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石墨烯搭载单原子铁催化剂的研究
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摘　要　石墨烯作为一种二维纳米材料，因其独特的物理化学性质，在催化剂载体方面展现出巨大潜力，特别是

将单原子铁催化剂与石墨烯结合形成的 Fe@Graphene复合材料，在多种化学反应中显示出卓越的催化性能。本文

首先介绍了石墨烯和单原子铁催化剂的基本特性，其次重点分析了 Fe@Graphene复合材料的合成方法、结构特性

及其在催化反应中的应用，最后讨论了当前研究的挑战与未来的发展方向。
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石墨烯作为一种单层碳原子组成的二维材料，因

其优异的导电、热导和力学性能而受到广泛关注。近

年来，研究者发现，将单原子催化剂与石墨烯结合，

能够极大地提高催化剂的效率和稳定性。单原子催化

剂指的是催化活性位点为单个金属原子的催化剂，相

比传统催化剂，它们具有更高的原子利用率和更优的

催化性能 [1]。其中，铁作为一种丰富、廉价且具有良

好催化性能的金属，成为研究的热点。在这方面，Fe@

Graphene（石墨烯搭载单原子铁的复合材料）是一个

具有代表性的例子。这种复合材料通过将单原子铁（Fe）

催化剂均匀分散在石墨烯表面，结合了铁原子的高催

化效率和石墨烯的优异物理化学性质。Fe@Graphene 展

示了在化学反应中卓越的催化活性，尤其在提高反应

选择性和效率方面表现出色。此外，Fe@Graphene 的稳

定性和耐用性也优于传统的催化剂，这使其在环境处

理、能源转换和有机合成等领域具有广泛的应用潜力。

1 石墨烯和单原子铁催化剂的基本特性

1.1 石墨烯的特性

石墨烯，这种由单层碳原子以蜂窝状排列构成的

二维材料，已经在材料科学界引起了革命性的变化，

主要归功于其独特的物理和化学性质。石墨烯最显著

的特点是其厚度仅为单个原子层，但它却展现出令人

惊叹的物理强度。这一特性使得石墨烯成为一种极具

吸引力的材料，尤其是在作为催化剂载体的领域中。

石墨烯的高比表面积提供了更多的活性位点，这对于

增强催化效率具有重要意义。此外，石墨烯的高导电

性质极大地增强了其作为电子传输媒介的能力，这在

那些涉及电化学反应的催化过程中显得尤为关键。[2]

石墨烯的化学稳定性是其另一个关键特征，它保证了

在各种化学环境下其结构和性能的稳定性。同时，其

卓越的机械强度确保了在催化反应中的耐用性和可靠

性。因此，石墨烯已经被广泛研究并应用于多种催化

体系中，其出现不仅为催化科学领域带来了新的可能

性，也带来了前所未有的挑战。这种材料的研究和应

用正在不断拓展催化剂的设计和制备边界，为实现更

高效、更具选择性的催化反应提供了新的方向。石墨

烯的这些特性，尤其是其高比表面积和优异的电子传

输能力，使其在催化剂载体研究中占据了核心位置，

为开发新型高效催化剂提供了新的视角。

1.2 单原子铁催化剂的特性

在催化剂的研究领域中，单原子铁催化剂的出现

无疑是一个重要的里程碑。与传统的金属纳米粒子催

化剂相比，单原子铁催化剂由于其独特的结构特性而

显示出更加优异的催化活性和选择性。在这种催化剂

中，铁原子以单原子形式存在，意味着每一个铁原子

都直接暴露于反应环境中，与传统催化剂中部分原子

被内嵌或遮蔽的情况形成鲜明对比。这种结构特征使

得铁原子的每一个活性位点都可以直接参与到催化反

应中，从而极大地提高了催化剂的原子利用率和反应

效率。

此外，单原子铁催化剂的电子结构也极为独特。

由于其单原子特性，铁原子与载体材料（如石墨烯）

的相互作用导致了电子结构的重新分布，这种电子环

境的改变对催化过程中的电子转移、能级匹配等方面
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具有重要影响。因此，单原子铁催化剂不仅在催化活

性上表现出色，其反应的选择性和特异性也得到了显

著提升。在化学反应中，能够实现更加精确的反应路

径控制和产品选择性，这对于合成化学、环境处理、

能源转换等领域具有深远的意义。

2 Fe@Graphene复合材料的合成方法和结构特性

2.1 合成方法

Fe@Graphene 复合材料的制备方法是一个关键环

节，直接影响着最终产品的质量和性能。在这一领域中，

物理吸附、化学吸附和原位生长等方法被广泛应用。

这些方法各有特点，但共同的目标是在石墨烯表面均

匀分散单原子铁催化剂。

化学气相沉积（CVD）方法是其中的佼佼者，它通

过化学反应在高温下将气态的前驱体分解，从而在基

底材料上沉积出目标材料。在制备 Fe@Graphene 时，

通过精确控制反应条件，如温度、压力和气体流速，

可以实现铁原子在石墨烯表面的均匀分散。这种方法

的优势在于能够控制沉积材料的厚度和均匀性，同时

还能够调整铁原子的密度，从而优化催化剂的性能。

原子层沉积（ALD）技术则提供了另一种制备途径。

与 CVD 类似，ALD 也是一种化学气相沉积技术，但它通

过分步进行的化学反应，实现原子级别的沉积控制 [3]。

在每个循环中，一个化学前驱体被引入并与表面反应，

然后通过一种清洗过程去除多余的前驱体，最后引入

另一个化学前驱体进行下一步的反应。这种逐层生长

的方法能够精确控制材料的组成和结构，尤其适合于

单原子催化剂的制备，因为它可以精确控制每个原子

的位置。

2.2 结构特性

Fe@Graphene 复合材料的结构特性是其催化性能的

关键，这种材料将铁原子与石墨烯结合，创建了一种

具有独特物理和化学特性的新型催化剂。为了深入理

解这种复合材料的微观结构，科研人员运用了一系列

先进的表征技术，包括透射电子显微镜（TEM）、X 射

线光电子能谱（XPS）和原子力显微镜（AFM）。这些

技术不仅揭示了材料的微观结构，而且对于优化其催

化性能提供了关键信息。

透射电子显微镜（TEM）技术在研究 Fe@Graphene

复合材料时发挥了重要作用，TEM 通过高能电子束透射

样品，生成的图像能够展现出原子级别的细节。在 Fe@

Graphene 的研究中，TEM 技术使科研人员能够直观地

观察到铁原子在石墨烯表面的分布情况。单个铁原子

甚至铁原子团簇的位置和分布通过 TEM 成像变得清晰

可见。这种原子级别的分辨率对于了解催化剂的分散

性和均匀性极其重要。通过观察石墨烯的层状结构和

表面缺陷，研究人员可以更好地理解铁原子的分布和

催化活性。例如，石墨烯表面的缺陷位可能会成为铁

原子的锚定点，从而影响其催化性能。

X射线光电子能谱（XPS）技术则提供了关于复合

材料表面化学状态的深入信息，XPS 通过测量物质表面

被 X射线激发后发射出的光电子的能量来分析化学成

分和电子态。在 Fe@Graphene 复合材料的研究中，XPS

能够揭示铁原子的氧化态，以及它们与石墨烯之间的

化学键结构。这些信息对于理解催化剂的活性及其在

化学反应中的作用机制至关重要。例如，XPS 分析可以

确定铁原子是以 Fe^(2+) 还是 Fe^(3+) 的形式存在，

以及它们是通过哪种化学键与石墨烯相互作用的。

原子力显微镜（AFM）则为研究 Fe@Graphene 复合

材料提供了另一个维度的洞见，AFM 利用一个非常尖锐

的探针扫描材料表面，从而生成表面的三维图像。在

Fe@Graphene 的研究中，AFM 可以用来观察石墨烯表面

的粗糙度以及铁原子的聚集情况。这种三维形貌的观

察使研究者能够在单原子层级别上精确地评估铁原子

在石墨烯表面的分布情况和密度。这一点对于催化剂

的制备和性能优化具有重要意义。通过 AFM，研究人员

能够确定铁原子的聚集趋势，从而进一步调整合成方

法以达到更好的分散性和催化活性。表面的分布情况

和密度对于优化催化剂的制备工艺和提高其催化性能

具有重要意义。

3 Fe@Graphene 在催化反应中的应用

3.1 Fe@Graphene在有机合成反应中的应用

Fe@Graphene 复合材料在有机合成反应中的应用展

现了其作为催化剂的卓越性能和多功能性。特别是在

有机化学合成的过程中，Fe@Graphene 的应用极大地提

高了反应的效率，而且增强了对产物的精准控制，这

对于制药和精细化工领域具有特别重要的意义。例如，

在涉及氧化和还原的有机反应中，Fe@Graphene 能够作

为一个有效的电子转移媒介，加速反应的进程。这一

特性使得 Fe@Graphene 在促进某些复杂的有机反应中

显示出非凡的能力，特别是那些需要精确控制氧化状

态的反应 [4]。在这些过程中，不仅反应速率得到显著

提升，同时也能够保持对目标产物的高选择性，这在

制药行业中尤为重要，因为许多药物分子的合成需要

严格控制化学反应的条件和路径以确保最终产品的纯

度和活性。另外，Fe@Graphene 在促进碳 -碳键形成的

反应中也展示了其优异的性能，这对于构建复杂的有

机分子框架至关重要。在有机化学中，碳 -碳键的形

成是构建复杂分子结构的基础，而 Fe@Graphene 通过
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其独特的催化机制，能够有效地催化这类反应，使其

在更温和的条件下进行，从而提高了整个合成过程的

安全性和环境可持续性。由于铁原子在 Fe@Graphene

材料中展现出的高催化活性，以及石墨烯作为载体的

高稳定性和大的比表面积，使得这种复合材料在催化

碳 -碳键形成反应时，能够实现高效率和高选择性。

这不仅为合成复杂的有机分子提供了新的可能性，也为

寻找更经济、更环保的有机合成路径提供了新的思路。

3.2 Fe@Graphene在环境处理反应中的应用

在环境污染处理的领域中，Fe@Graphene 复合材料

的应用展现了其在解决当今严峻环境问题中的巨大潜

力。具体来说，在水体净化方面，Fe@Graphene 已经成

为一种高效且可靠的材料，用于去除有害化学物质，

包括重金属离子和有机污染物。这种复合材料之所以

在水处理领域如此有效，主要得益于其独特的物理和

化学属性。其具有的大比表面积为污染物提供了广阔

的接触面积，使得污染物更易于被吸附或与催化剂发

生反应。而 Fe@Graphene 中单原子铁的存在，则进一

步增强了其与污染物的相互作用，使其能有效地催化

污染物的分解或转化。例如，在去除水中的重金属污

染时，Fe@Graphene能够有效地吸附并稳定这些污染物，

防止它们进一步扩散或对生态环境造成损害。同时，

对于有机污染物，如染料、农药等，Fe@Graphene 通过

催化氧化反应，将这些难以降解的有机物转化为无害

的小分子物质，从而净化水体。在空气净化方面，Fe@

Graphene 同样展示了显著的应用前景。随着工业化进

程的加快和城市化的发展，空气污染已成为一个全球

性的问题，其中二氧化硫、一氧化碳等有害气体的排

放尤为严重。Fe@Graphene 在这一方面的应用主要体现

在它能有效地催化分解这些有害气体。通过催化氧化

反应，Fe@Graphene 能将二氧化硫和一氧化碳等气体转

化为无害或危害更小的物质，比如将一氧化碳转化为

二氧化碳。这种转化不仅减少了有害气体对环境和人

体健康的危害，而且有助于减少温室气体排放，对抗

全球变暖。

3.3 Fe@Graphene在能源转换过程中的应用

在能源科学领域，Fe@Graphene 复合材料作为一种

新兴的催化材料，正日益成为可再生能源技术中的关

键组成部分，尤其是在太阳能和燃料电池的应用中 [5]。

对于太阳能电池，Fe@Graphene 复合材料的应用主要

体现在其作为高效的光催化剂的角色，太阳能电池

的核心在于将光能转化为电能，而 Fe@Graphene 的高

导电性能和优异的光催化活性能显著提高光电转换效

率。具体来说，当 Fe@Graphene 用作光催化剂时，它

能够有效地吸收阳光并将其转化为电子和空穴，这些

电子和空穴的分离及转移是提高太阳能电池效率的关

键。此外，Fe@Graphene 的独特结构还能降低电荷重

组率，进一步提高光电转换效率，从而不仅提升了电

池的性能，也降低了太阳能电池的制造成本，使之具

有更强的经济性和环境友好性。在燃料电池方面，Fe@

Graphene 复合材料的应用同样显得极为重要，燃料电

池是一种将化学能直接转换为电能的装置，它的工作

效率和稳定性在很大程度上取决于电极材料的性能。

在这方面，Fe@Graphene 作为电极材料，不仅因其高导

电性能提高了电池的整体电化学性能，而且由于单原

子铁的存在，显著提升了催化效率。特别是在氧还原

反应（ORR）和氢氧化反应（HOR）等关键反应中，Fe@

Graphene 能有效催化这些反应的进行，从而增加燃料

电池的能源密度并提高其能效比。

4 结语

Fe@Graphene 作为一种新型的单原子催化系统，因

它独特的物理化学性质和卓越的催化性能，在化学反

应催化领域展现出巨大的应用潜力。Fe@Graphene 的研

究还揭示了单原子催化剂与二维纳米材料结合的巨大

潜能，为材料科学领域带来新的研究方向。未来，Fe@

Graphene的研究成果也将推动相关科学技术向更高效、

环保和可持续的方向发展，对人类社会产生深远影响。

总之，Fe@Graphene 的未来研究和应用前景令人充满期

待，它的发展将是材料科学和催化化学领域中的一个

重要里程碑。
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