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研究成果概要 

 本研究では、京都大学化学研究所

スーパーコンピュータシステムを利用

し、排ガス浄化（NOx 還元）に有効な

Pd 系合金触媒の作用機構について

DFT 計算を利用した詳細な機構解明

を行った。PdIn 規則合金は NO+CO 反

応において低温域で高い N2 選択性を

示す一方、NO の転化率が低いという

問題があった。これに対し我々は、In

の一部を Cu で置換した Pd(In0.33Cu0.67)

擬二元系合金を用いることで N2 選択

性を低下させることなく、NO 転化率を大幅に向上させることに成功している。本研究において

は DFT 計算の結果、以下のことが明らかとなった。PdIn(120)面上の In ステップサイトで N2O

分解がほぼバリアレスに進行することが判明し、PdIn は N2O を N2 と O に速やかに分解できる

ことが示された（図 1a）。一方で律速段階である NO 分解の活性化エネルギーは増加し、活性

が低下する一方、In を Cu で一部置換することにより、この活性化エネルギーが Pd の場合と同

程度までに低減できることが分かった（図 1b）[1]。 

 またこれ以外にも同反応に有効な Cu5Pd 合金触媒[2]やその他、種々の反応に有効な合金

材料（NiCu:アルケンのヒドロホウ素化[3], アルコールのアンモ脱水素[4], NiSi2:芳香族水素化 

[5], Ru-Ni:グリセロールからのアミノ酸合成 [6]）の反応機構に関する DFT 計算を行い、論文

を発表した。 
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図 1．(a) PdIn(120)面上での N2O 分解過程。(b) 

Pd(In0.33Cu0.67)(120)面上での NO分解過程。 
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