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水氧化反应电化学成像研究取得进展。 太阳能光（电）催化水分解能够提供清洁可再生的太阳
能燃料，其中，水氧化反应涉及多个电子和质子的协同转移，是制约整体效率提升的关键步骤。
然而，该反应发生在复杂的固—液界面，光生电荷在催化剂表面积累、转移，进而驱动表面化学
键的形成与断裂。观测真实反应中，表面电荷、活性位点与中间物种的动态耦合存在困难，这成
为理解水氧化机制的关键障碍。

近日，中国科学院大连化学物理研究所等科研团队在水氧化反应电化学成像研究中取得进展。

团队发展了纳米空间分辨的原位电化学成像方法，在液相反应条件下，对异质纳米催化剂表面的
局域反应活性和动力学过程进行了可视化追踪。通过外球电子转移反应成像技术，科研人员实现
了液相中催化剂表面电荷浓度的定量化滴定，为解析水氧化反应动力学提供了关键基础。

研究发现，水氧化反应并非由固定静态活性位点主导，而是由表面空穴浓度驱动的动态过程。当
表面空穴密度较低时，催化剂（110）和（010）晶面均处于单空穴转移限制的动力学区间，并稳
定生成过氧羟基和过氧中间体，其中，（110）晶面表现出较高的本征活性。当表面空穴密度达
到临界阈值后，反应机制发生转变，（010）晶面通过过氧中间体在Bi-O-V核心结构中实现动态
空穴积累，催化活性迅速跃升，并表现出高阶动力学特征，其活性超过（110）晶面成为主导活
性面。与此同时，（110）晶面倾向于积累双氧化等价物，促进分子内O-O偶联过程。

结果表明，高效水氧化反应依赖于多空穴协同积累机制。空穴不仅是反应所需的电荷载体，还参
与调控催化剂表面结构，使活性中心在反应过程中发生动态适应。该成果推动了水氧化催化机制
从传统的静态活性位点模型转向电荷介导的动态活性系统模型，为下一代人工光合作用催化剂设
计提供了新思路。

相关研究成果发表在《自然-纳米技术》（Nature Nanotechnology）上。研究工作得到国家自然科
学基金委员会、国家重点研发计划、中国科学院等的支持。（来源：中国科学院大连化学物理研
究所）

相关论文信息：https://doi.org/10.1038/s41565-026-02184-3
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科研人员实现单颗粒光电催化剂水氧化反应原位动态纳米成像
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