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大电流密度水裂解电催化材料的合成与机制 

1. 研究背景与研究目标 

氢气是重要的化工原料，主要用于石油化工和合成氨工业，年需

求量达到 5500 亿立方米（2017 年数据）；氢气也是潜在的绿色能源

载体，其有效利用可以降低我们对化石燃料（如石油等）的依赖，也

可以减轻化石燃料过度使用造成的环境问题。电解水被广泛认为是非

常有前景的绿色制氢路线，其原料是丰富的水，为可持续制氢提供了

可能，产物是氢气和氧气，也不会对环境造成二次污染；而且电解水

制氢所需电能可以通过转化风能、太阳能等可再生能源获得。然而，

由于高能耗问题，电解水制氢在工业制氢中所占比重仅为 3-5%。因

此，推动电解水制氢技术发展的关键是催化材料的革新，即大力发展

高活性、廉价的水裂解电催化材料，以最大限度地提高水裂解效率，

降低水裂解成本。 

可满足工业电解水制氢的水裂解电催化材料应具备：（1）原料廉

价；（2）制备工艺简单；（3）大电流密度下活性和稳定性高。大电流

密度（1000 mA/cm
2
级）是工业电解水器件的现实需求。 

目前，贵金属催化材料活性高，但储量稀少、价格昂贵（图 1）。

比如，Pt 基材料是目前活性最高的水裂解析氢（水还原）催化剂，

而 IrOx材料则是高活性的水裂解析氧（水氧化）催化剂。此外，需要

说明的是，即使 Pt 和 IrOx 这样的贵金属催化剂在工业需求的 1000 



mA/cm2级电流密度条件下也很低效。随着相关研究的推进，非贵金属

水裂解催化材料的研究已经取得了一些重要进展，在 10 mA/cm
2级电

流密度下，很多非贵金属水裂解催化剂的催化活性已经接近，甚至超

过了贵金属催化剂。然而，在 1000 mA/cm
2级电流密度下，能高效、

稳定催化水裂解反应的材料还鲜有报道。由此可见，大电流密度下适

用的水裂解催化材料的研究尚处于实验探索阶段，很多材料和化学问

题尚待解决，该类催化材料的研究还任重道远。 

      

图 1（A）电解水器件示意图; (B) 几种金属元素的地壳丰度比较。 

 

未来三年，申请人拟集中开展大电流密度非贵金属水裂解电催化

材料的合成化学和水裂解催化机制研究。深入探究非贵金属水裂解电

催化材料在大电流密度下高效水裂解催化本质，并对比分析贵金属催

化材料（如 Pt）相关性质，总结大电流密度水裂解催化材料的一般

构筑规则。在材料合成基础上开展相关机制研究，将丰富无机合成化

学、表面物理化学和催化化学的基础内容，可能形成新的材料设计理

念，为水裂解催化材料带来新的发展契机。 

2. 拟解决的关键科学问题 



--同步优化水裂解催化材料的传荷、传质和催化活性位点性质：

通过理论计算与实验探讨相结合，阐明催化晶体结构、形貌结构、优

势晶面、电子结构等对其传荷、传质和催化活性位点性质的影响规律，

探寻可同步优化传荷、传质和催化活性位点性质的有效策略。 

--揭示水分子在材料表界面高效转化机理：揭示水分子在催化材

料表界面的化学转化微观机制，及关键反应中间体与活性位点的化学

相互作用，提出有效的调控方法，改善材料的大电流密度水裂解催化

性能。 

--水裂解催化材料的绿色合成化学：以大电流水裂解催化材料的

绿色合成为目标，发展低温（或室温）、无有机溶剂的、可放大的新

合成方法和新合成路线。利用理论建模和实验相结合的方法，研究材

料合成过程中涉及的化学和反应问题，深入理解催化材料的合成过程

与机制。 

3. 研究内容 

以发展可适用于工业水裂解制氢的催化材料为目标，在已有工作

基础上，拟继续开展大电流密度水裂解催化材料的合成化学与催化机

制研究。拟开展的研究内容主要包括：（1）含硼烯化合物的合成化学

及其在大电流密度催化水裂解方面的应用；（2）大电流密度导电硫化

物基水裂解催化材料的纳米结构设计与性能优化；（3）大电流密度下，

水裂解催化本质探究及高效水裂解催化材料一般构筑规则的建立。 

 

 


