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科学家揭示卡宾活化氢气新机制。 近日，南方科技大学理学院化学系刘柳副教授团队在发表于
《自然—化学》发表最新研究成果。他们通过精准调控卡宾电子结构，实现了中性σ0π2卡宾的
稳定合成，并成功将其应用于氢气的活化，揭示了一条不同于传统模式的全新反应机制。

该研究不仅深化了对卡宾电子结构和反应性的认识，也为相关领域后续发展提供了新思路。

 研究示意图。南方科技大学供图

氢气活化是合成化学与能源转化中的关键基元反应，长期以来主要依赖过渡金属体系。相比之下
，单线态卡宾介导的氢气活化研究进展较为有限。单线态卡宾通常呈σ0π2电子结构，受轨道对
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称性限制，氢气活化只能沿卡宾的π-面路径进行，因而属于非最小移动路径，伴随着较大的结
构重组和较高的反应能垒，迄今仅有一种单线态卡宾在加热条件下能够实现氢气的活化。

2024年，刘柳团队创制了具有反转电子结构的阳离子型σ0π2卡宾，突破了传统卡宾电子结构的
限制。在此基础上，团队进一步将σ0π2卡宾拓展至中性体系，通过调控配体环境，一步构建了
中性σ0π2卡宾，实验结果表明，该物质呈现σ0π2结构特征，面内具有空σ轨道，面外存在占
据的π孤对电子。

在室温、1个大气压氢气条件下，中性σ0π2卡宾的苯溶液可顺利发生氢气活化，生成产物卡宾
加氢产物。研究团队证实，氢化后卡宾碳中心转变为饱和碳。同位素标记与动力学研究表明，该
反应遵循协同但非同步的σ-面活化路径，与理论计算结果高度吻合。

团队进一步系统揭示了该卡宾体系的氢气活化机制。计算结果表明，该反应遵循一条σ-面活化
路径，即氢气分子沿卡宾σ面侧向接近，经协同过程实现H–H键断裂。与传统π-面路径相比，
这一路径具有更低的反应能垒和更小的骨架形变，呈现前过渡态特征，整体趋近于最小移动路径
。该转化根源在于中性σ0π2卡宾所具有的独特路易斯双亲性，一方面，面内空的σ轨道可接受
来自H–H键的电子；另一方面，面外占据的π孤对电子又可向H–H反键供电子，二者协同促
进氢气活化。

该成果突破了传统单线态卡宾的经典反应范式，首次证实稳定卡宾可经σ-面路径实现小分子活
化，拓展了卡宾化学的研究边界，也为双亲性主族元素化学的发展提供了新的思路。（来源：中
国科学报 刁雯蕙）

相关论文信息：https://doi.org/10.1038/s41557-026-02147-0
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