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文章亮点

（1）形貌控制的关键性：揭示了优化铂基催化剂性能的关键，通过拓展活性位点和调节晶格应
变，显著提升催化效率。

（2）多样化调节策略：系统性总结了包括核-壳结构、空心结构、纳米笼、纳米线和纳米片等创
新形态调控方法，展示了催化剂设计的前沿进展。

（3）展望了铂基催化剂形貌控制的潜在方向，强调合理设计、先进表征技术及人工智能在推动
技术创新中的重要作用。
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研究背景及意义

随着传统能源开发的持续推进，能源危机和环境问题愈加严重，促使对可再生能源（如太阳能、
氢能和风能）的关注日益增加。氢能作为一种具有高热值和高利用率的可再生能源，应用广泛，
尤其在新能源汽车和氢能发电领域展现出巨大潜力。然而，氢能转化效率仅为40%-60%，亟需改
进。质子交换膜燃料电池（PEMFC）因其快速启动、高功率密度和操作简便，成为提升氢能转
化效率的理想解决方案。氧还原反应（ORR）在燃料电池中起着关键作用，催化剂的选择和设计
直接影响反应动力学。尽管非贵金属催化剂在活性上表现出良好潜力，但其稳定性不足，贵金属
催化剂则具备耐腐蚀性，但成本高昂。因此，发展高效、经济的 ORR 催化剂显得尤为迫切。形
貌控制作为一种灵活的催化剂设计策略，能够优化催化性能和稳定性，推动燃料电池技术的进步
，并为能源与环境保护提供重要解决方案。

研究内容及主要结论

一、形貌控制对铂基 ORR 催化剂的影响

探讨了 ORR 的复杂过程，尤其是在 PEMFC 中的挑战。重点分析了 ORR 的四电子转移路径及其
在酸性环境下的反应机理，强调了中间体（*OOH、*O、*OH）对反应速率的影响。研究指出，
催化剂的吸附强度与反应中间体的结合能呈线性关系，合适的结合能有助于提高催化活性。此外
，通过调节催化剂的组成、形态和表面结构，可以优化电子结构，从而提升催化性能。特别是高
指数晶面和形貌控制对 ORR 活性有显著影响，如 Pt-NW 相较于 Pt
纳米颗粒表现出更高的催化活性。总体而言，改善催化剂的形貌和设计可以有效提升 ORR
催化性能，是未来研究的重要方向。

图1（a）结合能关系图（b）ORR 火山图

二、纳米棒、纳米线和纳米管

探讨了一维纳米材料（如纳米棒、纳米线和纳米管）在 ORR 中的重要性，强调其独特的物理化
学特性和大比表面积。这些材料的线性结构不仅提供了更多的催化活性位点，还增强了电荷传导
能力，提升了催化效率。

研究指出，催化剂的晶体结构和颗粒尺寸的优化对提高 ORR 性能至关重要。此外，表面缺陷（
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如晶界）对催化剂性能的影响显著，合理控制这些特性有助于改善催化剂的活性和耐久性。

三、纳米片

讨论了纳米片（NSs）在 ORR
中的重要性，强调其独特的层状结构带来的优越物理化学特性。NSs
的大比表面积、良好的导电性和活性位点分布使其在催化效率和耐久性方面表现优异。

研究表明，NSs 能够通过调节表面原子取向和电子结构，增强催化活性。掺杂异质原子（如氮）
可显著改善催化性能，因其能优化反应中间体的吸附和解离。利用低配位数和高指数表面来降低
吸附强度，进一步提高了催化效率。此外，构建核-
壳结构和多孔形态的催化剂有助于促进反应物的运输，从而提升 ORR 性能。

四、纳米多面体

讨论了纳米多面体（如立方体、八面体、十二面体和五十面体）在电催化中的应用。纳米多面体
具有独特的几何形状和晶体结构，能够提供丰富的活性位点，提高催化效率。不同的合成方法（
如还原法、模板法和配体控制）可以调节其形态和性能。

研究显示，立方体和八面体结构的催化剂通常具备较高的比表面积和多种缺陷，使其在催化反应
中表现出色。尤其是 PtNi 八面体，展现了优异的 ORR 活性（MA可达1.45 A/mgPt）。此外，核
壳结构和空心结构的引入有助于改善催化剂的活性和稳定性。通过调节Pt的原子层数和表面应变
，可以显著优化催化性能。选择合适的纳米粒子形态应考虑应用需求、合成复杂性和成本，确保
催化剂的高效性和经济性。不同形态的纳米催化剂在电化学反应中的表现存在显著差异，强调了
催化剂设计的精细化和针对性。

五、核壳结构

探讨了非贵金属与贵金属催化剂的核-壳结构的应用，旨在调节电子结构并提高催化稳定性。通
过在非贵金属表面涂覆贵金属，形成的核-壳结构不仅保护了内部的非贵金属核心，还改善了催
化活性。密度泛函理论计算表明，合适的应变和配体效应优化了催化剂的界面结构，从而增强了
催化活性。此外，核-壳结构的稳定性与催化性能密切相关。通过流动合成法等创新制备技术，
可以提高核-壳纳米颗粒的产量，进而推动工业应用。

六、中空多孔结构

分析了纳米催化剂表面吸附强度的调节，强调了空心和多孔结构对催化活性和选择性的影响。这
些结构显著提高了催化剂的总表面积，增加了活性位点数，从而加速催化反应。然而，空心和多
孔结构也可能导致团聚和脱落，降低催化剂稳定性。1D 纳米结构在减少团聚方面表现更佳。优
化纳米框架的结构和原子排列可有效增强催化性能，突显了纳米催化剂设计在提高电催化活性中
的重要性。

七、展望

本文最后讨论了控制 ORR 催化剂形态的重要性，旨在通过调整晶体结构、形貌和活性表面位点
来增强催化剂的活性和稳定性。纳米级催化剂显示出巨大的潜力，特别是贵金属催化剂的成本较
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高，因而低成本、高效的催化剂需求越来越迫切。研究指出，通过调节催化剂的形态，如纳米线
、纳米片和纳米多面体，能够有效增加催化剂表面积，增强分子与催化剂的相互作用，提升活性
。此外，表面修饰、杂化结构、控制晶核和选择适当晶面等方法可以优化结构，提高催化剂的性
能和稳定性。随着纳米材料合成技术的进步，ORR催化剂形态调控取得了显著进展。其他材料如
MXene和二维过渡金属也被广泛用于催化剂形貌调控，因其具有丰富的表面活性位点和可调节的
结构，显示出广泛的应用前景。

在未来的研究中，应关注形貌调控策略的创新，开发新型合成方法，如电化学沉积和模板法，以
制备更加复杂多样的催化剂形态。此外，先进的原位表征技术可以帮助分析ORR动态过程，深入
研究形态对催化性能的影响，揭示催化剂形貌与性能之间的关系。人工智能和机器学习为催化剂
形态调控提供了更智能高效的手段，能够提高设计效率，降低试错成本，并帮助发现传统实验方
法难以发现的新型催化剂。实验室中的形貌控制研究需要进一步考量催化剂在实际燃料电池中的
表现以及低成本、大规模生产的可行性。总结而言，ORR催化剂形貌控制具有广泛的应用前景，
通过合理的设计策略、先进的表征技术、创新的人工智能应用以及考虑实际成本和生产规模，催
化剂设计将实现进一步的突破，为可持续能源的发展作出重要贡献。
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Abstract：

Exploring advanced platinum (Pt)-based electrocatalysts is vital for the widespread implementation of
proton exchange membrane fuel cells (PEMFCs). Morphology control represents an effective strategy to
optimize the behavior of Pt catalysts. In this work, an attempt is made to comprehensively review the effect of
morphology control on the catalytic behavior of catalysts in the oxygen reduction reaction (ORR). First, the
fundamental physicochemical changes behind morphology control, including exposing more active sites,
generating appropriate lattice strains, and forming different crystalline surfaces, are highlighted. Then,
recently developed strategies for tuning the morphologies of electrocatalysts, including core-shell structures,
hollow structures, nanocages, nanowires, and nanosheets, are comprehensively summarized. Finally, an
outlook on the future development of morphology control of Pt catalysts is presented, including rational
design strategies, advanced in situ characterization techniques, novel artificial intelligence, and mechanical
learning. This work is intended to provide valuable insights into designing the morphology and technological
innovation of efficient redox electrocatalysts in fuel cells.
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