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1. グリーントランスフォーメーション(GX)と触媒

高性能な触媒開発における設計指針を得るには、触媒と分子の反応メカニズムを原子スケール
で解明する事が必須である。第一原理計算に基づく反応経路探索を用いる事で、実験では直接
的に観測困難な、触媒の極表面と分子の反応を解析する事が出来る。

グリーントランスフォーメーション実現に向けた
触媒開発を支援する反応経路探索シミュレーション

2. 第一原理計算に基づく反応経路探索
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GX実現に向け、
様々な反応で触媒
が利⽤されている。
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3. 自動車排ガス浄化触媒Pt(111)表面上のCO酸化の反応経路探索

触媒

触媒

• 第⼀原理計算を⽤いて、反応の起こりやすさを検証。
• 反応時の原⼦・分⼦の挙動を直接予測する事が可能。

反応始状態
反応終状態

遷移状態
(エネルギーの極⼤値)

(⼩さい程反応し易い)
活性化エネルギー (Ea)

⾼性能な触媒開発には、原⼦スケールでの反応解析が重要。

反応経路探索の豊富な経験と第⼀原理計算の⾼
度な専⾨知識が必要!!
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①COとOの拡散

COの⽅がPt表⾯上
を拡散しやすい<

②COとOの結合

⾃動⾞の排気ガスに含まれる有害なCOを、
Pt触媒を⽤いて無害なCO2に変換する過程を解析。

③CO2の脱離

CO2の脱離COとOの結合

0.341.07

反応始状態 反応終状態遷移状態

COとOの結合の⽅が起こりにくい
→ CO2が形成されれば、Pt表⾯か
ら容易に脱離する。
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反応経路探索により新規触媒開発を⽀援します!!触媒種及び分子種を変えたシミュレーションも可能

触媒の極表⾯における分⼦の反応過程を、原⼦スケールで観察・定量化!!

※Nudged Elastic Band法
による反応経路探索

触媒コンバーター

担体(Al2O3, CeO2等)

⾦属ナノ粒⼦
Pt, Pd, Rh等

Pt表⾯に吸着したO2が
解離して⽣じるO原⼦


