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固体酸化物形燃料電池の高効率化のためには、電池内の反応・輸送現象に伴って生じる不可逆的な

損失の低減が重要である。本研究では、時間・空間スケールの異なる複数のシミュレーション技術を

連係するとともに実験計測と協働することで、電極の三相界面における現象を解明し、その微構造制

御に基づく高活性化を目指す。図 1 にはその概要を示す。本研究では、実験との協働によるマルチレ

ベルでの数値シミュレーションを連成させることで、(1)電極界面反応の解明に基づく電極材料の高性

能化、(2)電極内輸送特性の向上による高性能化の二つの観点から電極の高活性化に取り組む。後者は、

電極多孔構造形成過程の解明に基づく電極微構造の制御を目指すことで実現する。 

電極反応の解明に向けては、高度な TEM 観察に基づき原子レベルでの電極三相界面構造を明らかに

し、その実構造を反映させた分子モデリングを実現する。その現実的構造場における反応障壁を第一

原理的に明らかにし、反応シミュレーションや動的モンテカルロシミュレーションへの入力とするこ

とで、電流-電圧特性を導出する。電流-電圧特性は実験的観測データと対照することで開発手法の妥

当性の検証を行う。三相界面現象解明に向けたアプローチおよび具体的取り組み例について報告する。 

 

 

図 1 固体酸化物形燃料電池燃料極の電極材料設計・電極構造最適化のためのマルチスケール・マルチ

フィジックスシミュレーションアプローチ 


