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研究成果概要 

 現在ガソリン車の排ガスに含まれる NOx を還元する触媒として Pd、Pt、Rh などのレアメタル

が使われている。これらレアメタルに大きく依存しない社会の構築は長期的課題であり、「元素

戦略」として様々な取り組みがなされている。本研究では、密度汎関数法を用いた網羅的な計

算により、NOx を還元する触媒として最適な２成分合金を探索している。これまでの計算から、

N-O 結合開裂の活性化エネルギーは金属の表面エネルギーと相関していることが明らかとな

っている。これまでに、密度汎関数計算に基づいた AFLOW データベースに登録されている

337 種類の２成分合金について、最も安定な面の表面エネルギーを京都大学化学研究所ス

ーパーコンピュータシステムの CASTEPプログラムを用いて決定した。令和 4年度は、各種遷

移金属表面上のステップについて、N-O 結合開裂および N2,O2 生成活性化エネルギーや反

応熱を計算しており、将来的にインフォマティクスに役立つ相関関係を見出したい。 
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