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Cox/Pd（x=1, 2）原子合金的精准构筑及其驱动的电催
化 CO2转化高选择性响应机制研究
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贵金属钯是目前电催化 CO2还原制备碳一产物（如：一氧化碳和甲酸）最具潜力的催化材料之一。然
而，当前实验上针对一氧化碳和甲酸高选择性的定向调控仍然存在极大挑战，主要来源于对碳一产物
的选择性切换响应机制尚不明确。本研究开发了结构明确的 Co2/Pd双原子合金与 Co1/Pd单原子合金
催化剂作为模型体系，以探索 CO2电还原产物定向选择性调控的催化机制。综合采用了原位 X射线吸
收谱、衰减全反射表面增强红外吸收光谱和 DFT模拟计算相结合的方法，详细研究了 Cox/Pd原子合
金在反应过程中的活性结构动态演化以及表面物种的吸附构型，深入揭示了 Cox/Pd原子合金中碳一
产物高选择性响应行为的原子配位机制。
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