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【背景、目的】 

金は通常では化学的に不活性な原子種であるが、微粒子化する

ことによって非常に高い触媒活性を持つことが知られている

（図 1）。その中でも TiO2表面にこの金微粒子を担持した

Au/TiO2触媒は、COの酸化反応に対して優れた活性を持ち、

室温以下でも触媒作用を示すことが報告されている。CO酸化

反応についてはこれまでにも理論計算によって様々な特性が

明らかにされてきた[3],[4]。そのうちの一つに、水分子が系に添

加されることによって触媒活性が大幅に向上するという特性

がある（図 2）。しかし、添加された水分子がどのように触媒

反応に影響を与えているかについては未だ明らかとなって

いない。この影響について調べるために、本研究では金ロッ

ドを表面に担持させた TiO2触媒モデルに対して量子力学計

算を行い、触媒表面で水分子がどのように反応に関与してい

るのかについて検討を行った。 

 

 

 

【計算手法】 

ルチル型 TiO2の(110)面に金ナノロッドモデルを担持させた Au/TiO2触媒モデルを計算モデ

ルとして使用した。触媒モデルのサイズとして、2x3x1のものと 2x4x1のものを用いた（図

3,2x3x1）。平面波基底を用い、交換相関汎関数として GGA-PBEを採用した。内核電子は PAW

によって取り扱った。計算プログラムは VASP（The Vienna Ab initio simulation package）

を使用した。 

 

 

 

図 2 水の添加量と触媒回転頻度との関係[2] 

図 1 TiO2上に担持された金微粒子[1] 
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【結果、考察】  

触媒表面上に水分子が吸着し、それが開裂す

ることで、表面上に吸着した酸素分子が活性

化され、この活性化反応で生じた OOH種に

よって CO酸化反応が促進されるのではない

か、と考えた。この仮説に基づき、まず表面

上で水分子が酸素分子を活性化する際の反応

について計算を行った。そうしたところ、活

性化反応による安定化が 0.15 eV、反応障壁が

0.10 eVであると求められた（図 4）。よって、

この触媒モデル表面では水分子が酸素を十分に活性化させられるということが分かった。 

当日は、水分子の役割について、この OOH種がいかに CO酸化反応に影響を与えているか

についての考察を中心に発表を行う予定である。 
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図 3 用いた触媒モデル 
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図 4 水分子の活性化反応の初期構造(IS)、遷移状態構造(TS)、終構造(FS) 

IS : Ti-H2O + Au-O2 

±0.00 eV 

TS : Ti-H2O + Au-O2 

＋0.10 eV 

FS : Ti-OH + Au-OOH 

－0.15 eV 

表面へと吸着したH2OとO2 
H2Oの H原子が移動 

反応性の高い OOHが金の上で生成 


