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§１．研究開発成果の概要 

本研究開発では、窒化物材料の欠陥サイトを反応場とする貴金属フリーかつ高性能な触媒を創

出し、熱またはマイクロ波による省エネルギーなアンモニアクラッキングシステムの創出を目指して

いる。熱を使ったプロセスでは、六方晶構造を有する BaTiO3-xNy に Ni を固定した触媒が、酸化

物に Ni を担持した触媒よりも 100～150℃低温で作動することをこれまでに見出している。本

年度は、活性点となる窒素欠陥サイトを形成しやすいペロブスカイト型酸窒化物を探索する中

で、BaZrO3-xNy が他の酸窒化物よりも窒素欠陥形成エネルギーが半分以下となることを DFT 計

算により明らかにした。実際に、酸水素化物を経由する合成手法により、BaZrO3-xNy の合成にも

成功した。Ni を固定した BaZrO3-xNy 触媒は、Ni/BaZrO3 よりも 100℃以上低温で作動し、

Ni/BaTiO3-xNyよりも低温で高効率に作動する。さらに、Ru を担持した BaZrO3よりも高い触媒活

性となることを見出した。本触媒は、大気暴露しても活性が低下することなく長時間安定に触媒とし

て作動する。また、各種分光分析や DFT 計算により窒素欠陥サイトが、反応場として働くことで活

性化エネルギーが大きく減少することも明らかにした。また、マイクロ波を利用したプロセスにおい

ても、酸化物担持 Ni 触媒よりも窒化物材料に Ni を担持した触媒が、高効率にアンモニアを分解

できることを見出した。 
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