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나노입자 합성기술과 DFT 계산화학을 활용한 고선택적 과산화수소 직접합성용 촉매 개발
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고효율 산화제인 과산화수소를 수소와 산소로부터 직접 합성하는 과산화수소 직접합성 공정

은 상용 공정 대비 친환경적이고 on-site 공정 경제성이 높다. 하지만, 산소분자 해리와 생성

된 과산화수소의 연속적인 분해반응은 열역학적으로 자발적이기 때문에 과산화수소 선택도

저하를 초래한다. 따라서, 수소의 H-H 결합 해리 성능은 우수하되 산소의 O-O 결합과, 과산

화수소의 O-O 결합 해리를 선택적으로 억제 할 수 있는 촉매개발로 이를 해결하고자 한다.  
 최근 DFT 계산화학 기술과 나노입자 합성기술의 비약적인 발전으로, 촉매 개발법은 고성능

촉매를 디자인하는 수준에 이르렀다. Pd (111) 면은 O-O 결합 해리능력이 낮을 것으로 계산

되었고, 나노입자 형상제어 기술로 합성한 Pd octahedron으로 (111)면의 높은 선택도를 검증

했다. 또한, 나노입자 크기에 따른 활성비교로 과산화수소 직접합성에 유리한 표면 전자구조

를 규명했다. Strain engineering 및 charge transfer를 활용 해 촉매 표면의 전자구조를 과산

화수소에 유리한 방향으로 제어하고자, 이종금속이 첨가된 형상제어 나노입자를 합성하였고

높은 과산화수소 선택도를 달성하였다.
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