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要 旨：触媒反応のための物質の開発・デザインについて行っている研究に関して

紹介させていただきます。 

（１） コバルト酸化物・水酸化物のナノ結晶の形状・サイズ制御 

コバルト酸化物、水酸化物は、触媒材料、電極材料（リチウム電池）などの観点から

重要性が高い。コバルト塩化物を過酸化水素水で酸化することで得られるコバルト酸化物、

水酸化物の形状、サイズ制御を検討した。CTACの存在条件下で、CoOOHのナノ結晶が酸素

バブルをテンプレートとしてその周囲に集合することで生成される中空型ナノ粒子を合成

することができた。CoOOHの単結晶ナノロッドが集合して中空粒子を形成する、という階

層的構造を示している。[1] また、３価のコバルト水酸化物（Co(OH)3と組成が帰属され

る）のナノシート状結晶を合成した。

更に、Co3O4の生成に関して、界面活

性剤として、TritonX-100 などの中性

のものを使用すると、Co3O4の結晶成

長の停止する面に関して選択性はなく、

等方的な球状の結晶（ナノスフェア）

が生成する。カチオン性（CTAC）、ア

ニオン性（SDS）などのイオン性界面活性剤を用いると(100)面が成長停止面となり立方体

結晶（ナノキューブ）が生成する。界面活性剤を使用せずDMF.アセトニトリルなどの極性

分子を加えると、(110)面が成長停止面となり、菱形十二面体構造型のナノ結晶が生成し

た。このようにCo3O4ナノ結晶の形状制御を行うことができた。作り分けたナノ粒子につ

いてCO酸化反応などを行い、反応性に差が見られた。 

（２） 金属イオンを含むイオン液体および固定化イオン液体 

1-ブチル-3メチルイミダゾリウム(Bmim)塩を代表として、イオン液体が有機反応溶媒と

して注目を受けている。Bmimカチオンに対して、遷移金属塩化物アニオンを対イオンとす

る一連のイオン液体塩を合成し、X線構造解析、物性測定を行った。また、アルキル基の

末端をトリメトキシシリル化してシリカ担体に固定化した固定化イオン液体触媒を調製し

た。Suzuki cross coupling反応やKharasch反応に適用した例について報告する。[2,3] 

（３） 計算化学による触媒反応の解析とデザイン 

密度汎関数法（DFT）は触媒マテリアルの構造や化学反応の解析についても有力な手段



である。HZSM-5の細孔内に固定化したReクラスターはベンゼンの酸素酸化・フェノール生

成に高活性を示す。EXAFSなどの構造情報と合致する、窒素原子をコアに持つクラスター

の構造がDFTにより得られ、またフェノール生成に必要なベンゼン吸着、酸素分子解離、

結合組み替えの場として有効に作用していることが示された。[4] 
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