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 通常、触媒の経時劣化は試作品や法規制ごとに耐久性能を評価する実験的手法で確認されてい

る。耐久してみて初めて高耐久品が絞り込めても同じ品質の製品を再び作れなかったり、実験的耐

久手法そのものに要する時間と労力の効率化や省エネの観点からも、理論的代替手法が望まれて

いる。このような背景から、貴金属ナノ微粒子のシンタリングに関して、異種担体上のPtの有限温度

下における拡散形態を、理論的に導出し比較した。Ptと担体との結合が強いほどPtは拡散しにくくな

る様子が明らかとなった。電子状態の解析から、Ptの拡散はγ-Al2O3上では激しく、ZrO2上では小規

模となり、CeO2表面上ではPt層との間に酸素層が形成され、Ptは担体とPt-O-Ce結合で固定される

為、ほとんど拡散できない状態である事が明らかとなった。これは、実験が提案する“Pt/セリア触媒

のPtシンタリング抑制機構”1,２ を良く説明できる結果である。こうした異種担体上の貴金属の拡散と

いった微視的な材料の特徴を、粒子を扱うμｍ規模の巨視的計算に反映させると、長時間に亘るシ

ンタリングの経時特性も理論的に予測できるようになる3。今後は更に、多岐にわたる材料や耐久条

件を考慮しながら、より実践的な課題に取り組み、適用範囲を拡充させていくことを考えている。
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