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機能性ナノ粒子設計シミュレーション （2009年度利用課題）
（東芝研究開発センター）○吉田 孝史，相賀 史彦

～グラフェン材料における分子吸着・反応～
ジグザグエッジグラフェンリボンの
電子状態

edge-state Fujita, 筑波大

エッジ領域でスピン分極
グラフェンはエッジ部分に電子的
な特徴を持つ。分子吸着や反応に
おいて、そのエッジ部分ではグラ
ファイトとは異なる性質を示す事
が期待される。

カーボンアロイ触媒というのがある

注目点：
触媒機能の発現は、金属（Fe, Co）で
はなく炭素や窒素部分にある

『フェノール樹脂＋金属内包フタロ
シアニン』の熱処理で得られる材料
（カーボンアロイ）は酸素還元能を
持つ

カーボンアロイ触媒で反応に寄与する部分とは？
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計算では分析では

T. Ikeda, et al. J. Phys. 
Chem. C 112, 14706 (2008).
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本プロジェクトの目的
金属内包フタロシアニン熱処理生成
物は選択的酸素還元触媒

では、何がしかの処理で酸化触媒能
を持たせる事は可能であるか？
では、何がしかの処理で酸化触媒能
を持たせる事は可能であるか？

計算の条件

•
75Ry

525Ry

•k

/ 4

• GGA-PBE

•Vanderbilt

DFT PHASE ver. 8.00*)

*)

• 9.852Å 10.000Å 24.463Å



59

A B C

[eV]

Mono layer
グラフェンエッジへのメタノール吸着（１）

構造Cは、エッジ炭素とのOH/ππππ相互作用によ
り構造が安定化しているものと考えられる

+0.000 -0.066 -0.226

グラフェンエッジへのメタノール吸着（２）
N, B

Pt(111)
ca. -0.2 eV

無置換
-0.125

N置換
+0.004

B置換
-0.046

[eV]

graphene
+ MeOH

元素置換による反応障壁の低下は見られず
(ホウ素はMeOの配位場として機能)
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グラフェン表面の脱水素反応

まとめ
1．グラフェンのエッジ部分にメタノールを接近させた場

合、メチル基との立体障害の影響で、反応に十分な位
置にまで吸着することは困難である。

2．グラフェンエッジ部分にメタノール分子を接近させた
場合、OH基をグラフェンエッジ部分に向けた状態であ
ると、−−−−0.125eVの吸着安定化が得られる。

3．2の安定吸着構造を元にグラフェンに元素置換を行った
場合、N置換では吸着安定化は得られなくなる。
一方でB置換の場合では吸着安定化が得られる。

現状では、酸化触媒能のような反応経路、それを発
現させる置換元素は見出せない。


