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자동차 배기가스의 질소산화물(NOx)은 대기에 노출되면 스모그, 산성비 등의 환경적 이슈를 

야기시킨다. 따라서 배기가스 방출에 대한 환경 규제가 강해지고 있다. 이 때, 엔진 내에서 질

소산화물을 덜 해로운 질소 기체로 환원시키기 위한 삼원촉매 (Three-Way Catalyst)의 효율

이 주요하다. 삼원촉매의 주된 성능은 크게 엔진 저온 구간에서는 반응이 잘 일어나지 않기 때

문에 질소산화물의 흡착을 통한 보관 성능과 높은 온도에서의 반응 활성으로 나누어 볼 수 있

다. Pd 계열 금속이 일반적으로 질소산화물 환원 반응에 유리하다고 알려져 있으며 담체를 

CeO2로 이용하였을 때 냉시동 구간에서의 보관 성능까지 향상된다고 알려져 있다. 따라서 배

기가스 질소산화물의 대부분인NO기체의 Pd/CeO2 계면의 보관 특성을 파악하는 것이 중요하

다. 계산화학을 이용하면 다양한 반응 경로 및 자유 에너지를 계산하여 에너지학적으로 분석

이 가능하며 각 반응의 활성화 에너지까지 비교가 가능하다. 따라서 본 연구에서는 밀도범함

수이론 (Density Functional Theory)를 이용하여 Pd/CeO2 계면의 냉시동 구간에서 NO 기체 

보관에 대한 메커니즘을 규명하고자 한다.




