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理论催化是从原子和分子水平上研究催化的重要手段。它不仅解释已有实验现象，还可以提供实验难以获取的过渡态及活泼中间体等关键信息，进而有效指导催化剂的优化和设计。相比于传统的负载型金属催化剂，负载的原子分散催化剂具有组成、价态、配位结构相对明确的特点，引起了广泛的关注。我们与实验课题组密切合作，提出“理论做加法，实验做减法”的新研究范式，依据实验表征结构，构建合理的理论模型，进行机理研究，从原子分子水平上阐明界面协同的科学内涵，并在理论与实验匹配的基础上开展催化剂设计。报告内容包括： 1）单原子（团簇）催化剂配位结构与加氢性能的关联；2）Cu/SiO2界面加氢性能调控；3）单原子合金晶面调控与溢流加氢；4）“半透式”界面加氢新机制。
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