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锂硫电池用单原子催化剂研究获进展。

锂硫电池以硫转换反应为核心，具有高能量密度和成本优势，是下一代储能技术颇有潜力的候选
者之一。但在实际运行过程中，硫转换反应的动力学通常较为缓慢，限制了电池的实际性能。单
原子催化剂尤其是新兴的高熵单原子催化剂能够提升硫转换反应动力学，但其背后的化学机制尚
未明晰，常被简单归结为协同或熵增效应。这阻碍了单原子催化剂的设计与性能优化。

中国科学院金属研究所科研人员在前期研发高效锂硫电池催化剂的基础上，采用第一性原理计算
与实验方法，揭开了这一“黑箱”，在单原子催化剂研究方面取得进展。研究发现，中心金属原
子间的长程相互作用是影响催化性能的关键。基于此，研究实现了对高熵单原子催化剂元素种类
和占比的精准定位，促进了硫转换反应，提升了锂硫电池性能。

研究发现并验证了不同中心金属原子间存在非键合作用的长程相互作用，且作用范围在亚纳米距
离内。这种长程相互作用影响中心金属原子的d电子占据状态，导致非典型价态。熵的增加进一
步促进了中心金属原子中d电子和基底碳原子中π电子的重排。研究在第四周期过渡金属中筛选
出5个潜在的高性能中心金属原子即Mn、Fe、Co、Ni、Cu。基于此设计的这一高熵单原子催化
剂，可调节硫化物的吸附和转化反应动力学，并提高被吸附硫化锂的电子导电性。研究组装的锂
硫电池在10 C的高倍率下具有800 mAh g-1的初始容量，并可稳定循环200圈以上。

这一研究为单原子催化剂的进一步发展提供了理论支撑，并有望推动高比能锂电池技术的创新研
究。

相关研究成果被遴选为封面文章和编辑推荐文章，发表在《先进材料》（Advanced
Materials
）上。研究工作得到国家重点研发计划、国家自然科学基金和博士后创新人才支持计划等的支持
。
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高熵单原子催化剂种长程相互作用示意图 

 

研究团队单位：金属研究所  
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