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新型电催化剂在全解水中的应用：突破与展望
蒋佳栋

引

福建师范大学，湖南省衡阳县，350000；

摘要：电催化剂作为能源转换与存储的核心材料，近年来在分类、性能评价、研究进展、挑战与未来展望等方面

取得了显著进展。文章系统梳理了过渡金属基催化剂、碳基催化剂及杂化催化剂的分类与特性，深入探讨了其在

全解水中的催化活性、稳定性与选择性评价。同时，总结了高效能催化剂开发、结构优化与新型合成方法的研究

突破，分析了成本限制、环境可持续性及技术集成等挑战与解决方案。最后，展望了分子级设计、多功能催化剂

及跨学科合作的未来发展方向，为电催化技术的进一步创新与应用提供了理论支撑与实践指导。
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言

随着全球能源需求增长与环境问题日益严峻，开发

高效、清洁的能源转换技术成为当务之急。电催化剂作

为电解水、燃料电池等能源技术的核心组件，其性能直

接决定了能量转换效率与成本。近年来，电催化剂的研

究在材料设计、性能评价与规模化应用等方面取得了显

著进展，但仍面临成本高、稳定性差及技术集成复杂等

挑战。

1 新型电催化剂的分类与特性

1.1 过渡金属基催化剂

过渡金属基催化剂的核心优势在于其d轨道电子构

型的可变性，这种特性使其在电催化反应中表现出优异

的电子转移能力。以铁、钴、镍为代表的过渡金属，通

过调控其配位环境与晶格结构，能够显著优化催化活性

与选择性。例如，尖晶石型氧化物（如 Co₃ O₄ ）因其

稳定的晶体框架与可调的电子性质，在析氧反应（OER）

中展现出高效催化性能
[1]
。此外，过渡金属硫化物的层

状结构及其暴露的活性边缘，也为析氢反应（HER）提

供了理想的催化平台。这些特性使得过渡金属基催化剂

在能源转换领域具有广阔的应用前景。

1.2 碳基催化剂

碳基催化剂的研究焦点在于其表面化学与电子结

构的精确调控。石墨烯、碳纳米管等多维碳材料通过缺

陷工程与杂原子掺杂，可引入丰富的活性位点并优化电

子传输路径。例如，氮掺杂碳材料中，氮原子的孤对电

子能够调节碳基体的局部电子密度，从而增强其对反应

中间体的吸附能力。同时，碳基催化剂的导电性与化学

稳定性使其在苛刻的电化学环境中仍能保持高效性能。

然而，其催化活性往往受限于活性位点的密度与分布，

因此，如何通过微观结构设计实现性能的最大化，仍是

当前研究的核心挑战。

1.3 杂化催化剂

杂化催化剂的设计理念在于通过不同功能材料的

协同作用，突破单一材料的性能局限。例如，金属-有

机框架（MOFs）与碳基材料的复合体系，不仅保留了 M

OFs 的高比表面积与可调孔隙结构，还引入了碳基体的

导电性与机械稳定性。此外，过渡金属与碳基材料的杂

化体系，能够通过界面电子转移与协同催化机制，显著

提升催化活性。值得注意的是，杂化催化剂的性能优化

依赖于界面特性的精确调控，包括界面化学键的形成、

电子结构的匹配以及传质过程的优化
[2]
。

2 电催化剂在全解水中的性能评价

2.1 催化活性

催化活性的高低直接决定了电催化剂的效率，其核

心在于降低电化学反应的能垒。过电位和塔菲尔斜率是

衡量催化活性的关键指标。过电位越低，说明催化剂在

驱动反应时所需的额外能量越少，效率越高；塔菲尔斜

率则揭示了反应速率与电位之间的关系，斜率越小，表

明催化剂对反应中间体的吸附与脱附过程越高效。例如，
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铂基催化剂在析氢反应中因其低过电位和小塔菲尔斜

率而被广泛使用
[3]
。然而，催化活性不仅依赖于材料的

本征性质，还与其微观结构、表面缺陷以及电子传输能

力密切相关。因此，优化催化活性需要从材料设计、结

构调控以及反应机制等多方面入手。

2.2 稳定性与耐久性

稳定性与耐久性是电催化剂从实验室走向实际应

用的必经考验。催化剂的化学稳定性决定了其在苛刻电

化学环境中的耐受能力，而结构稳定性则关乎其在长时

间反应中的性能保持。例如，过渡金属基催化剂在酸性

或碱性电解质中可能发生溶解或相变，导致活性下降；

碳基材料则可能因氧化或腐蚀而丧失导电性。耐久性通

常通过长时间恒电位或循环伏安测试来评估，其关键在

于揭示材料在反应中的退化机制。为提高稳定性，研究

人员常通过表面包覆、掺杂或构建复合结构等手段增强

催化剂的抗腐蚀与抗氧化能力。

2.3 选择性

选择性反映了催化剂在复杂反应体系中对目标反

应路径的调控能力。在全解水反应中，析氢反应（HER）

与析氧反应（OER）同时发生，而副反应（如析氯反应

或碳氧化反应）的存在可能降低能量转换效率。选择性

的优化依赖于催化剂表面活性位点的电子结构与化学

环境
[4]
。例如，通过调控催化剂的晶面取向或引入特定

功能基团，可以增强对目标反应中间体的吸附能力，同

时抑制副反应的发生。此外，电解质组成、电位窗口等

外部因素也对选择性产生显著影响。因此，选择性评价

需结合实际应用条件进行综合考量。

3 研究进展与突破

3.1 高效能催化剂的开发

近年来，单原子催化剂（SACs）因其原子级分散的

活性位点和极高的原子利用率，成为研究热点。SACs

通过将金属原子锚定在氮掺杂碳基体或其他载体上，不

仅最大化暴露了活性位点，还显著减少了贵金属用量。

例如，锚定在氮掺杂碳基体上的铂单原子在析氢反应（H

ER）中表现出接近铂纳米颗粒的催化活性，而铂用量却

大幅降低，有效解决了贵金属成本高的问题
[5]
。

二维材料，如过渡金属硫化物（TMDs），因其独特

的层状结构和可调的电子性质，在电催化领域展现了巨

大潜力。以二硫化钼（MoS₂ ）为例，其边缘活性位点

在析氢反应中表现出优异的催化性能。通过调控层间距、

引入缺陷或掺杂杂原子，可以进一步提升其活性。例如，

氮掺杂的 MoS₂ 在析氢反应中展现出更低的过电位和更

高的稳定性。

复合催化剂的开发也取得了重要进展。例如，将过

渡金属氧化物与碳基材料复合，不仅保留了氧化物的高

催化活性，还引入了碳基材料的导电性和机械稳定性。

这种复合设计通过界面协同效应，显著提升了催化剂的

整体性能。

高效能催化剂的开发离不开先进的表征技术和理

论计算。例如，X射线吸收光谱（XAS）和密度泛函理论

（DFT）计算帮助研究人员深入理解催化反应的微观机

制，从而指导催化剂的设计与优化。未来，随着材料科

学与催化理论的深度融合，高效能催化剂的开发将朝着

更高效、更经济、更可持续的方向发展。

3.2 催化剂结构优化

通过精确调控材料的形貌、晶面取向和孔隙结构，

可以显著提高活性位点的暴露率和反应物的传质效率。

例如，多级孔结构的引入不仅增大了催化剂的比表面积，

还为反应物与产物的扩散提供了高效路径。这种设计在

电催化反应中尤为重要，因为反应的效率往往受限于反

应物的传质速度。

表面缺陷工程通过引入空位、掺杂或构建界面，可

以有效调节材料的电子分布，从而增强其催化活性。以

过渡金属氧化物为例，氧空位的引入能够显著提升其在

析氧反应（OER）中的性能
[6]
。氧空位不仅增加了材料的

导电性，还能优化反应中间体的吸附能，从而降低反应

能垒。此外，掺杂杂原子（如氮、磷）也可以调节材料

的局部电子密度，增强其对反应中间体的吸附能力。

晶面调控是不同晶面通常具有不同的原子排列和

电子结构，因此选择合适的晶面可以显著提升催化活性。

例如，某些过渡金属硫化物的边缘晶面在析氢反应中表

现出更高的活性，而基底晶面的活性则相对较低。通过

调控晶面取向，可以最大化暴露高活性晶面，从而提高

整体催化性能。

3.3 新型合成方法

新型合成方法的开发为催化剂的制备提供了更多

可能性。水热法、溶剂热法和气相沉积法等技术，能够
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精确控制材料的形貌、尺寸和组成。例如，通过模板法

制备的多孔碳材料，具有均匀的孔径分布和高比表面积，

适用于多种电催化反应。此外，绿色合成方法的兴起，

如生物启发合成和低能耗制备技术，不仅降低了制备过

程的能耗与污染，还提高了催化剂的可持续性。这些新

型合成方法不仅拓展了催化剂的制备手段，更为其性能

优化提供了技术支撑。

4 挑战与解决方案

4.1 成本与资源限制

电催化剂的广泛应用常被高昂成本和稀缺资源所

限制。以铂、钌为代表的贵金属催化剂性能卓越，但其

价格昂贵且储量有限，难以大规模推广。针对这一问题，

研究人员正积极探索低成本替代材料，如铁、钴、镍等

过渡金属基催化剂，以及碳基材料。此外，通过优化制

备工艺，如单原子催化剂技术，可以大幅减少贵金属用

量，同时保持高效催化性能。资源限制的解决不仅需要

材料创新，还需建立高效的回收与循环利用体系，以实

现资源的可持续利用。

4.2 环境与可持续性

电催化技术的环境友好性与可持续性是其走向实

际应用的重要前提。传统催化剂的制备过程往往伴随高

能耗和污染排放，而催化剂在使用过程中也可能因降解

或流失对环境造成二次污染
[7]
。为此，绿色合成方法成

为研究热点，例如利用生物模板或低温制备技术，不仅

降低了能耗和污染，还提高了催化剂的生物相容性。此

外，催化剂的循环利用技术，如电化学再生和生物降解，

也为减少环境负担提供了可行路径。可持续性不仅关注

技术本身，还需从全生命周期角度评估其环境影响。

4.3 技术集成与规模化

电催化技术的规模化应用面临技术集成与系统优

化的挑战。实验室中表现优异的催化剂在实际应用中往

往因反应条件复杂性和系统集成度不足而大打折扣。例

如，全解水反应中，催化剂需同时满足析氢和析氧的高

效协同，而实际系统中还需考虑电解质选择、反应器设

计以及能量管理等问题。技术集成需要从材料、器件到

系统层面进行多层次优化，如开发多功能催化剂、设计

高效反应器以及构建智能能量管理系统。此外，规模化

生产中的质量控制和成本控制也是实现技术落地的关

键环节。

5 未来展望

5.1 分子级设计

电催化剂的未来发展将更加聚焦于分子级设计，通

过精准调控材料的原子排列与电子结构，实现催化性能

的定向优化。单原子催化剂（SACs）因其原子级分散的

活性位点和极高的原子利用率，已成为研究热点。例如，

锚定在氮掺杂碳基体上的铂单原子，在析氢反应中展现

出接近铂纳米颗粒的活性，而用量却大幅减少。借助先

进的表征技术（如 X射线吸收光谱）与计算模拟，研究

人员能够深入揭示催化反应的微观机制，从而指导分子

级设计。这种设计不仅关注活性位点的本征性质，还需

考虑其与反应物、产物的相互作用，以实现催化效率的

最大化。

5.2 多功能催化剂

多功能催化剂的开发是未来电催化技术的重要方

向。单一功能的催化剂难以满足复杂反应体系的需求，

而多功能催化剂通过集成多种催化活性，能够同时驱动

多个反应步骤，从而提高整体效率。例如，将析氢与析

氧活性位点集成于同一材料中，可实现全解水反应的高

效协同。多功能催化剂的设计需兼顾各功能组分的兼容

性与协同效应，通过界面工程与结构调控，实现性能的

最优化。此外，多功能催化剂在能源存储与转换、环境

修复等领域的应用潜力也值得深入探索。

5.3 跨学科合作

电催化技术的突破离不开跨学科合作。材料科学、

化学、物理学、生物学等多学科的交叉融合，为电催化

剂的设计与优化提供了新的思路与方法。例如，生物启

发合成技术借鉴自然界的高效催化机制，为绿色催化剂

的开发提供了新途径；机器学习与人工智能的应用，能

够加速材料筛选与性能预测，缩短研发周期。跨学科合

作不仅拓展了电催化研究的边界，还为解决复杂能源与

环境问题提供了综合解决方案。未来，跨学科合作将成

为推动电催化技术创新的重要驱动力。

6 结论

电催化剂的研究在材料设计、性能优化与规模化应

用等方面取得了重要进展，但仍需解决成本、环境可持

续性及技术集成等挑战。未来的发展方向将聚焦于分子
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级设计、多功能催化剂开发及跨学科合作，通过精准调

控材料结构与性能，实现电催化技术的高效、绿色与可

持续发展。电催化技术的突破不仅有助于推动能源转型

与环境保护，还将为全球可持续发展目标的实现提供重

要支撑。
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