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1．緒言 
 多孔質材料は、触媒、電極、吸着剤などとして様々な分野において用いられている。しかし、例え

ば触媒表面におけるミクロな触媒活性や物性と多孔質触媒のマクロな実特性を定量的に結びつける手

法は充分には確立されていなかった。本研究では、ミクロな特性とマクロな特性を結びつけるマルチ

スケール計算化学の実現のために、三次元多孔質構造シミュレータを新規に開発し、固体酸化物燃料

電池(SOFC)燃料極や他の多孔質触媒への応用を行った。 
2．方法 
 本研究で開発した三次元多孔質構造シミュレータで

は、平均粒径、 粒径分布、粒子混合比、空隙率を入力

としてシミュレーションセル内に任意の種類の粒子か

らなる多孔質構造を構築する。さらには、専用可視化

ツール、微細構造評価ツール、触媒特性シミュレータ

を開発し、SOFC 燃料極や他の多孔質触媒への応用を

可能とした。 
3．結果 

図 1 に、開発した三次元多孔質構造シミュレータを

用いて構築した様々な多孔質構造を示す。多成分の粒

子からなる構造、多層構造、棒状構造、被膜多孔質構

造、二次粒子構造など、様々な多孔質構造を計算機上

に構築することが可能となった。 
続いて、開発手法を SOFC の燃料極に応用した。開

発手法により構築された Ni と YSZ (Yttria Stabilized 
Zirconia)からなる多孔質構造を図 2 a)に示す。図 2 a)の
多孔質構造の微細構造を評価した結果を図 2 b)に示す。

図は電解質界面から厚さ方向への気相、Ni、YSZ の断

面積分布および、気相-Ni-YSZ からなる三相界面長の

分布を示す。本研究で開発した手法により、三相界面

長の定量的な評価がはじめて実現された。 
さらに、定量的に評価された SOFC 燃料極の微細構

造および、構成粒子の物性、活性点である三相界面における特

性、ガス拡散性に基づき燃料極の過電圧特性の予測を行った。

図 3 には、Ni と YSZ の混合比および平均粒径の異なる条件にお

いて計算された燃料極過電圧特性を示す。実験的な傾向[1]を定性

的に再現することに成功するとともに、微細構造の違いによる

過電圧特性の違いの定量予測が可能となった。開発手法により、

ミクロな特性に基づくマクロな実特性の定量予測が実現された。 
 発表では、開発手法や結果のより詳細な内容と併せて、固体

高分子形燃料電池電極触媒、担持貴金属触媒へと応用した結果

についても報告する。 
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図 1 開発手法により構築された様々な

多孔質構造 

図 3 開発手法による SOFC 燃

料極過電圧特性計算結果 
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図 2 SOFC 燃料極の(a)多孔質構造、お

よび(b)微細構造定量評価結果 
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