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§１．研究成果の概要 

 

 本研究は、計算化学を駆使したメタン酸化触媒の開発と触媒設

計技術の創成を行うことを目的としている。本年度は金属含有ゼオ

ライトに関する研究に進展があった。我々はこれまでに多様な金

属、特に Fe、Co、Ni、Cu を含んだゼオライトについて密度汎関数

理論を用いたメタン活性化能及び活性サイトの理論的予測を行っ

てきた（図１）[1]。以下には気相反応において高い反応性と選択性

を有している Ni を含有したゼオライト触媒の結果について示す。 

 図 2 に二核ニッケルジ（µ-オキソ）種（[Ni2(μ-O)2]2+）でのメタン水酸化反応のエネルギーダイアグ

ラムを示す。活性種は[Ni2(μ-O)2]2+であることが示唆された。さらに、メタノールの脱着過程におい

て、Fe、Co、Cu に比べてメタノールを効率的に系外に排出し、メタノールの過剰酸化を防ぐ機能を

有していることが分かった。また、酸素を用いた活性種の生成反応のエネルギーダイアグラムを図

3 に示す。反応は発熱的でエネルギー的に優位に活性種が生成することが示唆される。これらの

結果は Catalysis Science & Technology に発表し、2019 HOT Article に選ばれた[1]。 
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図 1.金属含有ゼオライト触媒
研究の概要 

図 2. [Ni2O2]2+-MFI によるメタン水酸
化反応のエネルギーダイアグラム。 

図 3. [Ni2O2]2+-MFI 活性種生成反応
のエネルギーダイアグラム。 



§２．研究実施体制 

 

（１）「吉澤」グループ 

 ① 研究代表者：吉澤 一成 （九州大学先導物質化学研究所、教授） 

 ② 研究項目 

・計算化学が先導するメタン酸化触媒の開発と触媒設計技術の創成 

 

 

（2）「蒲池」グループ 

① 主たる共同研究者：蒲池 高志 （福岡工業大学工学部生命環境化学科、准教授） 

② 研究項目 

・メタン活性化を目指した反応解析とインフォマティクス 

 


