XÚC TÁC NANO (A. Nanocatalysis)
lĩnh vực sử dụng vật liệu nano làm chất xúc tác, ứng dụng trong các lĩnh vực xúc tác đồng thể và dị thể.
XTN tổ hợp được các đặc tính vượt trội của hai nhóm xúc tác cơ bản (xúc tác đồng thể và dị thể) về hoạt tính, độ chọn lọc, hiệu suất và độ bền.
Khái niệm XTN tồn tại từ những năm 1950, trước cả công nghệ nano. Việc nghiên cứu công nghệ nano đã phát hiện thêm nhiều tính chất xúc tác đặc biệt của một số vật liệu có kích thước nano mét, trong khi ở dạng khối chúng không thể hiện. Vd. vàng nguyên khối là vật liệu trơ về mặt hóa học, nhưng khi có kích thước nhỏ cỡ nanomet vàng thể hiện hoạt tính xúc tác rất cao. Nhờ sự phát triển của công nghệ chế tạo và kỹ thuật nghiên cứu, số lượng vật liệu xúc tác nano cũng như tính chất của chúng được mở rộng và khai thác vượt bậc.
Các mục tiêu mà xúc tác nano theo đuổi là: đạt độ chọn lọc cao (lý tưởng là 100%), hoạt độ cực kỳ lớn, sản lượng cực kỳ tốt, năng lượng tiêu thụ cho quá trình thấp và tuổi thọ (khả năng hoàn nguyên và tái sử dụng) của các hệ xúc tác dài.
Sử dụng chất XTN có tiềm năng trợ giúp cho công nghiệp ‘xanh hơn’ hay phát triển hóa học xanh. Việc này không chỉ liên quan đến quá trình tổng hợp sản phẩm mà đặc biệt là việc tái chế và tái sử dụng các chất xúc tác.
Hiệu năng của xúc tác
Một chất XTN tối ưu cần có các tính năng ưu việt ở bốn khía cạnh sau: (a) độ chọn lọc, (b) hoạt độ, (c) độ bền, và (d) khả năng tái tạo. (a) Một chất xúc tác có độ chọn lọc cao sẽ sản xuất ra 100% sản phẩm mong muốn, ngay cả trong trường hợp khi có các phản ứng phụ tạo ra các sản phẩm phụ. (b) Hoạt độ cho biết số phân tử chất tham gia phản ứng được chất xúc tác chuyển hóa thành sản phẩm trong một đơn vị thời gian. Một số đo khác của hoạt độ là tần suất chuyển hóa hay tốc độ chuyển hóa TOF, đối với XTN TOF đạt khoảng 0,3 s-1. (c) Thước đo tuổi thọ xúc tác là lượng chuyển hóa TON. (d) Một XTN tối ưu là phải dễ tách ra khỏi hỗn hợp phản ứng và tái sử dụng sau khi phản ứng kết thúc, phẩm chất này làm tăng giá trị kinh tế và cải thiện chất lượng sản phẩm.
Các đặc tính trên bị ảnh hưởng bởi ba yếu tố: kích thước, hình dạng và thành phần bề mặt của chất xúc tác. Khi kích thước xúc tác giảm đến thang nanomet, tỷ lệ số nguyên tử trên bề mặt và số nguyên tử trong thể tích tăng lên mạnh, trên chất mang số tâm hoạt động xúc tác tăng, dẫn tới tần suất chuyển hóa TOF tăng. Tuy nhiên, một điều quan trọng cần lưu ý rằng, không phải đối với tất cả các chất độ hoạt hóa xúc tác đều tăng khi kích thước giảm xuống đến nanomet như vàng, mà còn có các yếu tố khác có thể ảnh hưởng.
Tổng hợp các chất xúc tác nano:
Ngày nay, nhờ có các tiến bộ trong khoa học nano ta có thể tác động đến các đặc tính hoạt độ, độ chọn lọc, độ bền và hoàn nguyên, tái sử dụng xúc tác. Kích thước, hình dạng và thành phần bề mặt của các XTN được thiết kế và tổng hợp chính xác hơn thông qua việc điều chỉnh các điều kiện phản ứng, như thời gian, nhiệt độ phản ứng, nồng độ chất phản ứng v.v.
Các chất XTN có thể tổng hợp bằng cả hai cách tiếp cận trên-xuống và dưới-lên. Cách tiếp cận trên-xuống là dùng năng lượng cơ, nhiệt hay hóa để làm gãy vụn vật liệu khối. Cách này có nhược điểm là hạt thành phẩm có kích thước không đồng đều. Cách tiếp cận dưới-lên là tạo các xúc tác nano thông qua quá trình phản ứng hay kết đám các phân tử nguyên liệu, có hoặc không có sự trợ giúp của các tác nhân định hướng-cấu trúc. Nguyên lý này được dùng phổ biến hơn cách trên-xuống cho dù nó có một số nhược điểm từ góc độ kinh tế và môi trường.
Tổng hợp các chất xúc tác hạt nano: các hạt nano kim loại lần đầu tiên được Michael Faraday (1791-1867) chế tạo từ những năm 1850, thông qua phản ứng khử các muối kim loại thích hợp. Đến những năm 1920 các hạt nano kim loại đã được sử dụng làm chất xúc tác trong các phản ứng hóa học. Đến năm 1950 các đã giảm nhỏ kích thước hạt từ cỡ 100 nm ban đầu xuống gần 1 nm. Đã có nhiều phương pháp như nghiền cơ, điện hóa, nhiệt hòa tan, vi sóng v.v được sử dụng cho chế tạo các XTN kim loại này. Đối với các XTN kim loại, để tránh bị kết đám, có thể lắng đọng các hạt xúc tác nano lên các đế như cacbon, graphit, hydrogel v.v. Cũng có thể bền hóa các hạt nano bằng các phương pháp tĩnh điện, lập thể hay cả hai cách này. Việc thu hồi xúc tác từ hỗn hợp phản ứng sẽ mang lại lợi ích theo hai khía cạnh. (i) Thứ nhất vì vật liệu xúc tác nano nhất là xúc tác kim loại quý rất đắt. (ii) Thứ hai, các chất xúc tác nếu không được tách loại sẽ là nguồn gây ô nhiễm không mong muốn của quá trình. Để giải quyết vấn đề này, chất mang từ tính chứa các hạt nano hoạt hóa được sử dụng hiệu quả. Nhiều lớp vật liệu xúc tác phức hợp dạng perovskit, spinel có kích thước nano đã được chế tạo có hoạt tính cao, có tiềm năng thay thế nhiều kim loại quí kiếm như Pt, Pd, Rd.
Tổng hợp xúc tác nano xốp: bên cạnh xúc tác nano loại hạt nano, có loại xúc tác nano thứ hai là xúc tác nano xốp. Các xúc tác tinh thể này được đặc trưng bởi các lỗ xốp và kênh kích thước nano, kết cấu đều đặn, trên đó các quá trình xúc tác diễn ra. Sự giam giữ các hạt pha hoạt động trong các hốc có hai lợi điểm về tính chọn lọc: thứ nhất phân tử to quá cỡ sẽ bị loại và không tham gia phản ứng, thứ hai là tính chọn lọc cấu trúc của quá trình phản ứng sẽ bị tác động bởi cấu trúc của các hốc. Các hốc được xem như các buồng phản ứng kích thước nano. Ví dụ tiêu biểu cho loại vật liệu này là các bộ khung zeolit, ứng dụng rộng rãi trong lĩnh vực xúc tác công nghiệp. Bên cạnh các loại zeolit tự nhiên, từ năm 1956 đã xuất hiện và phổ biến rộng khắp trong công nghiệp một loại zeolit nhân tạo, gọi là zeolit A. Lĩnh vực này phát triển rất nhanh, ngày nay trong khoảng 200 zeolit tự nhiên và một số zeolit nhân tạo được biết đến chỉ có các zeolit nhân tạo được sử dụng chính. Thành phần quan trọng của vật liệu zeolit là SiO2 và các tứ diện AlO4, chúng liên kết với nhau thành các đơn vị cấu trúc thứ cấp. 
Ứng dụng tương lai của các xúc tác nano: các công nghệ chất xúc tác có tiềm năng đóng vai trò chủ chốt trong nhiều ứng dụng khác nhau, như tổng hợp các chất hữu cơ phổ dụng, chế tạo vật liệu khung, vật liệu siêu hấp phụ, chế tạo và lưu trữ H2, chế biến dầu mỏ, công nghệ môi trường và trong các ứng dụng cảm biến nano sinh học, vật liệu nano có hoạt tính sinh học cao…
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