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図１ γ-Al2O3担体の 3次元担体構造モデル 

－(a)球状担体、(b)柱状担体 

図 2 γ-Al2O3担体上での Pt 微粒子のシンタ

リング挙動－(a) 0 STEP、(b) 100,000 STEP
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【緒言】  

触媒開発において、触媒寿命の予測は最も難しい課題の一つである。実験的に触媒寿命を

明らかにするには、長時間を必要とする触媒劣化試験が必要であるため、理論的アプローチ

が求められている。著者らは既に、キネティックモンテカルロ法に基づくことで、分子動力

学法では不可能なμｍスケールの 2 次元担体表面上における触媒シンタリングシミュレータ

の開発を実現した。しかし、上記の 2 次元担体表面を仮定したシンタリングシミュレータで

は、触媒の担体構造、細孔構造がシンタリングに与える影響を解明することは不可能である。

そこで、本研究では新規に 3 次元粒子モデルに基づくシンタリングシミュレータを開発し、

細孔構造を有する現実的な触媒モデル上でのシンタリング挙動の検討を行った。 
【方法】 
 モンテカルロ法に基づき、サブμm～μmスケールの箱の中にランダムに球状、柱状などの

形状を有するγ-Al2O3粒子を充填し、また作成したγ-Al2O3粒子上に Pt 微粒子を配置するプ

ログラムを作成した。さらに、キネティックモンテカルロ法に基づき Pt 微粒子のシンタリン

グプロセスを解明可能なシミュレータを開発した。 
【結果と考察】 

開発した 3次元担体構造シミュレータを 

用いて、長さ 0.06μm のセルに直径 100Å 

の球状のγ-Al2O3粒子を、モンテカルロ法 

を用いてランダムに充填させたモデルを図 

1(a)に示す。また、図 1(b)には、長さ 0.1 

μm のセルに長径 300Å、短径 50Åの柱状 

のγ-Al2O3担体を充填した時の構造を示す。 

過去にこのような 3 次元担体構造をモデル 

化した例は全く無く、現実系を反映した 3 

次元担体構造を初めてモデル化できたこ 

とを意味する。 

次に、長さ 0.3μm のセルに直径 100Åの 

球状のγ-Al2O3粒子を充填させたモデルに 

対して、モンテカルロ法を用いて、直径 12 

Åの Pt 微粒子を 30 個配置した担持金属触 

媒モデルを作成した（図 2(a)）。さらにキ 

ネティックモンテカルロ法を用いて、この 

3 次元γ-Al2O3担体モデル上でのシンタリン 

グシミュレーションを行った。その結果、 

図 2(b)に示すように Pt 微粒子がシンタリ 

ングを起こして、最終的には 10 個の Pt 微 

粒子にまで成長する様子が観察された。さ 

らに、γ-Al2O3担体の 3次元構造がシンタ 

リングに与える影響も解明した。 
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