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科学家设计高活性和酸稳定性非贵金属催化剂。

电解水是清洁能源开发利用的重要过程，而制备非贵金属电解水催化剂是清洁能源开发利用中亟
待破解的关键难题。目前，在电解水材料的开发中，设计高活性且具有酸性环境中超长的电解稳
定性的材料是面临的一大挑战。

中国科学院大连化学物理研究所研究员肖建平团队与日本理化学研究所教授中村龙平团队合作，
通过在金属氧化物Co3O4中掺入Mn元素，制备了尖晶石构型的Co2MnO4材料，理论计算和实验
验证其在电解水过程中实现了超高效安培级电流密度电解水活性，并同时实现在酸性环境中超长
的电解稳定性（大于1500小时）。相关研究成果于2月15日发表于《自然—催化》杂志。

研究人员表示，目前，能够在一定程度上同时实现高活性，且具有酸性环境中超长的电解稳定性
这两个目标的电催化材料往往含有贵金属铱，这远远无法满足人类可持续的发展需求。因此，从
地球中储量更为丰富的材料中设计高效且高稳定性的电解水催化剂是当前研究的重点。

肖建平团队基于第一性原理密度泛函理论计算，从分子和原子的角度揭示了催化过程。论文通讯
作者肖建平解释，通过建立催化活性趋势来理解不同材料或特定材料的不同构型的催化活性是理
论研究的最新范式。理论上，催化活性趋势的建立往往基于表面重要中间物种之间的相互线性关
联，由此可以将催化活性通过描述符的方式表达，从而建立活性的火山型趋势。

肖建平团队通过反应相图的研究方法，首次发现尖晶石金属氧化物表面的电解水过程随着中间物
质吸附强度的改变，反应活性保持不变，其活性趋势呈现一种反常截顶的火山型曲线。该结果证
明了本研究中的Co2MnO4材料在各种构型环境下皆可体现高效电解水活性，同时说明了其在部
分表面溶解重构的过程中仍能够维持高电催化活性的根本原因。
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同时，理论研究提出的双通道溶解模型，进一步解释了Co2MnO4材料在酸性环境中体现超长的
电解稳定性的主要原因。

在理论活性研究中，肖建平团队通过电荷外插值法，计算了电解水过程中每个电化学过程在不同
工作电压下的反应能垒。由此通过微观动力学模拟得到理论速率，发现其完美拟合实验结果，证
实了理论计算结果可靠性。

为了进一步理解该材料酸性环境中超长的电解稳定性，肖建平团队建立了材料在特定电催化化境
下的双通道溶解模型，也由此，在今后的理论催化剂设计中，不仅可以预测活性趋势，还能够准
确把握其催化稳定性。

中村龙平团队经过实验测试表明，Co2MnO4材料展现出超高电催化活性，且与现有的电解水电
催化材料相比，该材料不仅在活性，更是在稳定性上有极大的优势。是目前为止最好的酸稳定非
贵金属催化剂。

审稿人指出，这是非贵金属催化电解水领域的一个关键突破和领域的飞跃。(来源：中国科学报
韩扬眉）

相关论文信息：https://doi.org/10.1038/s41929-021-00732-9
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