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・Quantum Annealing Boosts Prediction of Multimolecular Adsorption on Solid Surfaces Avoiding Combinatorial 

Explosion
Hiroshi Sampei, Koki Saegusa, Kenshin Chishima, Takuma Higo, Shu Tanaka, Yoshihiro Yayama, Makoto 
Nakamura, Koichi Kimura, Yasushi Sekine
JACS Au 

・Key factor for the anti-Arrhenius low-temperature heterogeneous catalysis induced by H+ migration: 
H+ coverage over support,
Kota Murakami, Yuta Tanaka, Ryuya Sakai, Yudai Hisai, Sasuga Hayashi, Yuta Mizutani, Takuma Higo, 
Shuhei Ogo, Jeong Gil Seo, Hideaki Tsuneki, Yasushi Sekine*,
Chemical Communications, 56, 3365-3368, 2020.

・Electrocatalytic synthesis of ammonia by surface proton hopping,
R. Manabe, H. Nakatsubo, A. Gondo, K. Murakami, S. Ogo, H. Tsuneki, M. Ikeda, A. Ishikawa, 
H. Nakai, Y. Sekine*,
Chemical Science, 8, 5434 - 5439, 2017.

・触媒、触媒反応
・水素製造
・エネルギーキャリア
・電場触媒反応
・電場印加
・水蒸気改質
・表面プロトニクス
・プロトニクス
・低エネルギー放電

・脱水素触媒、脱水素触媒の製造方法、脱水素反応器、脱水素反応器の製造方法、水素の製造システム、及び水素の製造方法
・一酸化炭素の生成方法、前駆体の製造方法およびケミカルルーピングシステム用材料

• 低温低エネルギー投入下での低環境負荷型化学プロセスの実現
• 非在来型（低温・高効率）の触媒反応を利用した分散型エネル

ギーのオンサイト・オンデマンド型化学プロセスの確立による
カーボンニュートラル社会の実現

写真

展開の場：自動車メーカー、触媒メーカー、石油会社 等
展開先技術：触媒反応プロセス、水素製造、メタン転換 等

非在来型（低温・高効率）の触媒反応を利用した分散型エネルギーのオンサイト・オンデマ
ンド型化学プロセスの確立によるカーボンニュートラル社会の実現

• 次世代コンピューティングの一つである量子インス
パイアード技術を用いた、固体表面への分子吸着
の予測に世界で初めて成功

• 組合せ爆発を起こさずに分子の吸着配位を高速
に探索する新手法を開発

• 分子配置の組合せが多い複合材料などにおいて、
正確かつ高速に最適な配置の予測を可能に

URL: https://www.waseda.jp/top/news/88967

低温高効率の二酸化炭素の再資源化プロセス開発

新規材料を用い、従来よりも大幅に低温な400～500度において
も二酸化炭素の80％以上を反応させ、再資源化することに成功
URL: https://www.waseda.jp/top/news/79080

次世代コンピューティングによる固体表面への分子吸着予測

従来700度以上が必要だった二酸化炭素から一酸化炭素への化学的転換
を100度台という低温で実現可能にする新しい材料とプロセスを明らかに
URL: https://www.waseda.jp/top/news/85969
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