XÚC TÁC LƯỠNG CHỨC (A. Bifunctional catalysts)
Hệ xúc tác cho một số quá trình xúc tác đòi hỏi sự có mặt của hai loại tâm xúc tác để có thể đạt được hiệu suất cao của sản phẩm mong muốn. . XTLC là trường hợp phổ biến nhất của xúc tác đa chức, xúc tác cho các quá trình đòi hỏi sự có mặt của nhiều hơn một loại tâm xúc tác. Đặc điểm chính của xúc tác đa chức là sự tương tác hiệp đồng giữa các loại tâm hoạt tính để tạo nên hoạt tính chung của hệ xúc tác. Ưu điểm nổi bật của loại xúc tác này là có thể chuyển hóa cả những sản phẩm trung gian hoạt động thường dẫn đến sự tạo coke và làm giảm năng suất sản phẩm. Các phản ứng xảy ra theo các bước liên tiếp liên quan đến hai loại tâm hoạt tính khác nhau (lưỡng chức) của chất xúc tác. Mỗi một loại tâm có một chức năng riêng. Ví dụ, quá trình đồng phân hóa n-hexan thành methylpentane được tiến hành trên chất xúc tác platin-silica alumina. Chất xúc tác này có hai loại tâm hoạt động: i) các tâm platin làm nhiệm vụ dehydro hóa n-hexan thành n-hexen và hydro hóa metylpenten thành metylpentan; ii) các tâm acid có chức năng đồng phân hóa hexene thành methylpentene. Bên cạnh các bước hóa học cơ bản này còn kèm theo sự khuếch tán của các chất trung gian (olefin) từ tâm kim loại đến tâm acid và ngược lại. Về nguyên tắc, mỗi giai đoạn phản ứng có thể được thực hiện riêng biệt trên từng loại xúc tác tương ứng hoặc có thể được thực hiện trong cùng một môi trường bằng cách trộn các lượng thích hợp của hai chất xúc tác với nhau. Phương thức pha trộn ảnh hưởng mạnh đến hiêu suất của phản ứng vì thế việc nghiên cứu để tìm ra một tỉ lệ thích hợp nhất luôn là một thách thức. Trên thực tế, bằng cách kết hợp hai chất xúc tác thành một hạt duy nhất sẽ tăng được sự chuyển hóa do loại bỏ được yêu cầu các chất trung gian phải khuếch tán qua khoảng cách giữa hai loại tâm từ loại chất xúc tác này tới loại chất xúc tác khác. Các nghiên cứu thực nghiệm có nhiệm vụ tìm kiếm tỉ lệ pha trộn tối ưu của các thành phần chức năng để tạo sản phẩm từ chất ban đầu [1, 2].
Có nhiều loại XTLC khác nhau:
· Chất xúc tác lưỡng kim gồm hai kim loại khác nhau, trong đó một kim loại thường đóng vai trò trung tâm có hàm lượng nhiều hơn giữ chức năng chính, kim loại thứ hai được thêm vào thường là để hỗ trợ. Hiệu suất hỗ trợ xúc tác sẽ được kiểm soát thông qua việc kiểm soát thành phần kim loại thêm vào. Ví dụ, việc bổ sung Au (tương đối không hoạt động) vào xúc tác Pd trong phản ứng hydro hóa olefin đã cải thiện hoạt tính là do làm giảm số nguyên tử Pd liền kề; các cụm Pd bề mặt tiếp giáp có liên quan đến sự tích tụ các loại không hoạt động. Sự hiện diện của hai kim loại ở bề mặt trong các điều kiện phản ứng có liên quan đến hiệu ứng lưỡng chức. Các hạt nano PdAu có hoạt tính cao đối với quá trình oxy hóa CO ở nhiệt độ thấp. Các vị trí giàu Pd là cần thiết để thực hiện quá trình hấp phụ oxygen phân ly, trong khi các vị trí giàu Au hoạt động cho quá trình oxy hóa CO. Các hiệu ứng tương tự cũng được tìm thấy trong quá trình hydro hóa olefin, trong đó các vị trí Pd cần thiết cho quá trình hấp phụ hydro phân ly, trong khi các vị trí Au hoạt động cho quá trình hydro hóa.
· Đối với chất xúc tác oxide kim loại-kim loại, sự tiếp xúc giữa kim loại với oxide kim loại là những vị trí quan trọng trong quá trình phản ứng. Ví dụ, Au được phân tán trên oxide ceri hoặc titan hoạt động cho phản ứng dịch chuyển nước-khí (water-gas shift) ở nhiệt độ tương đối thấp, dao động từ khoảng 200÷350°C. Oxide kim loại hoạt động cần cho bước phân ly nước, trong khi quá trình oxy hóa CO xảy ra tại các vị trí ở bề mặt tiếp xúc Au-oxit kim loại. Một cơ chế khác đã được chứng minh trên xúc tác Pt/ZrO2 cho quá trình reforming metan: kim loại Pt hoạt hóa metan và dehydro hóa methan thành CHx, trong khi các vị trí ở giao diện Pt-ZrO2 chịu trách nhiệm phân ly CO2. Một phản ứng khác là điều chế isobutanol từ khí tổng hợp (CO và H2) trên XTLC Cu/MgO: Khí tổng hợp ban đầu tạo thành ancol có thể là do kết hợp với nhau thông qua các phản ứng ngưng tụ. Trong cơ chế được đề xuất, alcohol hấp phụ phân ly trên bề mặt oxide base, tạo ra hydro và alcoxide. Hydro được loại bỏ bằng cách di chuyển đến các vị trí Cu, ở đấy chúng tái kết hợp và giải hấp dưới dạng H2, trong khi các alcoxide có thể bị dehydro hóa tiếp và cuối cùng tham gia vào các phản ứng ngưng tụ để tạo thành các hợp chất mạch dài hơn.
· Chất xúc tác zeolite lưỡng chức: là zeolit acid chứa kim loại được sử dụng trong nhiều quá trình lọc dầu và các ngành công nghiệp hóa dầu: hydrocracking, khử sáp, hydroisome hóa alkan C5-C6, hydroisome hóa aromat C8... Các chất xúc tác được sử dụng trong các quá trình này cần hai loại tâm: tâm kim loại có chức năng chính là hydro hóa và dehydro còn tâm axit có chức năng chính là cracking hoặc đồng phân hóa. Quá trình hydrocracking yêu cầu chất xúc tác vừa có độ acid cao vừa có hoạt tính hydro hóa cao. Yêu cầu này được thỏa mãn nếu sử dụng chất xúc tác zeolite lưỡng chức. Chức năng cracking được cung cấp bởi zeolite Y trong đó các ion natri đã được thay thế bằng hydro, đất hiếm hoặc các cation hóa trị hai, chức năng hydro hóa được cung cấp bởi các kim loại quý hoặc các kim loại khác. Hoạt tính và độ chọn lọc của xúc tác zeolite lưỡng chức bị chi phối bởi nhiều thông số nhưng phần lớn phụ thuộc vào quy trình tổng hợp, đặc biệt là cách đưa chức năng hydro hóa lên zeolite đóng vai trò quan trọng. 
Xúc tác lưỡng chức kim loại-phối tử thường dùng để cắt đứt/hình thành các liên kết X-H (X- O, N, C), thí dụ trong các phản ứng hydro hóa, dehydro hóa keton, aldehyd, alcohol …
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