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ありふれたケイ素化合物の 
アニオン欠陥サイトで窒素分子を活性化

　東京科学大学総合研究院元素戦略 MDX 研究
センターの北野政明教授，細野秀雄特命教授ら
の研究グループは，ケイ酸塩化合物の一種であ
るケイ酸バリウム（Ba3SiO5）内の酸素の一部
をヒドリドイオン（H‒）および窒化物イオン

（N3-）に置き換えた新物質「Ba3SiO5-xNyHz」の
合成に成功した．さらにこの新物質が遷移元素
を全く含んでいないにもかかわらず，窒素分子
を活性化しアンモニアを合成する触媒として機
能することを発見した．
　水素キャリアとして近年注目されているアン
モニアの低温・低圧下での合成が注目されてお
り，世界中で触媒開発が行われている．アンモ
ニア合成では，原料ガスの窒素分子の活性化が
重要で，窒素と結合を形成しやすい遷移金属を
活性成分に含めることが，触媒設計として必須
であった．

　この新物質「Ba3SiO5-xNyHz」は，結晶格子
中の H‒ および N3- が比較的低温で脱離し，欠
陥サイトが形成されそこに電子が捕捉される．
欠陥が生成した材料を窒素および水素ガス雰囲
気で加熱すると，アニオン欠陥に捕捉された電
子が窒素および水素分子を効率良く活性化し，
窒素分子も水素分子も結合が切断され最終的に，
格子 H‒ および N3- が再生される．このように
Ba3SiO5-xNyHz は，アニオン欠陥サイトの形成
および格子 H‒ および N3- の再生を繰り返しな
がらアンモニアを合成していることが示唆され
た（図）．このアニオン欠陥の役割により，遷
移金属サイトが無くてもアンモニア合成反応を
促進でき，遷移金属触媒の中で最も高活性なル
テニウム触媒よりも高いアンモニア合成活性を
示すことも明らかとなった．一方，同じ結晶構
造を有する Ba3SiO5 は，まったくアンモニア合
成活性を示さない．
　ケイ酸塩化合物は，地球上で最も多く存在す
る鉱物であり，これまで触媒として考えられて
いなかった元素の組み合わせでも高性能触媒を
実現できることを示す成果であるといえる．
　本研究成果は，2025 年 2 月 17 日に英国科学
誌「Nature Chemistry」に掲載された．（DOI:  

10.1038/s41557-025-01737-8）
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図　Ba3SiO5-xNyHz 触媒のアンモニア合成反応
における作動原理
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