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氨分解制绿氢催化剂研究获进展
。氢能作为零碳高效二次能源，具有广阔应用前景。Ru基催化剂凭借其独特的几何构型和电子
性质，在氨分解制氢领域展现出突出的催化优势。

近日，中国科学院兰州化学物理研究所创新性地在TS-1分子筛骨架中原位构筑Ti空位，精准调控
Ru物种的几何和电子结构，为Ru基催化剂设计提供新策略。

表征结果表明，TS分子筛中Ti空位的构筑可调控Ru纳米颗粒的几何构型，提高其分散度和B5位
点浓度。更重要的是，Ti空位可增强TS分子筛与Ru物种之间的金属-载体相互作用，优化Ru与TS
分子筛之间的电子转移，调控Ru位点的电子结构，并诱导形成更多高活性Ru0-Ov-Ti3+界面。

原位DRIFTS结果揭示，Ru/d
20-TS催化剂上Ti-OH的消耗-
再生循环机制，Ti-OH位点作为NH3吸附位点被消耗，Ru位点是活化NHx中间体，诱导N-
H键断裂的主要活性位点，Ti3+位点作为质子H*受体可诱导催化剂表面Ti-
OH的再生，共同建立高效的NH3

分解催化循环。DFT计算进一步揭示了Ru0-Ov-Ti3+

结构的内在电子性质及其在NH3分解各基元反应中的热力学优势。

该工作为未来理性设计高性能NH3分解催化剂提供了重要理论基础。

相关研究成果发表在《先进功能材料》（Advanced Functional
Materials
）上。研究工作得到甘肃省联合科研基金重点项目、兰州市人才创新创业项目等的支持。
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