
 

科学家利用人工智能在催化基础研究中取得重要成
果

作者：writer 来源：中国科学院

本文原地址：https://www.iikx.com/news/progress/30444.html

本文仅供学习交流之用，版权归原作者所有，请勿用于商业用途！

科学家利用人工智能在催化基础研究中取得重要成果。

中国科学技术大学教授李微雪课题组利用人工智能（AI）在催化基础研究中取得重要成果。该研
究通过可解释AI技术在实验数据中建立了金属-载体相互作用与材料基本性质之间的控制方程，
揭示了决定金属-载体相互作用的本质因素，提出了强金属-
金
属作
用原理性判据，解决了氧化物载体包覆金属催化剂的难题。11月22日，相关研究成果以Nature of
Metal-Support Interaction for Metal Catalysts on Oxide
Supports为题，发表在《科学》（Science）上。

负载型金属催化剂是工业及实验中最常用的催化剂之一。科研人员致力于开发高活性、高选择性
、高稳定性的催化剂。其中，一个重要的科学问题在于洞察金属-载体相互作用的本质及调控。
这一作用影响催化剂的稳定性、电子转移、组分、形貌以及界面催化位点等。1978年，有研究发
现，氧化物载体在高温还原环境下发生氧化物包裹金属催化剂现象，从而改变其催化活性和稳定
性。这一现象被归结为强金属-载体相互作用所致。虽然金属-
载体相互作用对较多界面现象具有重要影响，但关于该作用的本质长期以来存在争议。

2021年，李微雪课题组建立了金属-载体相互作用调控催化剂稳定性的Sabatier原理，提出了通过
构建相互作用强弱不同的双功能载体来解决催化剂在苛刻条件下的稳定性。而由于该作用敏感地
依赖于金属和载体的组分、尺寸、形貌，催化剂制备和反应条件等，揭示决定金属-
载体相互作用强弱的本质、发展具有预测能力的一般性理论仍是科学挑战。

这一最新研究汇总了多篇文献的实验界面作用数据，涵盖了25种金属和27种氧化物。研究通过可
解释性AI算法，以材料性质作为基本特征，经过迭代式的数学操作，构建了由高达300亿个表达
式组成的特征空间。研究利用压缩感知算法，结合领域知识和理论推导，筛选出物理清晰、数值
准确的描述符，建立了金属-载体相互作用与材料性质之间的控制方程。

该方程突破性地包含金属-金属相互作用这一关键新变量以及金属-氧相互作用的贡献，首次完整
揭示了决定金属-载体相互作用本质的两个关键因素。研究通过对675种金属-氧化物体系的分析
发现，后者决定金属催化剂的组分效应，而前者是决定载体差异的关键因素，这为探讨载体效应
提供了全新视角。
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进一步，该研究基于神经网络势函数的分子动力学模拟发现，金属-金属相互作用决定氧化物包
覆金属催化剂的动力学速率以及包覆界面处金属-金属键的占比。基于此，研究提出了强金属-金
属作用原理性判据，即当两种金属间作用强于氧化物中金属组分自身相互作用时，氧化物载体将
包覆金属催化剂。这一判据阐释了迄今为止几乎所有观测到的包覆现象，涵盖了10�种金属和16
种氧化物。

该研究提出的金属-载体相互作用理论具有极高的普适性。这一理论适用于氧化物负载的金属纳
米催化剂，并适用于其负载的金属单原子分散催化剂以及金属负载的氧化物薄膜催化剂。原则上
，强金属-金属作用原理性判据同样适用于其他金属化合物载体的包覆行为。该模型经过变换，
可以推广到更一般的复合材料界面体系，为界面设计和调控提供理论指导。

上述成果将助力高活性、高选择性、高稳定性催化剂的优化设计，有望加快新催化材料、新催化
反应的发现，助推能源、环境和材料的绿色升级和可持续发展。中国科学院院士、�清华大学教
授李亚栋评价，“这项成果解决了多相催化研究中的一个重大基础科学难题，对高效负载型催化
剂的理性设计极具指导价值。”

同时，这一研究表明可解释性AI算法能够在实验数据中构建数学模型，挖掘隐含的物理规律，建
立具有预测能力的理论，加速科学原理发现的过程，将推动AI技术与化学研究的深度融合，为实
现重要科学问题和技术创新突破提供新的视角和可能的解决方案。�

研究工作得到科学技术部、国家自然科学基金委员会、中国科学院等的支持。

论文链接 
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http://science.org/doi/10.1126/science.adp6034


 

通过可解释性AI（A）和实验数据（B）建立金属-载体相互作用数学模型，“复原”缺失实验数
据（C），量化金属-氧和金属-金属相互作用（D），解耦对金属-载体相互作用的贡献（E） 

 

分子动力学揭示氧化物包裹金属催化剂（A-D），金属-
金属相互作用决定包覆界面结构与动力学（E-F），强金属-金属作用包裹原理性判据（H） 

 

研究团队单位：中国科学技术大学  

 

更多 科学进展 请访问 https://www.iikx.com/news/progress/
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