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６．共同研究の成果 
    下欄には，当該研究期間内に実施した共同研究の成果について，その具体的内容，意義，重要性等を，共同研究 

申請書に記載した「研究目的」と「研究計画・方法」に照らし，800 字～1,000 字で，できるだけ分かりやすく 
記載願います。文章の他に，研究成果を端的に表す図表を貼り付けても構いません。なお、研究成果の論文・学会  
発表等を行った実績（発表等の予定を含む。）があれば、あわせて記載して下さい。 

 
  
 実用化が期待される固体高分子型燃料電池において、設計開発の鍵となるナノスケール電気化学

反応機構とマクロスケール熱流体力学的機構によって維持される高分子型燃料電池内部の物質輸送

現象に対して「階層型連成シミュレーション」の開発および実証研究により、触媒材料設計への応

用を図るため、 本研究では、これまで固体高分子型燃料電池内の物質移動現象の研究により得ら

れたマクロからナノスケールまで複数の階層シミュレーション技術を応用して、統合的な階層型連

成シミュレーション構築のための実証計算を行った。これらは、ハイパーフォマンス・コンピュー

ティング、および、高度計測における大規模データベースの解析・評価に関する開発研究をスーパ

ーコンピュータを用いて実施することで、触媒層内・界面の階層型連成現象シミュレーションを実

現することを目指している。これは、燃料電池内の物質移動現象解明において必須技術であり、か

つ、燃料電池材料設計にブレークスルーをもたらす可能性がある。 
 今年度は、連続体平均場（マクロ）、多孔質微細構造（メゾ）、界面ナノ構造（ミクロ）の３つの

階層における以下の課題について数値解析の実証研究を行い、成果を得た。 
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（研究成果のつづき） 
課題1 階層型連成現象シミュレーションのための要素モデル計算の高速化 

①平均場モデル解析： 
 ソフトウェアFrontFlow/redに基づ 
く多孔質流動予測の高度化の実証と 
して、実機サーペンタイン（複列折 
れ曲がり）流路とガス拡散層を対象 
とした大規模流れシミュレーション 
（約1500万要素）をソフトウェア 
FrontFlow/redに実装し、SR11000シス 
テムによる並列計算の実効性能評価 
を行った。１次元解析における理論 
性能に近い収束性が得られ、多孔質 
層を伴うマイクロ流路において過渡 
的現象に追従できる非定常流れ数値 
解析が可能であることが示された。 
（国際学会 米日韓機械学会合同流体工学会議 2011.7 浜松にて 講演予定） 

 
②格子ボルツマン直接解析： 
phase field法に基づく気液2相LBM法に
よる多孔質3次元形状を再現した直接シ
ミュレーションの高度化の実証として、

３次元模擬ガス拡散層モデルを用いた液

水排出過渡現象の数値予測を試みた。数1
0万要素規模の並列計算機による非定常
解析が実行され、多孔質材質の親水性に

より排水挙動の定性的違いが再現できる

ことが示された。 
（国内学会：第51回電池討論会 名古屋に
て講演） 
 
③分子動力学解析： 
ナノスケール気液界面物性予測のための分子動力学解析の高度化とし

て、単原子分子によるナノスケール液膜の分子動力学解析を実行し、気液

界面を含む系における自己拡散係数の導出を試みた。その結果、液膜厚さ

が10ナノ以下の領域において膜厚方向の拡散速度に顕著な減衰が見られる
ことが示された。 
（国内学会：機械学会年次大会2011.9 東京にて講演予定） 
 
課題2 階層型連成現象シミュレーションのための高度計測データベースの効率的実装 

 連続体平均場（マクロ）、多孔質微細構造（メゾ）、界面ナノ構造（ミクロ）における３次元構造

の再現モデルについての検討および上記解析モデルによる実証計算により、それらの有用性を検証

した。それらの解析結果の相互検討により、各スケール現象間の連成モデルの構築に関しての調査

研究を行い、統合解析システムの基本設計を行った。また、連続体平均場（マクロ）については

FrontFlow/red を基盤とした試作プログラムをフリーウェアもしくは商用ソフトウェアとして公開
を計画している。 
（国内成果発表：FC-EXPO 2011.3 東京にて 講演およびポスター展示） 
（国際学会 米日韓機械学会合同流体工学会議 2011.7 浜松にて 講演予定） 
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