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(2)非金属系水素貯蔵材料の基礎研究

本事業における最終目標 のアプロ チの手法
高

性
アプローチ 具体的手段・検討内容重要課題

本事業における最終目標へのアプローチの手法

3. 水素吸蔵量 ・水素化物のﾅﾉ
複合化

・実験と第一原理計算
協調による安定性

性

能

1. 水素化物安定性

複合化

・電気化学を用い
た熱力学制御

の協調による安定性の
理解

・有機溶媒中での電解

水

素

2 反応速度 ・電子・原子移動

チャージ技術開発

・その場観察・分析と第

素

貯
2. 反応速度 電子 原子移動

速度制御
その場観察 分析と第

一原理計算の協調に
よる反応速度の理解
[反応速度解析 拡散

蔵

材
耐久性

[反応速度解析、拡散

速度評価、表面状態解
析、サイズと歪み(欠
陥)測定]

材

料

【公開】

陥)測定]
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主要な成果(全体) 水素化物 ｱﾝﾓﾆｱﾎﾞﾗﾝ複合材料の解析 MgH LiBH 複合材料の解析 アンモニ

(2)非金属系水素貯蔵材料の基礎研究 1. 水素化物安定性

主要な成果(全体)：水素化物-ｱﾝﾓﾆｱﾎ ﾗﾝ複合材料の解析、MgH2-LiBH4複合材料の解析、アンモニ

アボランの再生反応、 MgH2の脱水素化反応とLi-N-H系の水素化反応解析、材料開発指針提示

MgH2-LiBH4複合材料の解析水素化物-ｱﾝﾓﾆｱﾎﾞﾗﾝ複合材料の解析 g 2 4

ナ
ノ

ナ
ノ

MgH2
Hδ-

活性表面 NH3BH3 Mg, H2Mg, H2, LiBH4
ノ
複
合
化

複
合
化 LiBH4

LiH
NaH
MgH

ΔS：小

LiBH4MgH2ト
ロ

ピ
ー ΔS：大

化
LiB

H

LiBH4

水素
化物

アンモニア
ボラン

Hδ+

NH3BH3系複合材料

MgH2

CaH2

LiBH4MgH2

水素交換
MgH2

エ
ン

化物
ボラ 水素交換

NH3BH3系複合材料 ：

熱分解時、不純物ガ
スの放出抑制、発泡
抑制 H 放出温度60

MgH2-LiBH4複合材料中、固相間で水素の交
換が起こり、エントロピーの増大を見出した。

NH3BH3：熱分解時、

ボラジン，ジボラン，ア
ンモニアの発生，発泡、
H 放出温度: 110

【公開】

抑制、H2放出温度60-
90℃、水素放出量: 6-
11 mass%

H2放出温度: 110-
115℃，ガス放出時の
重量減少：80-90％

ナノ複合化によって生成熱を変えず
に構造安定性の制御が可能である。
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アンモニアボラン(BH3NH3)の再生(ロスアラモス国立研究所との共同研究)

(2)非金属系水素貯蔵材料の基礎研究

アンモ アボラン(BH3NH3)の再生( スアラモス国立研究所との共同研究)

水素放出
(19 6mass%)

(反応率5%以下)
(19.6mass%)

HHN

B

N

BBB N N N

NN H HHts

h-BN

N N

HH
N

B

B

N

B

N
BB

N

B

N NN
B

N
BB

B NNN

N
B

B

N

B B

BB

N

B
N NN

H

B
N

BB

HH

NN N

N
過

率
/a
rb
. 
u
n
i

B H

副生成物

H H

水素化BNと

NNN
B B

B BB

HH H

透

1000200030003500
波数 /cm-1

2500 1500

N-H
B-H

B-N-B

副生成物
（BN） ヒドラジンの反応

水素雰囲気中でBN をミリングすることにより、水素貯蔵 BNHxとヒドラジンを反応させることにより、

ボ を再生

メカノケミカル反応による水素化BNの合成

【公開】

量１mass%のBNHxを合成 アンモニアボランを再生
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その場TEM観察 (MgH の その場TEM観察 (Li-N-H系

(2)非金属系水素貯蔵材料の基礎研究 2. 反応速度 超先端評価

その場TEM観察 (MgH2の
脱水素化反応解析)

Li N H系の水素吸蔵メカ

その場TEM観察 (Li N H系
の水素化反応解析)

Mg系の水素放出メカニ Li-N-H系の水素吸蔵メカ
ニズムのモデル

Mg系の水素放出メカニ
ズムのモデル

H

Mg

H

Nb

O

MgH2 Mg 触媒

LiH粒子は初期粒子の外側に生成する。
反応率の増加とともにLiH粒子のｻｲｽﾞは
同等で個数が増加

Mg水素化物の分解はNb酸化物の界面

から開始し次第に成長するが、水素
ガスの形成はその界面に水素が移動 同等で個数が増加

LiNH2 ： 数十nmの微結晶として生成
ガスの形成はその界面に水素が移動
することにより反応が継続する。

【公開】

触媒：電子移動による脱水素化 Li、Hの原子移動による水素化
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