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Abstract 

     In 2012, Kitano et al. reported that a Ru-loaded electride, [Ca24Al28O64]
4+(e-)4 (Ru/C12A7:e-), works as an 

efficient catalyst for synthesis of NH3. The C12A7:e-, the first room temperature stable electride, exhibits a low work 

function (2.4 eV) comparable to that of potassium metal, with chemically and thermally stability. In this work, work 

function of C12A7:e- was calculated based on density functional theory (DFT). Moreover, atomic configurations of 

Ru/C12A7:e- surfaces were predicted using slab model so as to investigate the mechanism of the catalytic reaction of 

ammonia synthesis. 
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1. 緒言 

 化学式 NH3で表されるアンモニアは化学肥料の原材料と

して重要な化合物である. 窒素は植物の原形質の主要な構

成元素であり 1), 植物の生産性は植物が利用できる土壌中

の窒素量に大きく依存する. 窒素は大気の 8 割を占める元

素であるが, 窒素分子状態では不活性で植物は栄養素とし

て利用できない. この窒素分子を活性の高い化合物に変換

するプロセスは窒素固定と呼ばれ, 自然界ではそのほとん

どが微生物によってなされている. 従ってアンモニア合成

が工業化される前の窒素肥料の使用は限定されていた. 20

世紀初頭のHaber-Bosch法 2)の確立により工業的に窒素と水

素からアンモニアが生産されるようになると, 窒素肥料に

より食糧生産量は急増し, 地球上の人口は過去 100年で約 4

倍に増加した. 現在もアンモニアは世界で年間 1 億 7000 万

トンが消費されており 3), 化学肥料の原料として増加する

世界人口を支えている.  

さらに, 近年化石燃料の枯渇や環境への配慮といった観

点から自然エネルギーの利用拡大が急がれる中, 二次エネ

ルギーとして水素が注目されている. そこで課題となる水

素の貯蔵・運搬において, アンモニアはその大きな質量水

素密度（17.8 mass%）と 体積水素密度（12.1 kg/100 L）か

ら優れた水素キャリアとしても注目されている.  

2012 年, Kitano らにより, [Ca24Al28O64]
4+(e-)4 (C12A7:e-)

に Ru を担持した触媒(Ru/C12A7:e-)がアンモニア合成反応

に優れた活性を示すことが報告され 4), Haber-Bosch 法に代

わる新たな触媒としての応用が期待されている. この触媒

の概略図を Fig. 1(a)に示す. 概略図のように, この触媒は金

属 Ru の粒子とそれを支える担体である C12A7:e-から成る.  

担体物質である C12A7:e-の結晶構造を Fig. 1(b)に示す. 

C12A7:e-は 2003 年に初の室温で安定なエレクトライド(電

子化物)として誕生した多孔質物質で 5), 還元処理により

[Ca24Al28O64]
4+(O2-)2 (C12A7:O2-)へ高濃度に電子を添加する

ことで得られる. 化学式[Ca24Al28O64]
4+ で表される正に帯 
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