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费托合成铁基催化剂相变调控理论研究取得重要进展。

为实现高原子利用率和催化效率，工业催化剂的活性核心组分通常是纳米尺寸。理解催化剂纳米
颗粒反应条件下的物相演化行为，对可持续能源技术中催化剂理性设计具有意义。铁基催化剂应
用广泛，可用于合成气转化及CO2

加氢等工业领域。但反应气氛下，铁基催化剂通常表现出复杂的物相演化行为，并伴随组分变化
。多种碳化相的共存与转化，导致其动态反应条件下的结构稳定性与演化机理缺乏系统性认识，
限制了催化材料的理性设计与性能优化。 

 

针对这一问题，中国科学院山西煤炭化学研究所基于碳化学势这一描述反应气氛的关键热力学变
量，构建出综合考虑纳米尺度热力学与纳米相变动力学普适性理论框架，系统研究了反应条件、
粒径和物相演化之间的复杂耦合关系。研究发现，纳米尺度效应在费托合成条件下，对碳化铁的
物相选择性和演化路径具有决定性作用。基于该理论框架，研究团队解释了多相催化领域存在的
疑问——在费托合成条件下χ-Fe5C2相为何普遍占优而Fe7C3

相极为罕见，该现象源于不同铁碳物相在纳米尺度下的热力学稳定性与动力学可达性差异。团队
通过相变实验和各种先进表征技术对理论预测进行严格验证，实验结果与理论预测一致。

研究首次集成纳米尺度热力学理论和纳米相变动力学理论，解释化学组分可变的固体催化剂纳米
颗粒在反应条件下的相变现象。这为高性能铁基催化剂的设计与优化奠定基础，也为预测和调控
用于多种高效能源转化技术的复杂多元素纳米催化剂相行为建立普适性理论框架。

相关研究成果发表在《美国化学会志》（Journal of the American Chemical
Society）上。研究工作得到国家自然科学基金委、中国科学院、科学技术部等的支持。
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集成纳米尺度热力学信息与相变动力学信息的碳化铁纳米颗粒综合相图

  

 

研究团队单位：山西煤炭化学研究所  
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