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専門分野

◆第一原理計算に基づく反応機構解析

理論化学・計算化学

• B4～M2（お茶の水女子大学理学系研究科）
均一系触媒反応

• D1～現在
不均一系触媒反応



研究テーマ： アンモニア合成反応

アンモニア合成
ハーバー・ボッシュ法：約450℃, 200気圧 Fe系不均一系触媒
➢ 低温・低圧＆オンサイト・オンデマンド

水素キャリアとしてのアンモニア

反応機構
Associative mechanism（会合機構） or Dissociative mechanism（解離機構）

Mo触媒によるアンモニア合成反応の検討・反応機構の解明



反応経路探索

密度汎関数理論 (DFT) による電子状態計算

◼ クラスターモデル

◼ 金属表面モデル

エネルギープロファイル N2結合解離の反応イメージ
（NEB計算）

Mo6クラスター

エネルギープロファイル

Mo(110) スラブモデル

活性化エネルギーより
Dissociative Pathway

が有利



反応速度論による解析

Microkinetic Analysis

• DFT計算の結果から実験量を求める

• Pythonスクリプトを利用

◼ 反応速度 ◼ 反応次数

◼ 表面被覆率 ◼ 見かけの活性化エネルギー



保有しているスキル

計算プログラム
1. Gaussian（量子化学計算プログラム）

2. VASP （第一原理電子状態計算プログラム）

3. Gamess（量子化学計算プログラム）

4. GRRM （反応経路自動探索プログラム）

5. ASE （Pythonモジュール群）

計算対象
1. 分子

2. 表面

3. バルク

4. 大規模系（タンパク質など）（FMO法）

プログラミング言語
• Python

◆その他経験
• 国立研究開発法人産業技術総合研究所 テクニカルスタッフ (2020年11月～2021年3月)

（機能材料コンピュテーショナルデザイン研究センター 量子化学・分子シミュレーションチーム）

• 留学 Wuppertal University（ドイツ） (2018年10月～2019年2月 (4ヶ月間))



インターンシップへの抱負

今回のプログラムへの応募動機

自分の専門を企業で
どのように活かせるか

知りたい

企業の研究職の
雰囲気を知りたい

挑戦したいこと：新しいこと

新しい計算手法

新しい計算対象


