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锂硫电池硫正极单原子催化剂：配位结构与电子

结构调控
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佳木斯大学材料科学与工程学院，黑龙江佳木斯

摘 要｜锂硫电池（LSBs）具有较高的理论比容量和能量密度，被认为是极具潜力的下一代高比能储能体系。然而，
多硫化锂（LiPSs）穿梭、硫氧化还原动力学缓慢以及 Li2S生成与分解困难等问题，仍严重制约其实际应用。
单原子催化剂（SACs）凭借较高的原子利用率以及可调控的配位结构和电子结构，为加速硫物种转化提供了
有效途径。本文综述了 SACs在锂硫电池硫正极中的研究进展，重点讨论多步硫氧化还原过程及其动力学瓶颈，
并分析中心金属、配位数、异质原子配位和局域对称性对催化行为的影响。合理设计单原子催化剂有望进一步
推动高能量密度、长循环寿命锂硫电池的发展，并为先进储能体系提供新的设计思路。
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引言
随着对高能量密度和可持续储能技术需求的不

断增长，先进二次电池体系受到广泛关注[1-3]。锂离
子电池（LIBs）目前已广泛应用于便携式电子设备、
电动汽车和大规模储能领域。然而，传统 LIBs主要
依赖锂离子在嵌入型电极材料中的可逆嵌入/脱出，
其能量密度提升逐渐受到电极材料容量的限制。相
比之下，基于多电子转化反应的电池体系具有实现
更高能量密度的潜力。

锂硫电池（LSBs）是最具代表性的转化型电池
体系之一。硫具有 1675 mAh g-1 的理论比容量，

LSBs的理论能量密度约为 2600 Wh kg-1[4, 5]。同时，
硫具有资源丰富、成本较低和环境友好等优势。然
而，LSBs 的实际应用仍面临多硫化锂穿梭、硫和
Li2S电子电导率低、LiPSs转化缓慢以及 Li2S成核
与分解动力学迟缓等问题。这些因素会导致硫利用
率下降、倍率性能受限以及容量快速衰减[6-8]。

针对上述问题，研究者已提出多孔碳限域、极
性材料吸附、电解液调控、隔膜修饰以及电催化等
多种策略[9-12]。其中，引入催化活性位点能够降低硫
物种转化的反应能垒，并加速 LiPSs 向 Li2S 的转
化，因此已成为改善硫氧化还原动力学的重要手
段 [13]。然而，传统金属、金属化合物及异质结构催
化剂通常具有多种晶面、缺陷和不同的局域配位环
境，原子利用率相对有限，其真实催化活性中心往
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往难以准确识别[14-16]。这使得局域结构与催化活性
之间的构效关系难以明确，也限制了高效催化剂的
进一步理性设计。

单原子催化剂（SACs）为解决上述问题提供了
新的思路。孤立金属原子可通过周围 N、C、S、P
或 B等原子的配位作用得到稳定，并形成相对明确
的原子级活性中心[17-19]。SACs不仅具有较高的金属
原子利用率，还可通过调节中心金属种类、配位数、
配位原子和局域对称性，精确调控活性中心与硫物
种之间的相互作用。近年来，LSBs中的 SAC研究
已由早期的中心金属筛选和 LiPSs吸附，逐步发展
到对 d-p 轨道杂化、d带结构、电荷重分布等电子
结构因素的精细调控[20]。研究重点也由单纯增强
LiPSs吸附，转而兼顾 LiPSs锚定、S-S键活化、电
子转移以及 Li2S生成与分解等多个过程[21-23]。

本文聚焦于 SACs在锂硫电池硫正极中的应用
及其催化机制。重点讨论不同金属中心和局域配位
结构对硫氧化还原行为的影响。同时，总结相邻单
原子协同、单原子-载体相互作用及多位点级联催化
等新兴策略，为高效硫转化催化剂和高能量密度
LSBs的理性设计提供参考。

1硫氧化还原化学与单原子催化

锂硫电池中的硫转化过程涉及多个电子转移步
骤和相变过程。如图 1所示，放电过程中，S8首先
被还原为可溶性的长链 LiPSs，随后进一步转化为
短链硫物种以及不溶性的 Li2S2/Li2S；充电过程中
则发生相应的逆向反应[24]。这一多步反应过程带来
了多个动力学瓶颈。长链 LiPSs需要足够的化学吸
附作用以抑制其扩散，而短链硫物种则需要更加快
速的界面转化。Li2S的生成涉及相对缓慢的液-固转
化和成核过程，而充电过程中绝缘 Li2S的氧化分解
同样存在较大的动力学障碍[25]。因此，高效催化剂
不应仅追求最大化 LiPSs吸附强度，而应在吸附、
活化、电子转移和产物脱附之间实现合理平衡[26, 27]。
SACs能够提供结构相对明确的原子级活性中心，可
通过调节中心金属及其局域配位环境实现对上述反
应过程的精准调控。因此，SACs不仅能够抑制 LiPSs
穿梭，还为揭示原子结构与硫氧化还原动力学之间
的内在联系提供了理想平台。

图 1锂硫电池反应路径[24]。
Fig. 1. Reaction pathways in lithium–sulfur batteries.

2配位结构与电子结构调控

2.1中心金属与d-p轨道杂化
不同中心金属具有不同的 d电子构型和轨道能

级，其与 LiPSs中 S p轨道的耦合程度存在明显差
异，从而影响 LiPSs 的吸附、电子转移以及后续
S-S/Li-S键的活化。Han等通过比较Mn、Cu、Cr和
Ti单原子位点发现，不同金属中心与硫物种的 d-p

轨道杂化程度存在显著差异，其中 Ti位点具有较适
宜的轨道耦合以及较低的 LiPSs 还原和 Li2S 氧化
反应能垒。得益于此，该材料在 0.5 C下循环 300圈
后仍保持 845 mAh g-1的放电比容量，每圈容量衰
减率仅为 0.027%[28]。 Xie等人进一步对具有相近物
理化学性质的 Fe、Co和 Ni单原子催化剂进行了比
较，发现金属中心与硫物种作用后，其局域配位几
何和氧化态均会发生变化，而这种相互作用与金属
3d轨道和 S p轨道的杂化程度密切相关[29]；其中，
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适度的轨道杂化更有利于硫氧化还原反应，说明中
心金属的催化作用取决于其与硫物种之间合理的电
子耦合，而非简单追求更强的相互作用。随着研究
范围进一步扩大，研究者开始在相似的结构模型下
对更多过渡金属中心进行系统筛选。Zeng等人系统
研究了 3d、4d及 5d系列多种单原子位点，发现不
同中心金属对 Li2S 的吸附强度和分解动力学呈现
明显差异，其中 V、Ta和 Nb位点具有相对较低的
Li2S分解能垒，而具有最强 Li2S吸附作用的位点并
不一定表现出最低的反应能垒[30]。这些研究表明，

中心金属在硫转化过程中不仅承担 LiPSs的化学锚
定作用，还可通过金属 d轨道与 S p轨道之间的电子
耦合改变硫物种的成键状态和反应能垒。值得注意
的是，较强的M-S相互作用并不一定对应更优的催
化性能，虽然作用过弱难以有效固定和活化 LiPSs，
但作用过强则可能导致中间体过度稳定，不利于后
续转化和产物脱附。因此，中心金属的筛选应综合
考虑 LiPSs锚定、电子转移、键活化以及产物脱附
等多个反应步骤，以实现对完整硫氧化还原过程的
协同促进。

图 2（a） SAC与 Li2S之间的 d-p轨道杂化情形[28]。（b） Ti单原子循环稳定性。（c）费米能级附近 Fe/Co/Ni 3d轨道
及硫物种 S p轨道的局域电子结构示意图[29]。

Fig. 2. (a) d–p orbital hybridization between SACs and Li₂S ; (b) Cycling stability of Ti single atoms; (c) Local electronic
structures of Fe/Co/Ni 3d orbitals and sulfur-species S p orbitals near the Fermi level.

2.2配位数调控

通过改变第一配位壳层中的配位原子数，可以
调节单原子金属中心的电荷分布、轨道占据及其与
硫物种之间的电子耦合[31]。M-N4 是碳基 SACs 中
较为常见的配位构型，但其并不一定对应最优的硫
氧化还原催化活性。Zhang 等构筑了过配位 Fe-N5
活性位点[32]。与常见 Fe-N4 结构相比，额外 N 配
位改变了 Fe 中心的局域电子环境，并同时促进
LiPSs吸附和硫氧化还原反应。该材料在 1 C 下循

环 500圈后，容量保持率仍达到 73%。与这种“过
配位”策略不同，降低配位数可以提高金属中心的
不饱和程度。Chen 等人构筑了配位不饱和 Co-N2
位点，并以具有相同共轭微孔聚合物骨架的 Co-N4
作为对照。Co-N2 中 Co 3d 轨道与多硫化物 S 3p
轨道具有更强的杂化作用，从而增强 LiPSs转化动
力学，其电化学性能也明显优于 Co-N4体系[33]。低
配位 Co位点的优势还得到了其他研究的独立验证。
Fang等通过剥离-蒸发策略调节 Co单原子周围的 N
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配位数，系统比较不同 Co-Nx结构，发现高度不饱
和的 Co-N2 具有更不对称的电子分布，与 Co-N4
相比能够更有效地固定和转化 LiPSs，并促进 Li2S
的沉积与分解[34]。该工作进一步将配位数变化与
LiPSs氧化还原动力学直接联系起来，为“降低 N
配位数能够激活 Co 中心”提供了较强的实验和理
论证据。配位数调控对单原子催化活性的影响并非
简单取决于配位原子数量，而主要体现在其对金属

中心局域电子结构的重构。过配位与低配位两类相
反的调控策略均可有效促进硫物种转化，说明“最
优配位数”具有明显的金属依赖性。其本质在于通
过调节局域电子态，实现活性中心与 LiPSs之间适
度且匹配的相互作用，而非追求某一特定的 M-Nx
构型。因此，调控配位数效应时，应更加关注其引
起的电子态变化及其对具体反应步骤的转变，而不
能仅依据配位数高低判断催化性能。

图 3（a） Fe-N4-C和 Fe-N5-C的态密度分析。（b,c） Li2S6在 Fe-N4-C和 Fe-N5-C上的优化结构及吸附能[32]。（d）S
及 LiPS在 Co-N4和 Co-N2上的优化结构及吸附能[33]。（e）Co-N4和 Co-N2中 Co d轨道的局域态密度（PDOS）。（f）

Co-N4和 Co-N2的电荷密度差，其中红色和蓝色分别表示电子的富集与损耗[34]。
Fig. 3. (a) Density of states (DOS) of Fe–N₄–C and Fe–N₅ –C; (b, c) Optimized Li₂S₆ structures and adsorption energies on
Fe–N₄–C and Fe–N₅ –C ; (d) Optimized structures and adsorption energies of S and LiPS on Co–N₄ and Co–N₂; (e) Projected
density of states (PDOS) of Co d orbitals in Co–N₄ and Co–N₂; (f) Charge density differences of Co–N₄ and Co–N₂, with red and

blue indicating electron accumulation and depletion, respectively .

2.3不对称配位
打破传统 M-N4位点的局域对称性，是进一步

调控单原子中心电子结构和硫转化行为的重要策略。
在对称配位构型中，配位原子形成相对均一的局域

配位场；而通过改变配位原子的种类与空间分布，
或引入轴向配位，可以打破金属中心周围的电子对
称性，进而调节 d轨道能级、轨道占据及其与硫物
种之间的电子耦合。Liu 等设计了不对称 Fe-N3C2
位点[35]。如图 4a、b所示，不对称配位诱导 Fe中心
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附近电子密度重新分布，并增强 Fe d轨道与 S p轨
道之间的杂化，从而提高对 LiPSs的锚定能力，同
时降低 Li2S沉积与分解过程的反应能垒。这表明，
通过调控局域配位对称性能够协同改善 LiPSs吸附
与硫转化反应动力学。因此，Fe-N3C2-C电池在 0.5
C下经过 100次循环后仍保持了 979.4 mAh g−1的
高放电容量。在此基础上，以电负性和轨道特征不
同的异质原子取代部分 N配位原子，为调节不对称
电子结构提供了更大的自由度。近期研究报道了不
对称 Ni-N3P1位点[36]。如图 4c-e所示，P的引入改
变了 Ni中心的局域电子结构并使其 d带中心上移，
从而改变 Li2S4在活性位点上的吸附方式，由单齿
吸附转变为更有利的双齿吸附。S@Ni-NPG电极表
现出优异的高倍率循环稳定性，在 4 C下循环 500
圈后仍保持 760 mAh g-1的放电比容量，每圈容量
衰减率仅为 0.066%。类似的调控作用也可通过 S配
位实现。近期报道的 Co-N3S1单原子位点中，以 S

取代传统 Co-N4位点中的部分 N配位后，在 Co中
心周围形成明显的不对称电荷分布，并增加未配对
电子[37]。由此引起的 Co d轨道能级调节有利于电荷
转移，同时增强了对 LiPSs的吸附和催化转化能力。
除平面内配位原子的替换外，轴向配位同样可以打
破传统M-N4位点的电子对称性。Liu等在 Co-N4位
点基础上引入轴向 Co-O配位，构筑 CoN4-O2不对
称结构[38]。轴向 O配位改变了 Co 3d轨道的电子结
构，并增强其与硫物种之间的 d-p 轨道杂化，使
LiPSs的吸附强度和双向转化动力学得到同步改善，
同时降低相关硫转化步骤的反应能垒。该材料在 0.1
C的电流密度下，循环 200次后分别表现出 811 mAh
g-1的优异容量，容量保持率分为 77%。不对称配位
的本质在于通过打破金属中心局域电子对称性，引
发电荷分布与轨道结构重构，从而调节金属-硫相互
作用、中间体吸附及反应能垒，实现对硫氧化还原
过程的协同促进。

图 4（a）Fe-N3C2-C和 Fe-N4-C中配位原子的 Bader电荷数。（b）Li2S在 Fe-N3C2-C和 Fe-N4-C上的分解过程与能垒[35]。
（c）吸附于 Ni-NPG 和 Ni-NG催化剂上的 Li2S4的电荷密度差分布。（d）费米能级附近的 Ni d轨道与硫 p轨道结

构的示意图。（e） Li2S4还原为 Li2S在 Ni-NG和 Ni-NPG催化剂上的吉布斯自由能变化曲线[36]。
Fig. 4. (a) Bader charges of coordinated atoms in Fe–N₃C₂–C and Fe–N₄–C; (b) Li₂S decomposition pathways and energy
barriers ; (c) Charge density differences of Li₂S₄ adsorbed on Ni–NPG and Ni–NG; (d) Schematic of Ni d and S p orbital
interactions near the Fermi level; (e) Gibbs free energy profiles for Li₂S₄ reduction to Li₂S on Ni–NG and Ni–NPG .

3多位点协同与电子结构调控

单原子催化剂具有较高的原子利用率和相对明
确的局域结构，为建立活性中心电子结构与硫氧化

还原动力学之间的构效关系提供了重要基础。然而，
锂硫电池中的硫转化涉及长链 LiPSs还原、短链硫
物种转化、Li2S 成核沉积以及充电过程中的 Li2S
氧化等多个连续步骤，不同中间体在结构、电子状
态和反应方式上存在明显差异。因此，具有相对均
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一结构的孤立单原子位点未必能够同时满足各反应
步骤对吸附强度、电子转移和键活化能力的不同要
求[39-41]。基于这一认识，近年来单原子催化研究逐
渐由单一活性中心的优化转向双原子、单原子-团簇
以及单原子-载体等多位点协同，通过构建具有不同
电子结构和反应功能的活性中心，实现对多步硫转
化过程的协同调控[42]。近期研究也指出，均一单原
子位点与多样化硫中间体之间可能存在动力学匹配
不足，这为发展多位点协同催化提供了重要依据[43]。

3.1双原子位点的电子耦合与功能分工
双原子催化剂是在孤立单原子基础上进一步引

入相邻原子级活性中心，通过金属间电子耦合拓展
单一位点的反应功能[44]。尤其对于异核双原子体系，
不同金属具有差异化的电子结构和硫物种亲和能力，
可通过相邻位点之间的协同作用调节中间体吸附与
反应动力学。如图 5a 所示，Shen 等构筑了 Fe-Co
双原子位点，与相应单原子体系相比，相邻 Fe 和
Co中心增强了对 LiPSs的相互作用，并同时加快液
-液和液-固硫还原过程，表明相邻双金属位点能够通

过电子耦合形成区别于孤立单原子的协同催化行
为 [45]。在此基础上，后续研究进一步关注不同金属
中心在硫转化各阶段中的功能分工。以 Fe-Cu双原
子体系为例，通过对不同单原子和双原子构型进行
比较发现，Fe 中心主要促进放电过程中 LiPSs 向
Li2S 的液-固转化，而 Cu 中心则可调节吸附 Li2S
的电子结构，促进电子传输及充电过程中的 Li2S分
解[46]。两个金属中心分别针对放电和充电过程中的
动力学瓶颈发挥作用，实现对双向硫转化的互补催
化。S/FeCu-NC@rGO 电极的初始放电比容量达到
951 mAh g-1，在 1 C下循环 500圈的每圈容量衰减
率仅为 0.045%。

与单一金属位点相比，双原子位点的优势主要
来源于相邻金属中心之间的电子耦合及由此产生的
功能协同。其研究重点已由早期强调“双金属协同
效应”，逐步转向针对不同硫转化步骤进行位点功
能分工和定向调控。不同金属中心之间的电子结构
差异为多步硫反应提供了互补的吸附和活化环境，
但其真实近邻结构、电子耦合方式及工作状态下的
动态演变仍需进一步明确。

图 5（a） Fe、Co-NC双原子位点协同催化机理示意图[45]。（b） Fe-Cu双原子电极的循环图。
Fig. 5. (a) Synergistic catalytic mechanism of Fe and Co dual-atom sites on NC ; (b) Cycling performance of the Fe–Cu

dual-atom electrode.
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3.2单原子-团簇/纳米相的多尺度协同调控
与相邻双原子位点相比，单原子与团簇或纳米

相之间的协同进一步将活性中心由原子尺度拓展至
多尺度反应界面。孤立单原子具有高度分散和相对
明确的局域电子结构，而团簇或纳米相则具有更丰
富的表面位点和连续电子态，二者结合后可形成性
质互补的吸附和催化中心，从而适配不同硫中间体
及反应步骤[47, 48]。Sun等构筑了 Fe单原子/Fe原子
团簇协同体系[49]。S@Fe SA/ACs/CNF正极在 2 C倍
率下初始放电比容量为 886 mAh g-1，循环 500次后
仍保持 726 mAh g-1，容量保持率为 81.9%。相比单
一类型的 Fe位点，这种同元素、不同尺度活性中心
的组合能够提供更加多样化的反应环境，从而改善

均一单原子位点对多步硫转化过程适应性不足的问
题。在此基础上，多尺度协同进一步由“单原子-同
元素团簇”拓展至“单原子-异质纳米相”的串联催
化。例如，由(N,P)配位 Co单原子与 Co2P 纳米颗
粒组成的复合催化体系中，两类活性中心具有不同
的局域电子结构和硫物种相互作用方式，可通过功
能互补共同促进 LiPSs 吸附、转化及 Li2S 相关反
应[50]。单原子-团簇协同的优势在于通过不同尺度和
不同电子结构的活性中心构建互补反应界面，从而
提升对多步硫转化过程的适应能力。但随着体系复
杂度增加，团簇尺寸、空间距离及循环过程中的结
构重构均可能影响催化行为，因此不同位点的真实
功能及其协同机制仍需进一步厘清。

图 6（a）优化后的结构模型与电荷密度差。（b）样品的态密度（DOS）。（c）LiPSs和 S8的结合能[50]。（d）Co-N-P
和 CoPN最佳构型的俯视图与侧视图。（e）硫物种在 Co-N-P和 CoPN上的吸附能[50]。

Fig. 6. (a) Optimized structures and charge density differences; (b) Density of states (DOS); (c) Binding energies of LiPSs and S₈ ; (d) Top and
side views of optimized Co–N–P and CoPN structures; (e) Adsorption energies of sulfur species on Co–N–P and CoPN .

3.3单原子-载体的界面耦合与功能协同
单原子催化剂的活性不仅取决于孤立金属中心，

载体的极性、缺陷结构及电子性质同样会影响 LiPSs
吸附、界面电荷转移和硫转化动力学[51, 52]。因此，
载体的作用已由单纯稳定和分散单原子逐渐拓展至
直接参与界面催化过程。You等以石墨相氮化碳负
载 Co单原子构筑 Co-GCN体系[53]。该材料在 3.0 C
下的初始放电比容量达到 853.9 mAh g-1，循环 1000
圈后仍保持 405.1 mAh g-1，每圈容量衰减率仅为
0.053%（图 7b）。在此基础上，近期研究进一步将
关注点由载体自身的反应功能拓展到金属-载体界

面电子耦合。Han等构筑了部分嵌入 N掺杂碳骨架
的 Cu-N4-C单原子结构，通过增强 Cu原子与载体
之间的金属-载体相互作用，实现对 Cu中心稳定性
及界面电子结构的同步调控[52]。该界面作用诱导电
荷重新分布，不仅增强了 LiPSs的化学吸附，还促
进 S-S键活化以及 Li2S的成核和分解。单原子-载
体协同主要包括载体直接参与硫物种吸附与转化，
以及金属-载体电子耦合调节单原子活性两个层面。
相比单纯优化孤立金属中心，这种界面协同能够同
时兼顾活性位点稳定、LiPSs固定和反应动力学调控，
但载体结构、缺陷和单原子电子效应往往相互耦合，
其各自贡献仍需通过模拟和表征进一步区分[45, 49, 54]。
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图 7 GCN和 Co-GCN上（a） 转化过程示意图和（b）循环示意图[53]。
Fig. 7. On GCN and Co-GCN (a) Schematic of the conversion process; (b) Schematic of the cycling process.

4挑战与展望

尽管 SACs在锂硫电池中的研究取得了快速进
展，但仍存在若干关键问题。首先，电池实际工作
状态下的真实活性结构仍不明确。循环前表征得到
的单原子配位结构，在与 LiPSs发生作用后可能发
生变化。因此，需要更多原位表征技术揭示单原子
位点在反应过程中的动态配位和电子结构演变。其
次，需要建立更加可靠的催化活性描述符。LiPSs
吸附能被广泛用于评价催化性能，但难以完整描述
多步硫转化过程。

实际应用条件同样需要得到更多关注。目前许
多 SAC 体系仍在低硫负载和过量电解液条件下进
行测试。未来应更加重视高硫负载、贫电解液、高
面积容量以及软包电池条件下的性能评价。同时，
单原子位点的负载量和长期稳定性也十分重要。提
高金属含量可以增加活性位点数量，但同时可能引
起原子迁移和团聚。

未来 SAC设计应由单纯优化孤立原子中心，逐
渐转向对完整硫反应路径的调控。配位工程可用于
优化单一活性位点，而相邻单原子、活性载体则能
够提供互补功能。将原子尺度催化与电极尺度的传
质过程相结合，将是推动实用化锂硫电池发展的重
要方向。

5结论

单原子催化剂为调控锂硫电池中的硫氧化还原
反应提供了重要平台。其研究已由早期的中心金属
筛选，逐步发展到对局域配位结构和电子结构的精
准调控。d-p轨道杂化、电荷重分布、d带调控等因
素，为理解单原子催化行为提供了重要依据。近年
来，相邻单原子、单原子-载体协同以及级联催化等
策略进一步拓展了硫转化催化剂的设计空间。未来
研究需要进一步将原子尺度催化机制与实际电极条
件相结合，从而推动高能量密度和长循环寿命锂硫
电池的发展。
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Single-Atom Catalysts for Sulfur Cathodes in Lithium-Sulfur
Batteries: Coordination Structure and Electronic Structure

Regulation

Ye Dan, Xu Qiang*

School of Materials Science and Engineering, Jiamusi University, Jiamusi Heilongjiang

Abstract: Lithium-sulfur batteries (LSBs) possess high theoretical specific capacity and energy density, and are
regarded as a highly promising next-generation high-energy-density energy storage system. However, issues such as
lithium polysulfide (LiPSs) shuttling, sluggish sulfur redox kinetics, and the difficulty in the formation and
decomposition of Li2S still severely restrict their practical applications. Single-atom catalysts (SACs), owing to their
high atomic utilization efficiency and tunable coordination structure and electronic structure, provide an effective
approach for accelerating sulfur species conversion. This article reviews the research progress of SACs in sulfur
cathodes of lithium-sulfur batteries, with a focus on the multi-step sulfur redox process and its kinetic bottlenecks,
and analyzes the effects of the central metal, coordination number, heteroatom coordination, and local symmetry on
catalytic behavior. Rational design of single-atom catalysts is expected to further promote the development of
high-energy-density, long-cycle-life lithium-sulfur batteries, and to provide new design ideas for advanced energy
storage systems.
Keywords: lithium-sulfur batteries, single-atom catalysts, sulfur redox reaction, coordination structure, electronic
structure


	锂硫电池硫正极单原子催化剂：配位结构与电子结构调控
	引言
	1 硫氧化还原化学与单原子催化
	2 配位结构与电子结构调控
	2.1 中心金属与d-p轨道杂化
	2.2 配位数调控
	2.3 不对称配位

	3 多位点协同与电子结构调控
	3.1 双原子位点的电子耦合与功能分工
	3.2 单原子-团簇/纳米相的多尺度协同调控
	3.3 单原子-载体的界面耦合与功能协同

	4 挑战与展望
	5 结论
	参考文献


