单原子催化的一些理论思考


单原子催化是近年来催化领域的一个前沿研究方向，其研究内容包括催化材料的精准制备及其结构表征、性能研究与机理探索、新材料设计等。随着大量单原子催化剂的成功合成并在诸多催化反应中展现出了优异性能，单原子催化在能源、环境、材料等多个领域具备良好的应用前景。然而，单原子催化研究仍面临许多科学问题与挑战，如单原子催化材料活性中心及其在反应条件下的动态演化的精确原子结构表征；一些反应中独特催化现象的理解；针对特定反应具有高转化率与高选择性、稳定的单原子催化材料的设计及低成本、宏观制备。解决这些问题，单原子催化研究需要多学科交叉融合、相互促进。
单原子催化理论研究在揭示微观结构、提出新机制与新概念以及设计新材料方面，具有巨大的潜力和前瞻性，是单原子催化研究的重要内容。基于理论研究，可以揭示单原子催化材料的准原位结构，构建反应条件下单原子催化剂“相图”；可以揭示量子态与空间限域效应的协同作用以及外界环境对单原子催化的调控机制；针对光/电/热作用下的特定反应，可以设计筛选具有应用前景的单原子催化模型。
本报告将围绕单原子催化发展过程中遇到的新的科学现象和问题，从理论角度提出一些思考，包括：(1)单原子催化中的新机制，如单原子催化中的自催化机制、单原子催化中配体作用机制与多重单原子中心协同作用机制等；(2)单原子催化中的新概念，如极端环境下的严格单原子催化；(3)单原子催化中的新设计，如单原子催化中量子态调控、非金属单原子催化等。
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