米催化
剂的尺寸生长团聚为代表的工业催化剂失活，引起的替换或再生成本达数百亿元人民币。贵金属
催化剂日渐攀高的需求，进一步加剧延缓其失活的迫切性。目前，纳米催化剂稳定性的预测理论
和一般性原理研究仍然处于起步阶段，导致长达数年昂贵的催化剂寿命试错实验不可避免，并极
大延迟高活性纳米催化剂的工业转化。因此，实现稳健纳米催化剂的理性设计，对纳米催化领域
具有重要的科学和经济价值。

李微雪教授与团队成员胡素磊博士通过将大数据与第一性原理结合，以热致或化学诱导纳米催化
剂烧结生长动力学作为突破口，积极探索控制纳米材料生长的基本原理，以理论计算的研究方法
来分析金属纳米催化剂中金属与载体的相互作用关系，以原子吸附能、纳米粒子粘附能为标度，
从理论层面建立起相互作用与稳定性之间的关系，即金属纳米催化剂与载体的相互作用既不能太
强，否则会导致以奥斯特瓦尔德熟化的方式失活；也不能太弱，否则会导致以粒子迁移与碰撞的
机制失活；只有相互作用适中时，金属纳米催化剂的稳定性达到最优。

在此基础上，他们还提出并发展了利用双功能载体打破标度关系限制的高通量筛选策略，为实现
超稳定纳米催化剂的设计和预测提供了可能。（来源：中国科学报 桂运安）

相关论文信息：https://doi.org/10.1126/science. abi9828
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