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【緒言】 
著者らは、多孔性材料を計算機上で定量的に扱うための手法として三次元多孔質シミュレータ

を開発してきた。三次元多孔質シミュレータにより構築された多孔質構造に基づき複雑な多孔質

微細構造を定量的に評価することが可能であり、評価された微細構造パラメータや多孔質構成材

料の物性などを入力として、実特性のシミュレーションが可能である。 
本研究では、同手法に基づく多孔性材料のマルチスケールシミュレーションについて報告する。 

【方法】 
 本研究の多孔性材料の構造モデル化には、三次元多孔質シミュレータ POCO2 を用い、ミクロ

特性解析には超高速化量子分子動力学プログラム New-Colors などを用いた。 
【結果】 
 図 1 に、三次元多孔質シミュレータを活用した固体高分子形燃料電池（PEFC）マルチスケー

ルシミュレーション例を示す。PEFC の触媒層は H+伝導性のアイオノマー、電子伝導性のカーボ

ン、カーボン表面に担持された白金が複雑な電気化学反応場を形成しており、その中で様々な反

応や物質移動が同時並行的に進行する。著者らは、図 1 中央に示す触媒層構造モデルを三次元多

孔質シミュレータにより構築し、構造モデルの微細構造特性、分子シミュレーションから算出さ

れる H+伝導特性などの物性、温度や湿度など作動条件を入力として PEFC の電流・電圧特性を算

出可能なマルチスケールシミュレーション手法を開発した。開発手法により、微細構造や物性が

実際の PEFC 特性に与える影響の定量的予測が実現された。マルチスケールシミュレーション手

法の詳細と具体的な応用について報告する。 
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図 1 三次元多孔質シミュレータに基づく固体高分子形燃料電池多孔性電極のマルチスケール

シミュレーション例 


