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§１．研究開発成果の概要 

早大を中心に，Pr をドープした CeO2 などの材料を開発し，低温化学ループ逆水性ガスシフト

（RWGS CL）処理用の高性能酸素キャリアとして用いた。理論計算と実験，また高度な分析

（SPring-8 での in-situ XAFS など）を組み合わせて，試料の優れた酸化還元特性を解明した。

PrドープCeO2の酸化還元性能は，Prドープ比によって変化した。Ce0.67Pr0.33O2は純粋なCeO2

よりも 5 倍高い CO2分解容量を示した。またこれを担体に担持することでさらに高い酸化還元特性

を示すことが出来た。In-situ XAFS により，Pr ドープが 773 K での RWGS-CL サイクル中に

Ce4+↔Ce3+の酸化還元を促進することが確認された。ニューラルネットワークポテンシャル（NNP）
計算により，PrドープがCe原子の正電荷シフトを引き起こし，Prドープ系の高い酸化還元容量に

寄与していることが示された。これらを基に，ENEOS にてパラメータ化を行ってプロセスのフィージ

ビリティについて検討し今後の研究開発戦略の策定を進めた。また，RWGS CL のみならず，DR 
CL（メタンと二酸化炭素の反応のケミカルルーピング）についても検討を行い，高い性能を示す材

料・プロセスを発見し論文化した。これら RWGS CL と DR CL については，計算科学による第一

原理熱力学の予言をもとに多様な材料の性能を予言し，これも論文としてまとめ出版した。 
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