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Tóm tắt - Một vật liệu xúc tác hiệu quả cho quá trình khử nước 

dựa trên hợp kim photphua của niken (Ni) và sắt (Fe) đã được 

tổng hợp thành công dưới dạng lá-kích thước trên quy mô 

nanomet - trên vật liệu nền 3D bọt Ni (viết tắt là NiFeP/Bọt Ni). 

Vật liệu xúc tác NiFeP/Bọt Ni cần một giá trị quá thế rất nhỏ, tại 

129 và 273 mV, để đạt được mật độ dòng lần lượt là 10 và 50 mA 

cm-2. Bên cạnh hoạt tính xúc tác cao, vật liệu xúc tác NiFeP/Bọt 

Ni đã được chứng minh có độ ổn định cao trước và sau 10 giờ 

hoạt động. Nghiên cứu này, góp phần đề xuất một phương pháp 

tổng hợp vật liệu hiệu đơn giản để tổng hợp chất xúc tác điện hóa 

ứng dụng cho quá trình tách nước sản xuất H2. 

 Abstract - In this study, an efficient electrocatalyst for hydrogen 

evolution reaction based on ternary nickel ion phosphide (NiFeP) 

nanosheets supported on three-dimensional (3D) nickel foam (labeled 

as NiFeP/NF) is successfully fabricated by a simple approach. The 

obtained catalyst requires very small overpotentials of 129 and 273 mV 

to achieve current densities of 10 and 50 mA cm-2, respectively. In 

addition, the NiFeP/NF catalyst exhibits an excellent catalytic 

durability and stability, as demonstrated by the good maintenance of 

catalytic behavior after 10-hour operation. Our study provides a simple 

and effective method for synthesizing efficient electrochemical 

catalysts for water splitting towards boosting the hydrogen production. 

Từ khóa - Hợp kim NiFeP; vật liệu có cấu trúc 3D; xúc tác điện 

hóa; tổng hợp H2 

 Key words - Ternary NiFeP; 3D structure; Electrocatalytic 

material; Hydrogen production. 

 

1. Đặt vấn đề 

Hiện nay, sự bùng nổ dân số và phát triển kinh tế đã dẫn 

đến sự gia tăng một cách nhanh chóng nhu cầu sử dụng năng 

lượng trên phạm vi toàn thế giới. Tuy nhiên, hơn 90% các 

nguồn năng lượng đang được sử dụng phổ biến có nguồn 

gốc từ các nguồn nhiên liệu hóa thạch như dầu mỏ, khí thiên 

nhiên, than đá… Nhưng nhiên liệu hóa thạch là nguồn tài 

nguyên hữu hạn, và đang đối mặt với sự khan hiếm và cạn 

kiệt. Vì vậy, việc tìm kiếm các nguồn năng lượng mới có khả 

năng thay thế các nguồn nhiên liệu hóa thạch, thân thiện với 

môi trường như: Năng lượng gió, năng lượng mặt trời, địa 

nhiệt, thủy lực... là vấn đề cấp thiết hiện nay [1–3]. 

Trong số các loại năng lượng tiềm năng, khí hydro (H2) 

cùng với các tính chất tuyệt vời như thân thiện với môi 

trường, mật độ năng lượng cao, sản phẩm đốt cháy chỉ có 

nước [4,5],… được ghi nhận như một năng lượng sạch và 

triển vọng để có thể thay thế năng lượng hóa thạch. Hiện 

nay, các phương pháp sản xuất H2 chủ yếu vẫn dựa vào 

nguồn nhiên liệu hóa thạch và khí tự nhiên, dẫn đến nhiều 

tác động tiêu cực đến môi trường, giá thành của H2 tăng cao. 

Trong bối cảnh đó, hướng đến mục tiêu sản xuất H2 tinh 

khiết, giá thành thấp và an toàn với môi trường, các nhà khoa 

học đã và đang hướng đến nghiên cứu công nghệ tách nước 

để sản xuất H2 tinh khuyết [6]. Chất xúc tác như Pt, Ir, Ru và 

các hợp chất của nó có khả năng làm tăng tốc độ của phản 

ứng tách nước thành H2 và oxy (O2). Tuy nhiên, đó là những 

kim loại quý có giá hành rất cao, đặc biệt là độ bền theo thời 

gian thấp, vì vậy đã hạn chế quá trình thương mại hóa các 

kim loại này như các chất xúc tác điện cực [7–9]. Thay vì sử 

dụng các kim loại quý hiếm và đắt đỏ như hiện nay, L. Yu 

và các cộng sự đã tổng hợp thành công cấu trúc nano lõi-vỏ 
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của lớp Cu@CoFe hydroxit mọc trên vật liệu nền Cu như là 

một chất xúc tác hiệu quả, một giải pháp ít tốn kém hơn cho 

quá trình tách nước trong môi trường kiềm [10]. Công trình 

nghiên cứu này được đăng tải trên tạp chí hàng đầu về khoa 

học vật liệu Nano Energy vào năm 2017. Nghiên cứu đã chỉ 

ra rằng, vật liệu Cu@CoFe với cấu trúc nano lõi-võ có thể 

thay thế những xúc tác dựa trên kim loại quý như Pt, Ir, Ru. 

Hơn thế nữa, cấu trúc nano lõi-võ của Cu@CoFe cho thấy 

khả năng vận chuyển electron khá tốt, có độ bền vượt trội 

trong vòng 48 giờ hoạt động liên tục [10]. 

Hòa nhập vào xu hướng tìm kiếm và sản xuất các nguồn 

năng lượng sạch thay thế các nguồn nhiên liệu hóa thạch đang 

diễn ra trên thế giới, tại Việt Nam hiện nay, vấn đề này đã và 

đang thu hút được nhiều sự quan tâm của các nhà khoa học. 

Qua khảo sát tình hình những năm vừa qua, có thể khẳng định 

rằng ở Việt Nam đã có một số công trình nghiên cứu thực sự 

bài bản, khoa học và mang tính hệ thống về điện phân nước 

sản xuất H2. Có thể kể ra một số công trình nghiên cứu chất 

lượng cao, được thế giới công nhận do các nhà khoa học Việt 

Nam chủ trì, như năm 2018, tiến sĩ (TS) Trần Đình Phong và 

các cộng sự với công trình nghiên cứu về cấu trúc, cơ chế 

hoạt động của chất xúc tác mới có thể thay thế vật liệu đắt 

tiền là Pt trong phản ứng điều chế nhiên liệu sạch H2 từ nước. 

Trong công trình nghiên cứu của mình, TS Phong và cộng sự 

đã nghiên cứu để tổng hợp chất xúc tác mới từ molypden 

sunfua (MoSx) không chứa kim loại quý hiếm để sản xuất 

nhiên liệu H2 từ tách nước. Công trình thành công ở cả lý 

thuyết và thực nghiệm với hiệu suất thu H2 nhỏ hơn 3% [11–

13]. Ngoài ra, nhóm nghiên cứu của TS Nguyễn Mai và các 

cộng sự đã tổng hợp thành công chất xúc tác 

Zn0.2Cd0.8S/MoS2 từ một quá trình lắng đọng đơn giản MoS2 
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lên chất bán dẫn có cấu trúc nano ZnxCd1-xS. Zn0.2Cd0.8S. 

Chất xúc tác này đã được chứng mình có hiệu quả xúc tác cao 

cho quá trình điện phân nước tạo khí H2 ở catôt. Kết của công 

trình nghiên cứu được công bố trên tạp chí uy tín Nanoscale 

[13]. Một nhóm nghiên cứu của PGS.TS Bùi Quốc Bảo, 

Trường Đại học Tôn Đức Thắng với sự kết hợp của nhiều nhà 

khoa học ở các trường đại học tại Việt Nam như Đại học 

Nguyễn Tất Thành và Đại học Duy Tân đã nghiên cứu thành 

công một số chất xúc tác hiệu quả cho quá trình tách nước 

như ZnNiP/Ni, MoS2/N-Gr. Những chất xúc tác này đã được 

tổng hợp một cách đơn giản và chi phí thấp nhưng lại cho 

hiệu quả xúc tác cao cho quá trình tách nước [14, 15]. 

Kim loại Ni và Fe là một trong số những kim loại chuyển 

tiếp đầy triển vọng đã và đang được áp dụng nghiên cứu cho 

quá trình điện phân nước. Rất nhiều công trình nghiên cứu đã 

chỉ ra rằng hiệu quả xúc tác của Fe và Ni có thể được tăng 

cường thông qua việc kết hợp Fe, Ni cùng những phi kim như 

lưu huỳnh, phốt pho... Những hợp kim này của Fe, Ni có thể 

làm thay đổi động học quá trình phân tách nước, do đó có thể 

thay đổi năng lượng hoạt hóa của phản ứng tạo H2 và oxy. 

Ngoài ra, sự ảnh hưởng của hợp kim đến hoạt tính xúc tác của 

vật liệu còn phụ thuộc vào thành phần, cấu trúc và hình thái 

của hợp kim. Trong số các cấu trúc khác nhau, vật liệu xúc tác 

có cấu trúc 3 chiều (3D) đã cho thấy những ưu điểm vượt trội 

trong một vài thập kỉ gần đây. Khi áp dụng cho phân tách 

nước, vật liệu có cấu trúc 3D không chỉ tạo điều kiện thuận lợi 

cho quá trình khuếch tán chất điện phân và khí mà còn cho 

thấy nhiều hơn các vị trí hoạt động, dẫn đến sự tăng cường 

hoạt tính xúc tác cho vật liệu. Những mảnh nano dựa trên hợp 

kim của Ni và Fe mọc trực tiếp trên vật liệu nền 3D bọt Ni có 

đầy đủ các ưu điểm trên của cấu trúc 3D, do đó nó có thể được 

áp dụng như những chất xúc tác có hiệu quả cao cho phản ứng 

điện phân nước. Trong nghiên cứu này, nhóm tác giả đã tổng 

hợp thành công một vật liệu với sự kết hợp của Ni, Fe và P 

trên nền Ni có cấu trúc 3D (NiFeP/Bọt Ni) có hiệu quả đáng 

mong đợi và có thể hoạt động như chất xúc tác giải phóng H2 

một cách hiệu quả trong hệ thống điện phân nước. 

2. Giải quyết vấn đề 

2.1. Hóa chất và vật liệu 

Sắt nitrat (Fe(NO3)2), niken nitrat (Ni(NO3)2), natri 

hydroxit (NaOH), kali hydroxit (KOH), axeton (C2H4O), 

etanol (C2H6O), axit Clohidric (HCl), và muối ure 

(CH4N2O) đã được mua từ công ty Sigma-Aldrich 

Chemicals. Vật liệu nền 3D bọt Ni đã được mua từ công ty 

Xiamen Tmax Battery Equipments Ltd. (China). 

2.2. Tổng hợp vật liệu NiFeP/Bọt Ni 

Phương pháp thủy nhiệt và nhiệt luyện đã được áp dụng để 

tổng hợp vật liệu NiFeP/Bọt Ni. Trước tiên, dung dịch phản ứng 

được chuẩn bị bằng cách khuấy 1,12 g muối Ni(NO3)2.6H2O 

cùng với 0,25 g muối Fe(NO3)3.9H2O, 0,48 g muối CO(NH2)2 

và 50 mL nước cất trong 30 phút. Sau đó, phản ứng thủy nhiệt 

được tiến hành trong dụng cụ hấp tổng hợp thủy nhiệt được lót 

bằng thép không gỉ chứa dung dịch phản ứng và 3D bọt Ni đã 

được làm sạch tại nhiệt độ 95oC trong 12 giờ. 

Sản phẩm thu được sau khi kết thúc phản ứng (những 

mảnh nano NiFe(OH)x mọc trực tiếp trên 3D bọt Ni, viết 

tắt NiFe(OH)x/Bọt Ni) được rửa nhiều lần bằng ethanol và 

nước cất, và sấy chân không tại 60oC 12 giờ. Cuối cùng, 

quá trình phốt pho hóa đã được tiến hành trong môi trường 

khí Ar tại nhiệt độ 300oC trong 2h sử dụng NaH2PO2 như 

nguồn phốt pho. Quy trình tổng hợp vật liệu NiFeP/Bọt Ni 

được mô tả cụ thể trong Hình 1. 

 

Hình 1. Sơ đồ quá trình tổng hợp vật liệu NiFeP/Bọt Ni 

Các vật liệu Ni(OH)2/Bọt Ni và Fe(OH)3/Bọt Ni được 

tổng hợp bằng phương pháp thủy nhiệt tương tự vật liệu 

NiFe(OH)x/Bọt Ni, nhưng không dùng muối 

Fe(NO3)3.9H2O hoặc Ni(NO3)2.6H2O. Vật liệu Ni2P/Bọt 

Ni, và FeP/Bọt Ni được tổng hợp bằng phương pháp nhiệt 

luyện tương tự như vật liệu NiFeP/Bọt Ni. 

2.3. Phân tích đặc tính vật liệu 

Cấu trúc, hình thái học và thành phần của vật liệu được 

được phân tích bằng máy hiển vi điện tử quét (scanning 

electron microscope-SEM), phổ tán xạ năng lượng tia X 

(energy dispersive X-ray analysis-EDXA), nhiễu xạ tia X  

(X-ray diffraction-XRD). Phân tích hiệu quả xúc tác điện hóa 

của vật liệu đã được tiến hành trên máy ZIVE SP2 2Amp. 

Tất cả phần kiểm tra tính chất điện hóa của vật liệu 

được thực hiện trên máy thiết bị đo điện hóa đa năng với 

hệ 3 điện cực: Điện cực so sánh (Ag/AgCl), điện cực đối 

(Pt) và điện cực làm việc (GC). Phương pháp quét tuyến 

tính voltammetry (linear sweep voltammetry-LSV) được 

tiến hành trong dung dịch KOH 1 M với tốc độ quét  

10 mV/s. Độ ổn định của vật liệu được khảo sát bằng phương 

pháp đo thời gian tại cố định một điện thế tại mật độ dòng 

điện là 10 mA cm-2 (tương ứng – 0,13 V) trong vòng 10 h. 

3. Kết quả nghiên cứu 

3.1. Phân tích cấu trúc, hình thái học và cấu trúc tinh thể 

của vật liệu 

3.1.1. Cấu trúc và hình thái học 

Cấu trúc ban đầu của các vật liệu bao gồm vật liệu nền 

3D bọt Ni, Ni(OH)2/Bọt Ni, NiFe(OH)x/Bọt Ni và 

NiFeP/Bọt Ni đã được phân tích bằng phương pháp SEM. 

Hình 2A và B biểu thị hình ảnh SEM của vật liệu nền 3D 

bọt Ni; Vật liệu nền có cấu trúc 3D có kích thước micromét, 

bề mặt trơn, và bằng phẳng. Sau khi phản ứng thủy nhiệt ở 

120oC trong 6 giờ, xuất hiện vật liệu Ni(OH)2 mọc trên nền 

bọt Ni trong Hình 2C có cấu trúc dạng lá mỏng mọc đều 

với kích thước nano bao bọc lên bộ khung của Ni. Hình 

phóng to của Ni(OH)2/Bọt Ni (Hình 2D) hiển thị độ dày 

của tấm lá Ni(OH)2 khoảng 30-45 nm. 
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Hình 2. Hình thái học của vật liệu nền Bọt Ni (A và B) và vật 

liệu Ni(OH)2/Bọt Ni (C và D) ở độ phóng đại khác nhau 

Hình 3 là hình ảnh SEM của NiFe(OH)x/Bọt Ni. Tương 

tự như vật liệu Ni(OH)2/Bọt Ni, vật liệu NiFe(OH)x/Bọt Ni 

đều là dạng lá mỏng có kích thước nano, cho thấy được sự 

có mặt của nguyên tố Fe không làm thay đổi cấu trúc dạng 

lá ban đầu của vật liệu. 

 

Hình 3. (A-C) Hình thái học của vật liệu NiFe(OH)x/Bọt Ni và 

(D) Phổ tán xạ năng lượng tia của vật liệu NiFe(OH)x/Bọt Ni 

 

Hình 4. (A-C) Hình thái học của vật liệu NiFeP/Bọt Ni và  

(D) phổ tán xạ năng lượng tia của vật liệu NiFeP/Bọt Ni 

Hình ảnh SEM tại độ phóng đại thấp của vật liệu 

NiFeP/Bọt Ni (Hình 4A) thể hiện cấu trúc 3D với bề mặt xù 

xì, xốp và được phủ hoàn toàn bằng các lá nano mỏng. Hình 

ảnh SEM tại phóng đại cao trong Hình 4B và C cho thấy, các 

lá mỏng NiFeP bao phủ dày đặc và đồng đều trên bề mặt của 

vật liệu nền Ni. Đặc biệt hình thái học và cấu của của 

NiFeP/Bọt Ni cho thấy, không thay đổi nhiều so với các vật 

liệu ban đầu như Ni(OH)2/Bọt Ni và NiFe(OH)x/Bọt Ni. 

Điều này chứng minh rằng, quá trình phốt pho hóa đã không 

ảnh hướng đến cấu trúc của vật liệu. Phổ EDXA (Hình 4D) 

của NiFeP/Bọt Ni cho thấy, sự hiện diện của các nguyên tố 

tương ứng như Fe, Ni và P trong cấu trúc của nó, chứng tỏ 

rằng vật liệu NiFeP/Bọt Ni đã được tổng hợp thành công dựa 

trên phương pháp tổng hợp hiệu quả của nhóm tác giả. 

3.1.2. Cấu trúc tinh thể 

Cấu trúc tinh thể của vật liệu đã được xác minh bằng kỹ 

thuật XRD dạng bột và kết quả được thể hiện trong Hình 5. 

Phổ XRD của vật liệu NiFeP/Bọt Ni cho thấy sự xuất hiện 

của 3 pic lớn tại 2 = 44,37o; 51,59o và 76,08o tương ứng với 

vật liệu nền 3D bọt Ni [16]. Bên cạnh đó, sự xuất hiện của 

các pic nhiễu xạ tại 2 = 40,78o; 47,43o và 54,11o tương ứng 

với pha tinh thể Ni2P (PDF#03-0953) [17] trong phổ XRD 

của NiFeP/Bọt Ni đã chứng minh sự hình thành của pha Ni2P 

trong cấu trúc này. Ngoài ra, một số đỉnh píc được chỉ ra 

trong Hình 5a tương ứng với pha tinh thể FeP (PDF#071-

2262) [18]. Như vậy, phép phân tích XRD xác nhận một lần 

nữa sự có mặt của 2 pha Ni2P và FeP trong cấu trúc của vật 

liệu đã tổng hợp được. Đặc biệt sự dịch chuyển nhẹ về phía 

âm của pic nhiễu xạ d(111) của Ni2P trong NiFeP/Bọt Ni 

(Hình 5b) có thể là do sự hình thành của phép lai giữa hai 

pha của Ni2P và FeP. Điều này dự kiến sẽ tạo ra nhiều vị trí 

khiếm khuyết trong cấu trúc của photphua kim loại và cũng 

có thể gây ra một số biến đổi về cấu trúc điện tử của Ni2P và 

FeP. Do đó, làm tăng hoạt tính của các vị trí xúc tác và đồng 

thời hiệu chỉnh năng lượng liên kết đối với H nguyên tử, cải 

thiện hiệu xuất cho quá trình khử H2O tạo ra H2. 

Như vậy, kết quả của hình ảnh SEM và phổ XRD đã 

chứng minh rằng, nhóm tác giả đã tổng hợp thành công lá 

nano NiFeP trên nền Ni với cấu trúc 3D bằng phương pháp 

thủy nhiệt và nhiệt luyện. 

 

Hình 5. (A) phổ XRD của vật liệu NiFeP/Bọt Ni và (B) pic d(111) 

của tinh thể Ni2P trong NiFeP/Bọt Ni tại độ phân giải cao 

3.2. Hiệu suất xúc tác điện hóa 

Vật liệu sau khi tổng hợp đã được sử dụng trực tiếp làm 

điện cực làm việc cho quá trình điện phân H2O thành H2 trong 

dung dịch KOH 1M. Hiệu quả xúc tác điện hóa của vật liệu 

đã được đánh giá thông qua phương pháp quét tuyến tính 

voltammetry (linear sweep voltammetry-LSV). Đường cong 

LSV trong Hình 6A cho thấy, hiệu quả xúc tác cho quá trình 

điện phân nước tạo thành khí H2 của vật liệu NiFeP/Bọt Ni tốt 

hơn nhiều so với các vật liệu so sánh, bao gồm vật liệu nền 3D 

Ni, Ni2P/Bọt Ni, và FeP/Bọt Ni. Cụ thể, Hình 6B chỉ ra rằng 

vật liệu NiFeP/Bọt Ni yêu cầu một giá trị quá thế rất nhỏ, tại 

129 và 273 mV, để đạt được mật độ dòng lần lượt là 10 và  

50 mA cm-2. Những giá trị quá thế này nhỏ hơn rất nhiều so 
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với những giá trị quá thế của vật liệu Ni2P/Bọt Ni (230 và  

367 mV), FeP/Bọt Ni (450 và 638 mV) và 3D Ni (307 và  

478 mV). Ngoài ra, hiệu quả xúc tác của vật liệu NiFeP/Bọt 

Ni cho thấy hiệu quả cao hơn các vật liệu đã công bố trước đó 

như: FeP NAs/CC (218 mV at 10 mA cm-2) [19]; Co2P/Co-

Foil (254 mV at 10 mA cm-2) [20]; CoP/CC (209 mV at  

10 mA cm-2) [21]; NiCo2S4/bọt Ni (210 mV at 10 mA cm-2) [22]. 

Bên cạnh hiệu quả xúc tác đáng mong ước, vật liệu 

NiFeP/Bọt Ni còn thể hiện độ bền và ổn định rất cao. Kết quả 

thể hiện trong Hình 6C cho thấy, độ ổn định tuyệt vời của vật 

liệu qua quá trình hoạt động liên tục sau 10 giờ tại cường độ 

dòng điện là 10 mA cm-2. Ngoài ra, sự ổn định của vật liệu còn 

được đánh giá thông qua sự so sánh đường cong LSV trước 

và sau 10 giờ hoạt động, như trong Hình 6D. Dường như 

không có sự thay đổi đáng kể của đường LSV sau 10 h kiểm 

tra độ bền so sánh cùng với đường LSV trước đó. Điều này 

cho thấy, độ bền của vật liệu là chấp nhận được cho quá trình 

xúc tác ngay cả sau khi vận hành 10 giờ liên tục. 

 

Hình 6. (A) Đường cong LSV của các vật liệu khác nhau trong 

dung dich KOH; (B) So sánh giá trị quá thế của bọt Ni (1), 

FeP/Bọt Ni (2), Ni2P/Bọt Ni (3), và NiFeP/Bọt Ni(4);  

(C) Độ bền của vật liệu NiFeP/Bọt Ni trong 10 h tại mật độ 

dòng điện 10 mA cm-2; (D) Đường cong LSV của vật liệu 

NiFeP/Bọt Ni trước và sau 10 giờ hoạt động xúc tác liên tục 

4. Kết luận 

Trong nghiên cứu này, nhóm tác giả đã tổng hợp thành 

công vật liệu NiFeP/Bọt Ni thông qua phương pháp đơn giản 

không sử dụng chất gắn kết. Hiệu quả xúc tác điện hóa của 

các vật liệu khác nhau đã được đánh giá và vật liệu 

NiFeP/Bọt Ni cho thấy được hiệu quả tốt cho quá trình khử 

nước tạo thành khí H2. Nghiên cứu này có thể mở ra hướng 

mới cho quá trình tổng hợp xúc tác với hiệu quả cao và giá 

thành tổng hợp rẻ cho điện phân nước sản xuất H2 tinh khiết. 

Lời cảm ơn: Nghiên cứu này được tài trợ bởi Quỹ Phát 

triển Khoa học và Công nghệ - Đại học Đà Nẵng trong đề 

tài có mã số: B2019-DN03-44. 
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