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中国科大提出拓扑量子催化新概念。 近日，中国科学技术大学教授曾杰团队和王征飞团队合作
，提出拓扑量子催化新概念。研究人员通过巧妙设计，将拓扑量子物态调控方案用于催化实验，
为揭示催化反应中拓扑表面态开关效应提供了确凿的实验证据。相关成果日前发表于《美国化学
会志》。

在多相催化中，反应物吸附、电子转移、中间体演变等过程对催化剂的表面环境高度敏感。拓扑
材料的拓扑表面态受对称性保护，且不受局部扰动的影响。因而拓扑材料是研究催化反应中表面
电子态效应的理想平台。

此次工作中，研究人员选择室温拓扑材料硒化铋为研究对象，设计两组对照实验探究电催化反应
中的拓扑表面态开关效应：通过减小硒化铋厚度，在不改变催化剂表面结构的情况下，借助量子
限域效应消除其拓扑表面态；对具有拓扑表面态的硒化铋施加强磁场，利用磁场引起的塞曼效应
与轨道效应打破时间反演对称性，进而消除拓扑表面态。

理论研究发现，有拓扑表面态的硒化铋可以弱化关键中间体吸附，显著调控关键中间体界面行为
。根据硒化铋的结构特性，研究人员构建出层厚分别为六纳米和两纳米的硒化铋模型催化剂。利
用角分辨光电子能谱证实六纳米硒化铋存在拓扑表面态，而两纳米硒化铋不存在拓扑表面态。电
催化实验研究表明，六纳米硒化铋二氧化碳电催化还原主要形成液态产物，而两纳米硒化铋易产
生气态产物。当六纳米硒化铋在强磁场中电催化二氧化碳还原时，其催化性能随磁场强度变化逐
步接近两纳米硒化铋性能。密度泛函理论研究发现，有拓扑表面态的硒化铋通过降低产生甲酸和
草酸的速控步反应势垒，同时提高形成一氧化碳的速控步反应势垒，致使其更易形成液体产物。
因此，开关拓扑表面态会显著调控二氧化碳电催化还原反应性能。

研究人员介绍，研究通过精准开关拓扑表面态，为凝练硒化铋拓扑表面态和二氧化碳电催化还原
反应性能构效关系提供了直接实验证据，开辟出拓扑量子催化新方向。（来源：中国科学报
王敏）

相关论文信息：https://doi.org/10.1021/jacs.3c11088
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