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历时8年，困扰催化领域50年难题终破解。■本报记者 王敏

中国科学技术大学教授李微雪的电脑里有个文件夹，保存了同一论文的329个不同版本。每个版
本按照日期命名，最早一版是2018年9月5日，最后一版是2024年10月20日。

近日，这篇解开困扰多相催化领域近50年难题的论文在线发表于《科学》。李微雪团队利用人工
智能（AI）技术揭示了负载型金属催化剂中“金属-载体相互作用”的本质。

中国科学院院士、清华大学教授李亚栋认为，该成果“解决了多相催化研究中一个重大基础科学
难题，对高效负载型催化剂的理性设计极具指导价值”。

以非常“优美”的方式解开难题

90%以上的化学品在催化剂的帮助下合成制备，氧化物负载金属催化剂是使用最广泛的工业催化
剂之一。长期以来，科学家一直在努力开发高活性、高选择性和高稳定性的催化剂。

“负载型催化剂体系中有两大基石——催化剂与反应物的关系和催化剂与载体的关系。前者是提
高催化活性和选择性的关键，后者则起到‘定海神针’的作用。”论文通讯作者李微雪说。

早期研究大多聚焦于金属催化剂与反应物的相互作用，而忽略了金属催化剂与载体的相互作用。
随着研究不断深入，人们发现氧化物载体不仅发挥了稳定金属催化剂的作用，还能进一步影响催
化剂体系中的电荷转移、形貌改变、新界面位点形成、化学成分以及界面包覆等，进而显著影响
了催化剂的活性和选择性。

事实上，早在1978年，科学家就发现氧化物载体在高温还原环境下，出现了包裹金属催化剂的现
象。这一现象被归结为由强金属-
载体相互作用所致。后来，人们用这一概念解释所有表现出显著界面效应的实验现象。

“影响金属与载体相互作用的因素太多、太复杂，涉及催化剂和载体的组分、结构、尺寸、形貌
等。这一作用又敏感地依赖于催化剂的制备过程和反应条件等。”李微雪说，现在，每年有近70
00篇论文涉及金属-载体相互作用这一概念，并且呈稳步增加的趋势，但对该作用的研究一直没
有实现定量化，尤其是缺乏明确的构效关系。

为此，从2017年起，他带领学生利用AI技术“死磕”该问题，历时8年终于解开这一困扰多相催
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化领域近50年的难题。

“令我们吃惊的是，在诸多复杂因素中，竟是金属催化剂与载体中的金属形成的金属-金属键产
生了决定性影响，而不是大家长期以来所想象的金属-氧键。”李微雪说，这为理解金属-
载体相互作用提供了全新视角。

《科学》审稿人高度评价了这项工作：“该研究对于改进工业催化剂非常重要，我对作者从原子
层面出发并以一种‘优美’的方式解决这一问题表示祝贺！研究结果极具创造性、思想性和深刻
性。”

从300亿个表达式中构建一个通用简洁公式

在这项研究中，科研人员先是收集了25种金属27种氧化物的178个实验数据，然后使用一种可解
释性AI算法，构建了一个由300亿个表达式组成的候选空间，并在此基础上建立了一个具有明确
物理意义的机器学习公式。

“可解释性AI算法从材料的基本性质出发，将材料已知的物理化学参数迭代地通过数学组合，得
到300亿个表达式。”李微雪说，他们进一步基于压缩感知原理，从300亿个表达式中得到一个能
再现所有实验数据的方程。

“得出一个机器学习公式比较简单，难的是如何结合具体问题让公式变得高度可解释，并从中挖
掘出物理意义和科学原理。”李微雪说，这依赖于研究者对问题的认识和判断。

最终，他们结合领域知识和理论推导，建立了一个物理清晰、数值准确的简洁方程式，首次完整
揭示了影响金属-载体相互作用的两个关键物理量，即“金属-氧相互作用”和“金属-
金属相互作用”。

得出公式后，他们反复确认核实，对675个金属-氧化物体系进行了分析，发现“金属-氧相互作
用”是形成界面的主要“贡献者”，而“金属-
金属相互作用”是区分不同载体影响的关键因素。

“简单来说，所有的氧化物载体都含有氧，不同的是它们包含的金属不同。因此，显而易见，是
‘金属-金属相互作用’对载体效应产生了决定性影响。”李微雪感叹，捅破这层“窗户纸”，
人们竟然花了近50年时间。

值得一提的是，他们还提出了“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
物中金属自身相互作用时，氧化物载体将包覆金属催化剂。比如，金属催化剂是铂，载体是氧化
钛。当铂-钛键强于钛-钛键，就会发生氧化钛包覆铂催化剂的现象。这一简洁的判据有效阐释了
目前几乎所有在这类体系中观测到的包覆现象。

一场跨越时空的接力赛

李微雪曾在德国马普学会弗里茨�哈伯研究所进行博士后阶段研究，并在回国后与该研究所所长
Matthias Scheffler成立了中德马普伙伴研究小组。

2016年，Scheffler受邀参加中国科学技术大学的一场学术年会。与李微雪见面时，Scheffler夸奖起
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他的博士后、之前是李微雪博士生的欧阳润海。他发展了一种可解释性AI算法SISSO，在材料领
域研究中有广阔前景。

这给了李微雪启发。2017年，他安排刚进课题组读研究生的王泰然，用SISSO研究金属-
载体相互作用这一问题。

王泰然从上百篇文献中收集了大量高质量的界面作用数据，并利用SISSO建立起相应的公式。但
是，公式背后的物理意义和重要价值还有待深入挖掘。

2021年，这篇论文已经初步成形，但李微雪并没急于发表，一是当时得到的方程物理图像不是很
清晰，二是新的金属-金属相互作用变量在催化过程中的重要性还不明确。

围绕上述问题，李微雪带领团队进行了大量探索，利用基于AI得到的方程预测、计算各种可能的
物理量，并尝试将其与重要的催化问题相关联，文章也不断推倒重来，但结果还是难以令人满意
。

转机出现在2023年。博士生胡建钰使用基于神经网络势函数的分子动力学模拟，成功在理论上重
现了1978年实验上发现的包覆现象。

这一次，他们找到了理论应用的突破口。随着对文章的创新性、重要性、逻辑性、清晰性等进行
反复修改，他们对公式物理意义的理解越来越清晰、深刻和全面。

从投稿到接收仅用85天

2024年7月30日，研究团队正式向《科学》投稿。这是论文的第320个版本。

9月7日，他们收到了审稿意见。令李微雪惊喜的是，编辑已经将论文彻底修改了一遍。“这表示
论文基本上被接收了。”

根据审稿意见，研究团队完成了相应工作，于10月2日返稿。很快，10月22日，论文被正式接收
。

研究用了8年，论文修改了329稿，从投稿到同意接收发表仅花了85天⋯⋯慢与快的背后，是李微
雪对科研的坚守、3名学生跨越时空的接力。

这一理论工作一经发表，立即得到了同领域科研人员的关注。“目前已有两个实验课题组利用这
次提出的理论，合成了一系列新的包覆催化材料体系，后续新催化反应的研究工作也在快速推进
中。”李微雪说。

“目前，我们仅描述了金属与氧化物界面的相互作用。接下来，我们将继续研究金属与各种金属
化合物载体的相互作用。”李微雪说，他们的长期目标是建立起描述材料界面相互作用的一般性
理论，加快新催化材料、新催化反应的发现，助推能源、环境和材料领域的绿色升级和可持续发
展。

李微雪表示，此次科学突破还证明了可解释性AI算法的巨大潜力，为重大科学问题的解决提供了
全新视角和方案。
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相关论文信息：

https://doi.org/10.1126/science.adp6034

《中国科学报》(2024-12-11第1版要闻)
作者：王敏 来源：中国科学报

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