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摘 要：浆态床加氢裂化催化剂的设计和开发是重油高效转化的关键。传统过渡金属硫化物催化剂在加氢反应过程中易团

聚，导致金属原子利用率低和加氢性能下降。单原子催化剂具有最大的金属原子利用率和可调的活性中心结构，表现出优异

的加氢性能，为重油浆态床加氢裂化催化剂设计提供了新思路。综述了近年来重油浆态床加氢裂化催化剂的研究进展，重点

介绍了纳米催化剂和单原子催化剂的结构特性与催化性能差异，进而从原子尺度提出了配位结构调控、双原子位点协同调控

和单原子-硫化物耦合调控的浆态床加氢裂化催化剂的设计策略，并对单原子催化剂在重油浆态床加氢裂化反应体系中存在

的问题与挑战进行了展望。
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Research progress on heavy oil slurry phase hydrocracking catalysts and their 

atomic-scale regulation
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Abstract: The design and development of slurry phase hydrocracking catalysts are key to the efficient conversion of heavy oil. 

Traditional transition metal sulfide catalysts are prone to agglomerate during hydrogenation reactions, resulting in low metal atom 

utilization rate and decreased hydrogenation performance. Single-atom catalysts have the highest metal atom utilization rate and 

adjustable active center structure, which show excellent hydrogenation performance, providing new ideas for the design of heavy oil 

slurry phase hydrocracking catalysts. Research progress on heavy oil slurry phase hydrocracking catalysts in recent years was reviewed, 

with particular emphasis on the structural characteristics and catalytic performance differences between nano-scale catalysts and single-

atom catalysts. At the atomic scale, design strategies for heavy oil hydrocracking catalysts were then proposed, including coordination 

structure regulation, dual-atom site cooperative regulation, and single-atom-sulfide coupling regulation. In addition, the issues and 

challenges of single-atom catalysts in heavy oil slurry phase hydrocracking were prospected.
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石油是社会发展的重要战略资源。我国石油

资源大量依赖进口，2024 年原油对外依存度高达

71.9%，且以重油为主。高效转化利用是提升石油

综合利用率并确保能源安全的核心问题[1]。加氢转

化被认为是劣质重油清洁高效利用的关键技术[2]，

而浆态床加氢因转化率高、适应原料范围广而受到

广泛关注[3]。催化剂在重油浆态床加氢裂化反应中

发挥着决定性的作用，首先催化H2裂解产生活性氢
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物种，随后活性氢物种与热裂解过程中形成的大分

子自由基作用并使其饱和，从而抑制了大分子自由

基缩聚和焦炭生成，实现重油向轻质油的转化。通常

载体的酸性位点促进重油大分子C—C键裂解和异构

化反应，以提高重油转化率，而金属活性相负责活

化H2形成氢自由基，进而与热裂解产生的大分子自

由基发生反应，避免大分子自由基相互之间的缩合

生焦[4-5]。由于重油浆态床加氢过程使用一次性催

化剂，因此，研发具有高转化效率和高金属原子利

用率的新型催化剂成为推动该技术产业化的关键

方向。较高的转化效率表明活性位点能够高效运

作，而较高的原子利用率则表明构成催化剂的金属

原子几乎都参与催化过程[6]。这不仅提升了H2使用

效率和重油转化水平，同时还能有效减少焦炭生

成，避免因结焦导致的设备磨损与堵塞等问题[7]。

因此，设计并应用“双高”性能的催化剂，对实现重

油浆态床加氢转化具有重要意义。

重油浆态床加氢裂化催化剂（负载型纳米催化

剂、非负载型纳米催化剂和单原子催化剂（SACs））对

比见表1。负载型纳米催化剂在过重的油中易失活，

分散性一般。非负载型纳米催化剂在重油中分散性

和加氢活性较高，是目前应用最广泛的催化剂，然而

其活性位点金属硫化物在油中易团聚失活。相比于

以上催化剂，单原子催化剂具有更高的原子利用率，

且加氢活性较高，具有良好的发展前景。传统浆态

床加氢裂化催化剂通过过渡金属化合物在反应体系

中的原位硫化过程形成硫化物活性物种，硫化物的

边角位是活性位点[8-9]。然而，若缺乏有效的原位调

控手段，这些活性物种往往会迅速团聚形成更大颗

粒[10]，导致金属原子利用率降低，暴露的活性位点数

量下降，从而显著降低了催化剂加氢活性。近年来

兴起的单原子催化剂因能够实现金属原子利用率最

大化，并具备可设计与调控的配位环境而备受关注，

其在重油浆态床加氢反应中不仅展现出高效的H2活

化性能[11-13]，也为重油浆态床加氢裂化催化剂的结构

设计提供了新思路。通过精准调控催化剂活性位点

的微观结构，促进H2活化，有望显著提升单原子催化

剂重油浆态床加氢反应催化性能[14-15]。

本文综述近年来重油浆态床加氢裂化催化剂

的研究进展，从原子尺度提出催化剂调控策略（配

位结构调控、双原子位点协同调控、单原子与MoS2活

性位点耦合调控）（图1），并对单原子催化剂在该反应

体系中存在的问题与挑战进行展望。

1　重油浆态床加氢裂化催化剂研究进展

1.1　纳米催化剂

纳米催化剂的活性位点多为过渡金属硫化物，

其中MoS2和WS2的加氢活性远高于其他金属硫化

物，其催化活性主要来源于不饱和配位的边缘

位点。

1.1.1　负载型纳米催化剂

负载型纳米催化剂主要采用Al2O3、SiO2等金属

氧化物作为载体，通过在载体表面引入弱酸性位

点，促进重油分子热裂化过程中C—C键断裂[16]，从

而实现在较低温度下重油加氢裂化。强酸性载体

会导致过度裂化，而高比表面积有利于活性金属在

载体上的分散，因此负载型纳米催化剂应选择大介

孔+适中酸性的载体，以保证最高重油转化率的同

时结焦率最低。FENG等[17]制备了不同酸性载体负

载的催化剂（图 2(a)~图 2(d)），发现无定形硅铝

（ASA）作为载体的催化剂表现出最好的重油浆态

表1　重油浆态床加氢裂化催化剂对比

Table 1　Comparison of heavy oil slurry phase hydrocracking catalysts

催化剂类型

负载型纳米催化剂

非负载型纳米催化剂

单原子催化剂

活性位点

载体及过渡金属硫化物

过渡金属硫化物

特定配位结构的金属原子

适用重油类型

较重

重

重

分散性

一般

较高

较高

稳定性

一般

易团聚失活

较高

加氢活性

一般

较高

较高

图1　重油浆态床加氢裂化催化剂类型及其原子尺度调控策略

Fig. 1　Types of heavy oil slurry phase hydrocracking 

catalysts and their atomic-scale regulation strategies
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床加氢裂化催化性能（图 2(e)）。MA等[18]合成了Zr 

掺杂SiO2-Al2O3 混合氧化物催化剂，发现Zr的掺杂

增大了混合氧化物的总酸量，使催化剂从富含大中

孔/大孔结构转变为了更均匀的介孔结构，显著提高

了重油转化率。此外，载体粒径也影响着催化剂的

加氢活性，小粒径载体不仅提供了更高的比表面积

和大介孔容积，促进了重油分子扩散和传质，还提

高了载体上负载金属氧化物的还原性，提高了金属

分散度和硫化度，形成了更多的活性相，并进一步

提高了催化剂加氢活性（图2(f)）[19]。

1.1.2　非负载型纳米催化剂

与负载型纳米催化剂相比，非负载型纳米催化

剂主要由活性金属组分构成。借助表面活性剂在

金属纳米颗粒表面的桥连作用，可有效改善催化剂

在油相中的分散性，从而使活性位点更好地接触反

应物，提升催化剂重油浆态床加氢裂化催化性能。

RAWAT等[20]系统比较了不同碳链长度脂肪酸配体

（月桂酸、棕榈酸、硬脂酸和油酸钠）修饰的油溶性

MoS2催化剂，发现油酸钠的不饱和双键提高了催化

剂疏水性，促进了重油分子在催化剂上的扩散，实

现了最高的减压渣油（VR）和重减压瓦斯油（VGO）

转化率（图3(a)）。配体结构通过影响前驱体在油中

的分散性，决定了原位生成的MoS2催化剂的尺寸和

活性位点数量。KANG等[21]研究发现具有短链烷基

配体的三乙基亚磷酸酯钼因具有最佳的分散性，能

够生成最小尺寸、最多边缘活性位点的MoS2，从而展

现出高活性金属转化频率（TOF）（图 3(b)、图 3(c)）。

然而，油溶性前驱体通常只含有单一的烷基基团，

限制了催化剂的分散性和催化活性。YANG等[22]通

过制备同时含有苯甲基和正丁基的双功能Mo-芳

基/烷基二硫代磷酸盐催化剂，提升了非负载纳米型

催化剂对不同原料的普适性（图3(d)）。

重油浆态床加氢裂化反应主要发生在催化剂

的边缘区域，引入Ni、Co等助剂可增加缺陷、提高

电子迁移率，显著提高催化剂加氢活性[23]。Ni掺杂

在 MoS2边缘改变了 MoS2的电子结构，降低了 H2

解离能垒（图 4(a)）[24]。另外，Ni—S键具有较强的

离子键特性，可以促进电子转移，提高 H2活化性

分图(f)中，S表示小粒径，M表示中粒径，L表示大粒径。

图2　Mo/SiO2 (a)、Mo/USY (b)、Mo/γ-Al2O3 (c)和Mo/ASA (d)的SEM照片和其催化下的产品分布(e)[17]；不同SiO2载体粒径FeZn/SiO2

催化剂催化下的产品产率(f)[19]

Fig. 2　SEM images of Mo/SiO2 (a), Mo/USY (b), Mo/γ-Al2O3 (c) and Mo/ASA (d) and product distributions with their catalysis (e) [17]; 

Product yields of FeZn/SiO2 catalysts supported on SiO2 with different particle sizes (f)[19]
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能，极大提高了催化剂的重油加氢裂化催化性能

（图 4(b)）[24]。此外，Ni 优先占据 WS2 的 W-edge 位

点，形成更稳定的活性中心，抑制了WS2片层生长，

保证了边缘金属的分散度，从而提高了催化剂加氢

活性和稳定性[25]。WS2易发生平面堆叠，导致活性

位点减少，Co掺杂可以促进Co-W-S生成，抑制WS2

堆叠，从而显著提升催化剂加氢活性和稳定性

（图4(c)）[26]。

CHEN等[27]采用高分散Co调控了MoS2结构，发

现Co会优先占据MoS2纳米片的边缘S位点，从而改

变电子结构，促进反应物吸附和活化，其中Co掺杂在

MoS2边缘并与之形成Co-S-Mo相（图5(a)）。与参比

催化剂相比，Co掺杂 MoS2催化剂展示出更优异的

加氢活性（图 5(b)）[27]。Ni 的引入可以进一步促进

Co-Mo-S[28]、Mo-W-S[29]活性相的形成，并提高其稳定

性，促进H2吸附和解离，从而提高催化剂加氢活性和

对裂解自由基的淬灭能力。Fe的d轨道与Mo的d轨

道重叠，电子可以从Fe转移到Mo（通过桥连S），形成

富电子Mo，降低配位不饱和位点的形成能垒，暴露更

多的活性位点，促进H2异裂解离。FeMoS的d带中心

比MoS2更远离费米能级，有利于反应物/中间体脱附，

降低了焦炭产率（图5(c)）[30]。重油分子中间体的吸脱

附平衡直接决定了重油浆态床加氢裂化反应活性和

稳定性，有效的吸附保证了加氢反应进行，快速脱附则

避免了反应中间体在表面缩合生成焦炭。此外，Fe的引

入减小了层间作用力，有利于减小MoS2堆叠层数[30]。

图3　不同配体修饰MoS2催化剂作用下的VR和重VGO转化率(a)[20]；含磷钼前驱体催化剂作用下的VR加氢裂化的H2消耗曲线(b)

和TOF (c)[21]；不同配体修饰催化剂作用下的产品收率随反应时间的变化(d) [22]

Fig. 3　VR and heavy VGO conversion rates of MoS2 catalysts modified by different ligands (a)[20]; H2 consumption curves (b) and 

TOF (c) of VR hydrocracking of catalysts with phosphorus-molybdenum precursors[21]; Changes of product yields of 

catalysts modified by different ligands with reaction time (d)[22]
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负载型纳米催化剂与非负载型纳米催化剂的结

合既提供了促进裂化的酸性位点，又使催化剂在油

相中具有良好的分散性。MA等[31]将油溶性离子液

体与混合金属氧化物（SiO2-ZrO2）结合，研发了双功能

催化剂，发现油溶性离子液体提高了催化剂在油相中

的分散性，促进了活性位点MoS2高度分散。SiO2-ZrO2

提供的 Brønsted 和 Lewis 酸性位点促进了裂解反

应，显著提高了VR转化率和馏分油的产品收率。

1.2　单原子催化剂

纳米催化剂的边角位被认为是催化活性中心，

然而，在高温高压且富硫反应条件下，金属硫化物

易发生团聚生长，导致活性位点数量下降，导致催

化剂失活。此外，受限于循环使用性能差及回收难

度高等问题，大量催化剂随着转化后的轻质油品从

分馏塔流出到下一级操作单元，导致在尾油循环等

操作过程中需要重新注入新鲜催化剂，增大了成

本，制约了其在重油浆态床加氢反应中的应用[32]。

近年来，单原子催化剂因全暴露的金属活性位

点、配位结构可调等优点，在加氢反应中能够高效活

化H2，而H2的高效活化对于重油浆态床加氢过程至

关重要，因此单原子催化剂在重油浆态床加氢反应

中表现出较高加氢活性[33-34]。此外，作为载体的碳材

料具有超大比表面积和亲油疏水性[35]，能有效提高催

化剂在油相中的分散性和稳定性，抑制颗粒生长和

焦炭生成，促进沥青质向沥青油的转化[36]。限制单原

子催化剂发展的主要因素是碳载体与重油浆态床加

氢裂化体系中生成的焦炭混合为一体，难以分离。

SUN等[37]以环糊精为碳载前驱体，通过超分子

自组装-热解策略合成了Mo-S4配位单原子催化剂

（Mo单原子催化剂Mo-S4-N/C）（图6(a)、图6(b)），发

现该催化剂具备高效的H2解离性能，表现出优于纳

米催化剂的加氢活性（图6(c)）。此外，3次循环性能

测试中，该催化剂活性几乎无衰减，表现出良好的

循环性能。第二壳层N配位结构的引入，可有效降

低了活性氢的迁移能垒。密度泛函理论计算表明

该双壳层配位调控催化剂具有较低的H2吸附解离

能，从而进一步降低了溢出氢的迁移能垒，促进了

活性氢迁移（图6(d)）。

TOFT为总金属转化频率；N-MN为机械混合的环烷酸Mo（N-M）和环烷酸Ni（N-N）。

图4　O-MN的HRTEM照片(a)及其与参比催化剂作用下的TOFT和VR转化率(b)[24]；Co掺杂WS2催化剂作用下的产品分布和H2消

耗速率(c)[26]

Fig. 4　HRTEM image of O-MN (a) and TOFT and VR conversion rates of O-MN and reference catalysts (b)[24]; Product distributions 

and H2 consumption rates of Co-doped WS2 catalysts (c)[26]

1 Å = 0.1 nm。

图5　Co掺杂MoS2催化剂的FT-EXAFS谱图(a)和其作用下的产品分布(b)[27]；FeMoS催化剂及其参比催化剂作用下的产品产率(c)[30]

Fig. 5　FT-EXAFS spectra (a) and product distributions (b) of Co-doped MoS2 catalysts[27]; Product yields of FeMoS catalysts and 

reference catalysts (c)[30]
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纳米催化剂和单原子催化剂催化性能对比

见表 2。由表 2 可知，相比于纳米催化剂，单原子

催化剂具有更高的原子利用率，在催化剂加入量，

即 Mo 质量分数相同时， VR 转化率较高，且焦炭

产率极低（< 1%）。较高的 TOFT归因于金属单原

子对于 H2的高效活化，同时，碳载体还具有载焦

抑焦的作用，也进一步降低了反应体系的焦炭

产率。

表2　纳米催化剂和单原子催化剂催化性能对比

Table 2　Comparison of catalytic performances of nano-catalysts and single-atom catalysts

FeZn/SiO2-S

Mo-TEP

Mo-A/R

O-MN

Ni0.5W0.5S2

400

100

150

200

150

430

410

430

425

420

8

11

7

7

9.5

180

180

60

60

120

0.4

1.2

≈ 0.5

0.51

< 1

≈ 52（VR）

≈ 90（反应物）

64.7（VR）

45（沥青质）

1.52

0.35

0.07

[19]

[21]

[22]

[24]

[25]

催化剂 Mo质量分数 /× 10-6 反应温度 /℃ 初始氢压 /MPa 反应时长 /min 焦炭产率 /% 原料转化率 /% TOFT /s-1 参考文献

IS为初始态；TS为过渡态；FS为终态。

图6　Mo-S4-N/C的Mo K边EXAFS拟合结果(a)、AC-HAADF-STEM照片(b)、焦炭产率和TOFT（与参比催化剂对比）(c)以及有第二

壳层N配位与无第二壳层N配位催化剂的氢溢流能垒(d)[37]

Fig. 6　Mo K-edge EXAFS fitting results (a), AC-HAADF-STEM image (b), coke yields and TOFT (compared with reference 

catalysts) (c) of Mo-S4-N/C and hydrogen spillover energy barriers of catalysts with and without second-shell N 

coordination[37]
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Co0.2W0.8

(DODA)6Co2Mo10

FeMoS

Mo-S4-N/C

Mo-O1S3 SAs/C

MoCo DACs/C

Mo SAs-MoS2

360

500

2000

200

200

200

200

425

430

425

425

425

425

425

10

7

9

7

7

7

7

180

60

130

60

60

60

60

1.3

1.14

1.7

0.6

0.6

0.55

0.6

41.2（沥青质）

70（VR）

69.7（VR）

61（VR）

65（VR）

76（VR）

66（VR）

0.076

0.68

0.081

0.46

0.35

0.76

0.39

[26]

[27]

[30]

[37]

[38]

[39]

[40]

催化剂 Mo质量分数 /× 10-6 反应温度 /℃ 初始氢压 /MPa 反应时长 /min 焦炭产率 /% 原料转化率 /% TOFT /s-1 参考文献

2　单原子催化剂原子尺度的调控策略

2.1　配位结构调控

单原子催化剂的局域配位环境在很大程度上决

定着其加氢活性和稳定性[38]。SUN等[39]通过热解-硫

化策略设计合成了具有Mo-O3S1配位构型的单原子

活性位点（图7(a)、图7(c)），通过“聚合-热解-原位硫

化”策略实现了Mo单原子催化剂的配位结构重构。

在加氢反应过程中，与Mo配位的O逐渐被S取代，

从而发生配位原子的O/S交换过程，Mo配位结构由

Mo-O3S1重构为Mo-O1S3（图7(b)、图7(d)）。理论计算

表明，配位结构的动态演变过程中，单原子活性位点

在载体表面发生形变，有效促进了H2均裂活化为氢

自由基物种。动态演变后的Mo-O1S3位点具有较低

的d带中心，表明氢自由基更容易发生扩散，促进了

加氢反应。配位结构动态调控有效提升了单原子

Mo催化剂催化性能，焦炭产率降至0.6%，TOFT达到

0.35 s-1。LIU等[40]研发了碳载Mo单原子催化剂，模拟

了重油浆态床加氢反应中的脱硫反应，发现通过调控

Mo与N、S的配位，可提升二苯并噻吩的水解脱硫活性。

2.2　双原子位点协同调控

双原子位点协同调控弥补了单原子位点的反应局

限性，使催化剂在复杂催化反应中展现出更好的加氢

活性和产物选择性[41]。SUN等[42]采用“自组装-热解-重

构”策略合成了Mo/Co双原子催化剂，进一步提高了催

化剂重油浆态床加氢催化性能，并提出了氧空位诱导

内建电场调控促进氢溢流的新机制，具体见图 8。

理论及实验研究表明，反应过程中双原子位点

的原位重构引发了氧空位生成，使Mo位点与Co位

点之间的电荷不对称，进而形成了内建电场，从而

促进了活性氢从Mo位点活化后向Co位点的溢流，

其中氧空位的形成促进了双原子位点对大分子含

硫化合物的吸附和活化，提升了催化剂加氢活性。

由图 8(c)、图 8(d)可知，相比于单原子催化剂，双原

子位点催化剂的焦炭产率显著降低，TOFT、VR转化

率和液体产物产率都有了明显的提升。密度泛函

理论计算表明，氧空位的形成导致 Mo 和 Co 之间

Bader电荷产生差异，所形成的内建电场有利于带

正电荷的H扩散（图 8(e)），该电子调控策略也为多

功能催化剂设计提供了理论依据。

分图(a)和图(b)中的数据为键长（Å）。

图7　Mo-O3S1 SAs/C (a)和Mo-O1S3 SAs/C (b)的AC-HAADF-STEM照片以及Mo-O3S1 SAs/C (c)和Mo-O1S3 SAs/C (d)的EXAFS配位拟

合曲线[39]

Fig. 7　AC-HAADF-STEM images of Mo-O3S1 SAs/C (a) and Mo-O1S3 SAs/C (b) and EXAFS fitting curves of Mo-O3S1 SAs/C (c) 

and Mo-O1S3 SAs/C (d)[39]

表2　纳米催化剂和单原子催化剂催化性能对比（续）

Table 2　Comparison of catalytic performances of nano-catalysts and single-atom catalysts (continued)
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2.3　单原子与MoS2耦合活性位调控

单原子与MoS2耦合可在MoS2的层状结构中引

入独特的电子调控效应，改变边缘S位点、Mo位点

的吸附能垒，从而提升催化剂催化活性[43]。SUN等[44]

采用“封装-热解-刻蚀-原位硫化”策略，以沥青质

为碳载前驱体，合成了具有单原子 Mo 和 MoS2协

同耦合活性位点的重油浆态床加氢裂化催化剂

（图9(a)~图9(c)），发现该催化剂表现出优异的加氢

活性，且液体产物产率、VR转化率和TOFT均高于参

比单原子Mo催化剂和碳载MoS2催化剂（图 9(d)）。

单原子Mo 对于 H2的快速吸附解离以及后续活性

氢向载体表面的溢流提高了载体上的局域氢浓度，

避免了MoS2过度团聚（图 9(e)）。碳载体上存在H

物种时，MoS2具有更低的吉布斯自由能。理论计

算进一步表明，单原子 Mo 和 MoS2耦合催化剂表

现出较高的 H2 活化性能和促进大分子吸附性能

（图 9(f)）。此外，单原子Mo与MoS2耦合减小了活

性位点与反应物中间体的空间位阻，促进了中间体

蒽吸附活化。

重油浆态床加氢裂化催化剂原子尺度调控策

略和机理分析见表3，包括配位结构调控、双原子位

点协同调控以及单原子与MoS2耦合调控等。由表3

可知，配位结构调控的机理为针对反应物/中间体的

吸/脱附调控催化剂的局域电子结构；双原子位点协

同调控的机理为促进活性氢转移，构建双金属活性

中心；单原子与MoS2耦合调控机理为单原子Mo与

MoS2耦合减小催化剂与反应物的空间位阻，促进H2

吸附解离和大分子吸附加氢。然而，重油浆态床加

氢过程仍面临需高温高压、催化剂生命周期短等问

题。针对以上问题，可以从原子尺度进一步调控催

化剂组成和结构，以实现在较低温度下重油高效加

氢裂化，并提升催化剂稳定性。

图(b)中，BE为结合能。

图8　MoCo双原子位点催化剂的Co K边的拟合曲线(a)、XPS谱图(b)和催化性能（(c)和(d)）以及重油大分子在两种路径上的加氢能垒(e)[42]

Fig. 8　Co K-edge fitting curves (a), XPS spectra (b) and catalytic performances ((c) and (d)) of MoCo dual-atomic site catalysts 

and hydrogenation energy barriers  of heavy oil on two pathways (e)[42]
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3　结语与展望

本文综述了近年来重油浆态床加氢裂化催化

剂（负载型纳米催化剂、非负载型纳米催化剂和单

原子催化剂）的研究进展，分析了各类催化剂的结

构和催化性能，并从原子尺度提出了重油浆态床加

表3　重油浆态床加氢裂化催化剂原子尺度调控策略和机理分析

Table 3　Atomic-scale design strategies and mechanism analysis of heavy oil slurry phase hydrocracking catalysts

原子尺度调控策略

配位结构调控

双原子位点协同调控

单原子与MoS2耦合调控

机理分析

调控中心金属原子的局域电子结构，优化反应物/中间体的吸/脱附

构建双金属活性中心，促进电荷转移，极大促进活性氢从活化位点向反应位点的溢流

结合单原子与MoS2位点的优势，促进H2吸附解离和大分子吸附加氢

C-MoS2-1、C-MoS2-2为碳载二硫化钼催化剂。

图9　Mo SAs-MoS2的AC-HAADF-STEM照片（(a)和(b)）、Mo SAs-MoS2及其参比催化剂的EXAFS谱图(c)和催化性能(d)、C-MoS2

基底吸附活性H与不吸附活性H的吉布斯自由能对比(e)以及Mo SAs-MoS2吸附H2和吸附蒽后的投影态密度对比(f)[44]

Fig. 9　AC-HAADF-STEM images of Mo SAs-MoS2 ((a) and (b)), EXAFS spectra (c) and catalytic performances (d) of Mo SAs-MoS2 and 

reference catalysts, comparison of Gibbs free energies between adsorbed active H and non-adsorbed active H on C-MoS2 

substrates (e) and pDOS comparison of Mo SAs-MoS2 after H2 adsorption and anthracene adsorption (f)[44]
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氢裂化催化剂的设计策略：配位结构调控、双原子

位点协同调控和单原子与MoS2耦合调控。单原子

催化剂作为一种新兴的催化体系，为在原子尺度上

精确构建重油浆态床加氢裂化催化剂的活性位点

结构，并建立其与催化性能之间清晰的构效关系，

提供了重要的研究手段。

单原子催化剂在重油浆态床加氢反应中应用

可重点关注以下方面：（1）结构稳定性与可控合成。

如何在高温高压等复杂反应环境中保持单原子活

性位分散，对于提高催化剂加氢活性和稳定性至关

重要，因此亟需探索金属活性位与载体的强相互作

用机制，提出单原子催化剂的稳定策略。通过增强

金属-载体界面相互作用、构建核壳封装结构等策

略，提高金属单原子在苛刻条件下的抗迁移和抗聚

集能力。（2）催化反应机理探究。在重油浆态床加

氢反应中，单原子活性位点的结构变化、反应物和

H2与催化剂的作用方式等需要借助原位或准原位

表征手段进行动态追踪与结构解析，揭示加氢作用

和反应机理。（3）放大制备与循环回收。目前研究

多数局限于实验室规模，缺乏对单原子催化剂在中

试放大、催化剂回收循环等方面的验证。（4）人工智

能驱动的催化剂筛选与设计。基于密度泛函理论

数据库构建机器学习模型，有望加速多金属、多配

位单原子催化剂的高通量筛选与理性设计。未来

研究应聚焦于阐明活性位结构-性能关系，开发高稳

定性单原子催化剂的制备方法，并推动其向规模化

应用发展。
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