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化学链燃烧（CLC）和化学链重整（CLR）是通过循环氧化还原反应，清洁高效地将烃类转化为动力、
燃料和化学品的创新技术。金属氧化物材料在化学链氧化还原过程中起着至关重要的作用。在还
原过程中，氧载体为烃类的转化和产物合成提供所需的氧离子量。在氧化步骤中，耗尽的金属氧
化物氧载体从空气中补充分子氧，同时释放热量。近年来，用于各种化学链应用的氧载体材料已
经取得了较大进展。在这些金属氧化物材料中，铁基氧载体由于其高携氧能力、显著的成本效益，
以及化学链反应在实际应用方面的多功能性而具有吸引力。它们的反应性也可以通过结构设计和
改性进一步得到增强。本文综述了氧载体材料的发展及其在这些材料上的烃类转化机制的最新进
展。这些进展将有助于氧载体材料的开发，以实现更有效的化学链技术应用。
© 2018 THE AUTHORS. Published by Elsevier LTD on behalf of Chinese Academy of Engineering and Higher 

Education Press Limited Company This is an open access article under the CC BY-NC-ND license  
(http://creativecommons.org/licenses/by-nc-nd/4.0/).
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1. 引言

金属氧化物的循环氧化还原反应是许多能量转换系

统的关键，如光催化和化学链[1]。因此，通过深入了

解相关反应机制而使金属氧化物的氧化还原反应性得到

改善，在能量相关领域中至关重要。化学链技术已被证

明是清洁能源工业中最有前途和最具应用价值的技术之

一。在化学链氧解耦（CLUO）系统中，通过产生氧空

位（VO）释放氧分子：

 

式中，O X
O表示金属氧化物X的晶格氧。

在再生步骤中，氧空位通过分子氧（O2）的吸附、

解离和扩散被湮没：

 

用于CLUO系统应用的活性氧载体包括过渡金属氧

化物，如铜/锰基氧化物[2]和改性钙钛矿材料[3,4]。在

化学链燃烧（CLC）、化学链气化（CLG）或化学链重

整（CLR）系统中，氧载体通过在还原剂中提供晶格氧

而与固体或气态燃料反应，并通过空气在氧化剂中再生

并释放热能，从而可以实现自热操作。与CLUO系统不

同的是，晶格氧直接与CLC、CLG或CLR系统中的烃中

间体反应，而在还原剂中不含气态氧。根据还原剂中的

碳质原料反应条件，化学链反应可分为彻底/完全氧化

和部分/选择性氧化。彻底/完全氧化的典型代表是CLC
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技术的应用，而部分/选择性氧化的典型代表是CLG或

CLR技术的应用。化学链反应也可应用于没有化石原料

的系统，如太阳能或核能系统。图1展示了4个典型的化

学链系统，其中铁（III）氧化物（Fe2O3）作为金属氧化物，

甲烷（CH4）作为碳质原料。

基于化学链概念，利用煤、甲烷和生物质等各种碳

质燃料转化为一氧化碳和氢气，提高了能量利用效率

[5]。然而，虽然该概念的设计和改进具有成本效益显

著、环境友好、反应性能高的优势，但由于化学链氧化

还原反应中反应机制非常复杂，可循环利用的氧载体材

料的开发仍然是一个具有挑战性的课题。不同学者对最

优性能的氧载体材料的开发进行了广泛的研究。在早期

发展阶段，这些研究集中在单组分材料上。最近，氧载

体的开发改为致力于使用多种金属基复合材料来提高性

能，如二元金属或双金属氧载体[6]。不同于碳质燃料

在具有稳定反应结构的固体催化剂上的转化反应，无论

是在氧载体的内部还是在外表面，化学链反应都伴随着

离子扩散和氧空位形成，进而导致固体氧载体的形态发

生巨大变化。随着先进实验技术、计算和模拟技术的发

展，化学链领域在过去10年中引起了广泛的关注。在本

文中，我们将重点关注基于最新的理论和实验研究的化

学链系统氧载体开发的新见解。

2. 离子扩散与形态演化

氧载体的形态演变在化学链过程中起着重要的作

用，因为它决定了反应表面积和结构稳定性。在氧化

还原反应过程中，形态随着离子在固相中的扩散而演

化。因此，理解离子扩散机制对于氧载体的开发至关

重要。

为了从宏观角度理解离子扩散机制，在许多氧载体

材料上进行了惰性标记实验。Li等[7]研究了二氧化钛

（TiO2）载体在Fe2O3氧化过程中的作用，发现主导的离

子转移机制由铁（Fe）离子向外扩散转变为氧（O）离

子的向内扩散。天然钛铁矿（FeTiO3）在块状晶格氧中

表现出类似的向内扩散模式。Day和Frisch[8]用氯化铬

作为惰性标记物研究铜（Cu）的氧化过程，发现扩散机

制是Cu离子向外扩散。通常，氧载体氧化过程中的主

要扩散种类是金属阳离子。一旦确定了体积增大或体积

恒定反应中的离子扩散模式，就可以推断出由氧化引起

的形态演化。典型的氧载体材料的摩尔体积列于表1中。

涉及向外离子扩散的氧化反应通常使粒子表面上的凹面

结构变得平滑[9]。另一方面，凸面通过垂直方向上较

低的向外扩散通量而平滑化。在摩尔体积变化的固相中

的离子扩散可以影响氧化反应过程中的有效表面积。在

还原反应过程中也观察到了类似的现象。因此，在研究

氧化还原反应过程中氧载体的形态演变时，应考虑这些

因素。

在微观层面上研究了固态离子扩散诱导的氧载体的

形态演化。Qin等[10]研究了Fe粒子在无可见晶界的随

机分布孔中的氧化，发现在700 ℃时氧化导致平均体积

膨胀约25%，并且由Fe离子的向外扩散和O离子的向内

扩散引起了多孔中心的形成。因为Fe离子的向外扩散

性能高于O离子的向内扩散性能，所以从Fe粒子的核心

到Fe2O3形成的粒子表面有净Fe输出。Fe离子的向外扩

散进一步得到改善，因为Fe粒子在氧化过程中的体积膨

图1. 化学链系统的分类。（a）彻底/完全氧化系统；（b）部分氧化系统；（c）选择性氧化系统；（d）太阳能/核能系统。
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胀为Fe离子传输创造了更多的物理空间。由于曲率驱

动的晶粒生长，扩散也伴随着纳米线和纳米孔的形成

（图2）[10]。
然而，对于双金属氧载体Fe-Ti二元体系，由于钛

（Ti）离子和Fe离子的扩散行为不同，其形态演化不同

于Fe微粒。在700 ℃的氧化温度下，Fe和Ti被氧化成 
FeTiO3并形成纳米带[11]。这些纳米带的宽度为 
150~200 nm，宽度与厚度的比值为5~10，从FeTiO3氧

载体的表面产生，主要含有Fe和O[12–14]。与Fe2O3微

粒相比，FeTiO3微粒在多次氧化还原循环后不仅表现出

较高的孔隙率，而且显示出更高的稳定性，这已通过

1000多次氧化还原循环的反应性研究得到证实[15]。结

果表明，Ti载体的加入可以提高铁基氧载体的反应性和

可循环性。

应用密度泛函理论（DFT）计算和研究氧载体在化

学链过程中的离子扩散性始于20世纪后期[13,16]。该

方法是基于基态能量搜索，为感兴趣的离子建立可能的

扩散间隙位点，然后通过能垒计算确定最有利的扩散路

径。近年来，相关研究学者首次将微结构动力学与从头

算热力学相结合，研究了Fe和Ti离子在氧载体FeTiO3

中的扩散路径。结果表明，Fe离子的扩散能垒远小于

Ti离子的扩散能垒。因此，Fe离子的向外扩散比Ti离
子更有利，这解释了氧化过程中Fe2O3纳米带的形成机

制[11]。

3. 氧载体的氧空位

在化学链过程的还原反应中，氧载体提供晶格氧原

子，用于完全氧化、部分氧化或碳质燃料的选择性氧化，

从而导致氧空位的形成。在金属氧化物氧载体的表面或

表面上的氧空位可能极大地影响它们的形态、电子结构

表1 典型氧载体材料在不同氧化状态下的摩尔体积信息

Metal/metal oxide Molar volume (cm3·mol–1)

Fe 7.10

FeO 12.50

Fe2O3 30.50

Fe3O4 44.70

Fe2TiO5 54.40

FeTiO3 31.70

FeTi2O5 55.30

Fe2TiO4 46.00

Co 6.60

CoO 11.60

Co2O3 32.00

Co3O4 39.40

Ni 6.60

NiO 10.90

Cu 7.10

Cu2O 23.70

CuO 12.60

Mn 7.60

MnO 13.00

Mn2O3 35.11

Mn3O4 47.08

MnO2 17.30

Molar volume reported in the literature varies from study to study, based 
on different experimental and theoretical methods.

图2.（a）Fe2O3纳米线和（b）纳米孔的形成（复制自参考文献[10]，经英国皇家化学学会许可）。
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和化学性质。有效的氧载体应该允许从体相向表面充分

地输送晶格O原子。因此，有效的氧载体需要具有适当

的氧空位形成能，使得所需的晶格O可以释放以用于碳

质燃料的氧化。由于光谱技术的限制，已经进行了许多

关于金属氧化物空位的计算研究。

二氧化铈（CeO2）具有萤石型结构，有利于晶格O 
原子的扩散和氧空位形成。Yang等[17]利用自旋极化

的PW91泛函模型研究了CeO2上氧空位形成引起的结构

变化，发现结构修饰遵循铈（Ce）原子邻近空位的迁

移模式，而晶格O原子的下一个最近空位则在该区域收

缩。氧化钒（V2O5）是近年来广泛研究的一种被认为是

CH4选择性氧化成甲醛（HCHO）的最有效氧载体[18]。
Sauer和Dobler[19]利用2L团簇模型和B3LYP泛函模型研

究了V2O5表面上的氧空位，并报道了数值为1.17 eV的

氧空位形成能。这表明由于氧空位形成能量低，V2O5表

面上的晶格O原子易于释放。除了CeO2和V2O5之外，氧

化铁是CH4 CLR的重要氧载体，通过部分氧化将CH4转

化为合成气。在该过程中，吸附在表面上的CHX自由基

与从氧化铁大部分转移的晶格O原子结合，导致氧空位

的形成。氧化铁氧载体上的CH4部分氧化反应是一个复

杂的过程，涉及Fe2O3→Fe3O4→FeO→Fe的逐步还原。

Fan等[20,21]研究了Fe的多个氧化态特征并开发了一种

逆流移动床反应器系统用于化学链系统，发现Fe2O3、

Fe3O4和FeO具有相近的氧密集堆积结构。因此各相之

间的氧化还原转变快于FeO和Fe之间的氧化还原转变

[22,23]。通过运用原子热力学方法和DFT计算，Cheng
等[24]使用原子热力学和DFT计算研究了这些氧化态的氧

空位，发现表面氧空位的形成能低于次表面氧空位的形

成能（见表2和图3），这显著影响氧化铁氧载体的相变。

没有氧空位，氧化过程将导致在原始表面之外形

成氧化铁产物层，因为O离子向内扩散的扩散能垒大

于Fe离子向外扩散的能垒。然而，随着氧空位出现，

O离子向内扩散的扩散阻挡层低于Fe离子向外扩散的

阻挡层，因此，氧化铁产物层的形成发生在Fe2O3-Fe
界面（图4）。

Cheng等[24]还发现TiO2载体可以降低氧化铁中氧

空位的形成能，从而促进氧空位形成和晶格O原子的

输运[11]。因此，还原过程中FeTiO3相的氧空位形成比

Fe2O3容易得多，这解释了Fe-Ti二元氧载体粒子在氧化

铁氧载体粒子优异的再循环性[25]。

4. 氧载体上的表面反应

正如前面章节所述，氧载体在化学链过程中为碳质

燃料的转化提供晶格原子。然而，转化可以通过彻底氧

化、部分氧化或选择性氧化进行。因此，全面了解化学

链氧化还原反应机制是极其重要的。

合成气（CO+H2）是生产氨、甲醇和合成烃类燃料

的重要中间原料，通常是由甲烷等碳燃料的部分氧化

产生的[26]。目前科学家们已经研究了大量的氧载体用

于化学链部分氧化应用，包括锰（Mn）、铁（Fe）、钴

（Co）、镍（Ni）和铜（Cu）[25,27–29 ]的过渡金属氧化

物。氧化铁由于具有较高的氧容量，并是一种低成本的

环境友好材料，因此作为化学链氧载体得到了广泛的研

究和应用。此外，采用氧化铁氧载体，甲烷化部分氧化

合成气的选择性可达到90%以上[30]。Jin等[31]用热重/
质谱（TGA-MS）联用仪器分析研究了甲烷在不同反应

条件下的还原氧化铁，发现流动空气不利于晶格O原子

的释放。最近，Cheng等[32]用Hubbard+U校正和TGA

表2 α-Fe2O3（001）表面氧空位VO（1）、VO（2）和VO（3）的形成能[24] 

Oxygen vacancy Ef (kJ·mol–1) dmin (Å) dmax (Å) Relative probability at 700 ℃ (%) Relative probability at 900 ℃ (%)

VO(1) 258.56 2.03 2.03 100 100

VO(2) 292.51 1.93 2.09 1.51 3.07

VO(3) 342.43 1.91 2.13 3.13 × 10–5 1.84 × 10–4

Ef: formation energy; dmin: the minimal length of Fe–O bonds; dmax: the maximal length of Fe–O bonds.

图3. （a）俯视图和（b）在顶表面和次表面上具有氧空位的α-Fe2O3（001）
表面模型的侧视图。紫色球表示Fe原子，红球表示晶格O原子，黄色
球表示氧空位（该图复制自文献[24]，经PCCP业主协会许可）。
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分析研究了氧化铁的氧空位在甲烷化学链氧化的作用。

他们发现次表面中的O离子更倾向于向外扩散到表面上

的空位。更重要的是，他们发现氧空位可以通过降低

CHX自由基中C—H键的活化能垒来促进甲烷部分氧化。

所提出的用于甲烷完全氧化和部分氧化的机制如图5所
示[33]。图中，二氧化碳（CO2）和水（H2O）分子在

甲烷氧化的初始阶段形成，因为CH4分子更倾向于吸附

在Fe位点表面上，然后当氧空位浓度很低时通过完全氧

化途径进行。Monazam等[33]应用TGA研究了Fe2O3在

700~825 ℃范围内甲烷氧化反应，发现CH4分子在还原

过程的初期完全氧化为CO2和H2O，然后通过部分氧化

途径生成CO和H2分子。这一发现与DFT计算所预测的

机制非常吻合。

氧载体用于甲烷氧化偶联（OCM）的物理化学性

质也得到了广泛的研究，特别是在氧空位等结构缺陷方

面。OCM氧载体材料的氧空位在促进氧离子物种的甲

烷活化起着至关重要的作用[34]。研究表明，电导率与

C2产量之间存在相关性。在5~6 eV的带隙内，具有p型
和O离子导电性的OCM氧载体被认为是最佳的OCM材

料[35]。此外，甲烷转化率和C2选择性是OCM材料选择

的重要因素。许多类型的氧化物已被测试证明适合做甲

烷氧化偶联（OCM）氧载体，包括但不限于铅（II）氧

化物（PbO）、二氧化锡（SnO2）、镓（III）氧化物（Ga2O3）、

二氧化锗（GeO2）、氧化铟（In2O3）、氧化锌（ZnO）、

氧化镉（CdO）、氧化钙（CaO）、氧化镁（MgO）以及

氧化铝（Al2O3）（表3）[36]。从材料筛选得到的一般结

论是稀土金属氧化物，特别是镧系元素氧化物，具有较

高的C2选择性（＞70%），而包括Al2O3和ZSM-5分子筛

的酸性氧化物具有较低的C2选择性[37,38 ]。
化学链OCM的一般反应机制如下所示。

氧载体还原：

氧载体氧化：

虽然OCM机制仍然存在许多模糊性，并且由于复

杂的OCM反应网络[39,40]决定着OCM过程中的产量

和选择性，研究人员不断尝试开发有效的方法来理解

OCM过程和提高反应性。Huang等[41]提出了一种混合

遗传算法来设计OCM材料。基于具有全局优化的多匝

设计策略，设计了一种多组分OCM催化剂，可使C2烃

类产率大于25%。Chua等[42]开发了一种钠、钨、锰负

载的二氧化硅催化剂（Na-W-Mn/SiO2），通过研究组

分和组分载体对甲烷转化和C2+产出的相互作用，发现

Na2WO4和Mn2O3晶相都有助于实现C2产物的高选择

性。一般来说，目前OCM材料可以达到50%~70%的C2

选择性和35%~55%的甲烷转化率[43]。化学链技术的

继续研究将有助于OCM氧载体的开发，以实现更高的

选择性和产率。

图4. 氧空位效应对扩散激活能离子扩散机制的影响由DFT计算得到。VO和Vm分别代表氧空位和金属空位；In和Im分别代表初始状态和中间
状态。
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图5.（a）甲烷在氧化铁氧载体上的完全氧化和（b）部分氧化机制。每个初步阶段的活化能垒单位以eV给出。VO（s -3）代表亚表面中的氧空位，
VO（2）代表顶部表面的氧空位，O*代表迁移到氧空位中的晶格氧（该图复制自文献[33]，经PCCP业主协会许可）。
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5. 氧载体反应性能的改善

由于表面化学在化学链氧化还原过程中起着关键

作用，因此，许多研究者都致力于催化修饰氧载体表

面以提高反应活性[44–46]。Liu和Zachariah[47]合成了

碱金属掺杂的Fe2O3/Al2O3氧载体，发现掺杂摩尔分数

约5%的碱金属（如Na、K和Cs），相比于普通氧载体

可以使Fe2O3的反应活性稳定维持50次以上的氧化还原

循环性。Wang等[48]研究了一系列掺杂Zr的Cu基氧载

体，证明Zr的掺杂可以提高氧释放能力。Mohamed等
[49]研究了Ce掺杂对NiO/Ce-γ-Al2O3氧载体的影响，

报道了掺杂2%~10% Ce的NiO可以大大提高CO转化

率。Chen等[50]最近证实，镍改性的钨基氧载体对甲

烷化学环氧化反应是有效的。结果表明，与WO3/Al2O3 

相比，氧的可用性、甲烷转化率和合成气产率可显著

提高。Qin等[51]最近在氧载体上进行低浓度掺杂改

性以改善反应性。它们与氧化铁氧载体的总浓度（如

＜1%）相比，使用等量的稀土元素镧（La）作为掺杂

剂，使得氧载体能够保持高氧容量而不发生相变。他

们发现与纯氧化铁相比，1%的La掺杂剂可以使还原反

应性增加178%，而CH4气化反应的再氧化反应性增加

156%。这是因为La掺杂剂显著降低了氧载体还原过

程中C—H键（CH4和CHX自由基）的活化能垒。最近，

Chung等[52]报道了一种具有Al基骨架的铁基复合氧载

表3 OCM氧载体的性能[36]

OCM
oxygen carrier

CH4/O2 
mole ratio

Temperature 
(℃ )

Methane feed rate 
(mol·gcat

–1·h–1)
Specific activity (× 104 mol·m–2·h–1)

Total C aH2 CO2 CO C2H4 C2H6 Total C2

5% Li/MgO 3.0 710 0.0616 a 7.7 16.1 1.3 2.50 8.00 10.50 38.4

MgO 3.0 710 0.0616 a 3.7 4.5 1.3 0.80 0.80 1.60 9.0

5% Li/La2O3 3.0 710 0.0616 a 20.0 24.0 5.1 1.80 8.90 10.70 50.5

La2O3 3.0 710 0.0616 a 11.0 17.0 1.8 4.20 4.90 9.10 37.0

5% Li/Sm2O3 3.0 710 0.0616 a 16.0 97.0 3.9 29.00 42.00 71.00 242.9

Sm2O3 3.0 710 0.0616 a 19.0 28.0 3.5 5.00 6.80 11.80 55.1

MgO 2.1 700 0.0148 — — — 0.02 0.06 0.08 1.4

7% Li/MgO 2.1 700 0.0185 — — — 3.00 3.00 6.00 16.5

20% Na/MgO 2.1 700 0.0185 — — — 0.21 0.43 0.64 4.2

30% K/MgO 2.1 700 0.0185 — — — 0 0.02 0.02 3.0

CaO 2.1 700 0.0185 — — — 0.05 0.54 0.59 7.9

5% Li/CaO 2.1 700 0.0185 — — — 2.80 3.90 6.70 16.7

15% Na/CaO 2.1 700 0.0185 — — — 4.90 5.50 10.40 30.8

23% K/CaO 2.1 700 0.0185 — — — 3.50 4.90 8.40 28.7

Y2O3 46.0 700 0.0122 — — — 0.20 0.46 0.66 1.7

La2O3 46.0 700 0.0122 — — — 0.15 0.28 0.43 1.0

Sm2O3 46.0 700 0.0122 — — — 1.10 2.30 3.40 7.3

Gd2O3 46.0 700 0.0122 — — — 0.37 0.83 1.20 3.0

Ho2O3 46.0 700 0.0122 — — — 0.24 1.16 1.40 3.3

Yb2O3 46.0 700 0.0122 — — — 0.10 0.50 0.60 11.4

PbO 46.0 700 0.0122 — — — 0.20 2.30 2.50 —

Bi2O3 46.0 700 0.0122 — — — 0.30 1.60 1.90 5.1

LaAlO3 1.0 710 0.1790 a — — — — — 43.10 178

La2O3 1.0 710 0.1790 a — — — — — 8.70 37.8

Sm2O3 1.0 710 0.1790 a — — — — — 22.50 120.0

CeO2 2.0 750 0.0298 — — — 1.50 0.20 1.70 26.8

Yb2O3 2.0 750 0.0298 — — — 2.20 2.20 4.40 19.7

Ce0.95Yb0.1O1.95 2.0 750 0.0298 — — — 0 0.20 0.20 83.4

SrO 2.0 750 0.0298 — — — 5.60 2.00 7.60 24.4

SrCeO3 2.0 750 0.0298 — — — 12.50 14.70 27.20 110.0

SrCe0.9Yb0.1O2.95 2.0 750 0.0298 — — — 20.20 13.40 33.60 112.0
a Based on methane converted into carbon-containing product.
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体，在1000 ℃下，进行3000次 TGA氧化还原循环，表

现出较高的反应性和可循环性。图6[52]所示低磨损率

条件下的中试和次中试反应器中，该氧载体也被广泛

地测试。这些发现为我们选择相对简单的制造工艺来

设计高活性氧载体提供了策略。

在化学链部分氧化过程中，甲烷氧化过程发生在装

置的变径处，通常在流化床或移动床中比较普遍。流化

床具备优良的传热特性，但由于在流化床中停留时间分

布广泛，难以保持金属氧化物氧载体在均匀氧化状态下

用于甲烷氧化。在中试规模[26]中，移动床可以达到高

CH4转化率（＞99.9%），合成气纯度为91%。此外，它

可以保持高的氧载体转化率，并因此在反应器中具有低

的氧载体循环速率。然而，在工业应用中仍然需要克服

的问题包括，例如稳定化学链过程的连续长操作，控制

氧化剂和还原剂之间的适当热平衡，以及维持氧载体的

可循环性。因此，在高温高压下活性氧载体的氧化还原

反应过程中，对氧化剂和还原剂进行适当的设计，也是

化学链技术发展的一个研究热点。

图6.（a）喷射后新鲜的氧载体（0 min）和腐蚀的氧载体（60 min）在SEM图像下的磨损机制；（b）喷射实验中颗粒尺寸分布的演变；（c）先导
操作中新鲜的氧载体和反应后的复合氧载体的磨损指数的比较；（d）超过3000次氧化还原循环与抗压强度测量的归一化实时TGA数据（该图复
制自文献[52]，获得EES所有者协会的许可）。
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6. 总结

与传统的燃料转换过程相比，化学链中的氧载体

材料在实现高效率方面起着关键的作用。金属氧化物

氧载体需要具有高的反应性和可循环性，同时在高化

学链温度下能够进行晶格氧输运的循环氧化还原反应。

因此，必须充分理解晶相中的各种化学和物理特性对

离子扩散过程的影响，需要重点关注的是扩散能垒、

氧空位形成能和表面反应机制。因为了解该机制后，

可为制备活性氧载体材料提供理论指导，并以最小的

试验和误差筛选来预测粒子的性能。值得注意的是，

早期的实验标记和同位素研究证实了CaO和SO2硫酸化

反应过程中的离子扩散机制[53,54]，为化学链系统中

涉及的金属氧化物的氧化还原反应的电流分析提供了

基本框架。金属氧化物氧载体的可循环性可以通过添

加载体氧化物来降低氧空位形成能，并增加晶格氧扩

散率来促进。另一方面，掺杂剂的改性可以显著改善

金属氧化物氧载体（如铁氧化物基氧载体）的表面反

应性。这些发现为认识化学链氧化还原反应中影响氧

载体性质的因素提供了新的见解。应该注意的是，实

验和计算方法相结合将促进金属氧化物氧载体的开发，

使其具有更好的离子扩散、反应性、选择性和结构稳

定性。
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