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実施項目４,4-2,4-3 FCシステムモデル，MBD

実施項目4-1 スタックモデル

実施項目３ セルモデル

実施項目１,1-1～1-4

PEM劣化

・化学劣化
・機械劣化
・ラジカルクエン
チャー移動

PEMの化学・機械劣化
連成シミュレーター

発電性能を予測するマルチスケール
シミュレーター

モデルベースのPEFCシステムシミュレーター

冷却
モデル

多次元
モデル

補機
モデル

多用途
対応

電極モデル

3-3 担体モデル

3-1 電極活性モデル

3-2 アイオノマー被覆モデル

3-4 担体細孔モデル

3-5 層構造モデル 3-6 液水飽和モデル

3-7 アイオノマー酸素透過モデル

3-9 GDL
伏流モデル

流路モデル

3-8 PEM 
水収着速
度モデル

実施項目２,2-1

電極形成
プロセス

製造プロセス
から電極構造
を予測するシ
ミュレーター

分子シミュレーター



➢ 高効率，高耐久，低コストの燃料電池システムを実現するためのユーザーニーズに基づく基盤
技術を開発 ⇒ 日本の燃料電池技術の競争力強化

➢ 新規に開発された材料に対して，物性値や特性値から，セルの初期性能ならびに耐久性を予測
＆モデルベース開発（MBD）
⇒ 多様なアプリケーション

ボトルネックとなる材料・MEA特性と条件を明確化
⇒ 新規材料の有用性を示す ＆ 目標達成に向けた改良指針を提示

性能を最大限発揮する条件を高速探索 各種諸元の感度評価

➢ シミュレーション技術を産業界および学術界へ普及さ
せ活用してもらう
⇒ 新規プレーヤーの創出

材料物性から最終燃料電池システム製品の特性を予測

材料からシステムへの橋渡し
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GL：京都大学・河瀬元明

PL：木崎幹士

京都大学
河瀬・中川・長谷川・馬

◆研究開発テーマ

・PEMの化学・機械
劣化連成シミュレー
ターの開発
・モデルベースのPEFC
シ ス テ ム シ ミ ュ レ ー
ター開発 等

九州大学
井上
◆研究開発テーマ

・発電性能を予測す
るマルチスケールシ
ミュレーターの開発
・触媒インク構造計
測値からの触媒層モ
デル構築 等

東京科学大学
平井・酒井

◆研究開発テーマ

・触媒インクからの触
媒層構造形成過程
の計測
・極薄自立MPLの創
出と酸素輸送シミュ
レーション 等

NEDO

東京農工大学（再委託）
金
◆研究開発テーマ

・システムのモデルと制御器の開発 等

東北大学
久保・徳増・尾澤

◆研究開発テーマ

・製造プロセスから触
媒層構造を予測す
るシミュレーターの開
発
・電極反応の大規模
数値シミュレーション手
法の開発 等

東京大学
杵淵
◆研究開発テーマ

・Cryo-SEM画像か
ら触媒層構造を数
値的に再構築する
技術開発と数値モデ
ル化
・触媒層内液水飽和
モデルの開発 等

産業技術総合研究所（再委託）
小椋
◆研究開発テーマ

・インク可視化技術の開発 等

5機関＋再委託先2機関

9研究グループ

23実施項目の
うち8実施項目
が機関間連携

実施体制
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実施項目１. PEMの化学・機械劣化連成シミュレーターの開発
１－１. PEM化学劣化シミュレーターの開発（京大）

１－２. 応力下の補強膜高分子高次構造
変化シミュレーターの開発(東北大)

１－３. 酸化セリウムからのセリウムイオン溶出
速度の計測と溶出制御法の開発（東京科学大学）

１－４. セリウムイオン輸送モデルの構築とPEM内
セリウムイオン分布予測シミュレーターの開発（東
北大）

高分子が開裂した膜の機械的強度が低下することを再現した。

Case 1 Case 2

A

B

C

ひずみを生成

膜の破断プロセス

応力・破断点を解析

応力ーひずみ曲線

Water Content
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2
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]

Water 

flow

Ceイオン輸送特性(拡散係数、対流イオン輸送係数)を取得した。

𝐽𝑐𝑒 = Kconv 𝑢𝑤𝑐𝑐𝑒 − 𝐷𝑐𝑒𝛻𝑐𝑐𝑒 − 𝑢𝑐𝑒𝑧𝑐𝑒𝑐𝑐𝑒𝐹𝛻𝜑

電気泳動拡散対流

MD計算により
各項の係数を取得

K
co

n
v

Water Content

pH環境とCe3+溶出速度の関係

MPLへのCeO2仕込み量と
pH環境(pH=4で算出)で決まる係
数

実車のMPL添加CeO2溶出移動速度を
予測する実験式を導出した。

アノード側：0.0012 μg/cm2×停止時間 [h]

カソード側：0.0009 μg/cm2×停止時間 [h]

CeO2溶出移動速度の制御方法を提
案
・溶出加速：Ce2O3(Ⅲ)の添加（4倍加速）
・溶出抑制：FCV停止時の空気パージ増加

電解質膜の化学劣化に伴う分子開裂モデルおよび分子量分
布の変化を定量的に表す化学劣化シミュレータを開発した。
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Unit size:

EW = 1100 g/mol

ユニット間のランダム開裂

高分子主鎖 スルホ基 水の酸素原子 水の水素原子 Ceイオン

高分子主鎖 親水基 ヒドロニウムイオン 水の中心 水の極性部分疎水部



PEMの化学劣化 Ceイオンの影響

Exp. conditions

Results

劣化の進行ととも
に分子量分布の低
下が確認できた。

低分子量成分は液
相側に溶出してい
る。

1. Fe2+ + H2O2 → Fe3+ + ･OH + OH⁻

2. Fe3+ + H2O2 → Fe2+ + HO2･ + H+ 

3. Fe2+ + ･OH + H+ → Fe3+ + H2O

4. Fe2+ + HO2･ + H+ → Fe3+ + H2O2

5. Fe3+ + HO2･ → Fe2+ + O2 + H+

6. ･OH + H2O2 → HO2･ + H2O

7. HO2･ + H2O2 → ･OH + O2 + H2O

8. ･OH + ･OH → H2O2

9. HO2･ + HO2･ → H2O2 + O2

10. ･OH + HO2･ → H2O + O2

11. Ce3+ + ･OH + H+ → Ce4+ + H2O

12. Ce3+ + HO2･ + H+ → Ce4+ + H2O2
 

13. Ce4+ + H2O2 → Ce3+ + HO2･ + H+

14. Ce4+ + HO2･ → Ce3+ + O2 + H+

15. Ce4+ + Fe2+ → Ce3+ + Fe3+

フェントン反応系およびセリウムの反応

Holistic approach to chemical degradation of Nafion membranes in fuel 

cells: modelling and predictions

Philipp Fruhwirt, Ambroz Kregar, Jens T. Torring, Tomaz Katrasnikb and 

Georg Gescheidt 

Phys. Chem. Chem. Phys., 2020, 22, 5647--5666



実施項目２. 製造プロセスから触媒層構造を予測するシミュレーターの開発（東北大学）

２－１. 触媒インクからの触媒層構造形成過程の計測
（東京科学大学）

２－２. 触媒インク構造計測値からの触媒
層モデル構築（九州大学）

Ketjen担体 I/C：0.85

NPA/Water 2/8 NPA/Water 4/6

ハンセン溶解度パラメータにより、水の比率の低下に
よるアグロメレート径の増加傾向を再現した。

触媒インクのアイオノマー状態、アイオノマー吸
着プロセス、最終状態をMD計算により評価した。

0 ns 8 ns 20 ns 32 ns 

44 ns 56 ns 68 ns 80 ns 

計算モデル アイオノマー吸着プロセス

一次細孔上部
のアイオノ
マー被覆状態

撹拌装置違いのインク粒度分布比較 
(a) 水リッチインク  (b) アルコールリッチインク

①薄膜旋回型高速ミキサー：FILMIX®

②ボールミル型粉砕機：粉砕ナノ太郎®

2種の撹拌装置でインク調製

水リッチインク：インク粒度
分布に撹拌装置の相違なし(a)

アルコールリッチインク：粉
砕ナノ太郎®採用時に顕著な
分散化を確認 (b)

撹拌プロセスがインク粒
度分布に与える影響の検
証データとして提供した。

153万原子の触媒インク
モデルの断面図

細孔内部の[Pt原子]ー[ナフィオンのスル
ホ基のO原子]間の動径分布関数

EtOH10 wt%の方が細孔
内部のナフィオン分布が増
加

異なるエタノール濃度の触媒インクモ
デルを用いた蒸発シミュレーション

全原子MD

粗視化MD

担持カーボン 白金粒子 高分子主鎖 疎水部 溶媒親水基

水リッチインク

アルコールリッチインク



細孔径 4 nmモデル

Pt微粒子

炭素
担体

ナフィオン

炭素担体の凝集構造を考慮した約300万原子から構成される触媒層構造のシミュレーション

細孔径 6 nmモデル

くぼみ部分
以外のPt粒子

くぼみ部分
のPt粒子



実施項目３. 発電性能を予測するマルチスケール
シミュレーターの開発（東北大，九大，東大）

担体内部のPt利用率のRH依存性を反映させた計算

３－１. 電極反応の大規模数値シミュレーション手法
の開発（東北大）

大きな細孔において被覆
率が小さいPt粒子の割合
が増加

良好なプロトン伝導と酸
素分子の拡散が期待

Pt粒子に対するナフィオン
被覆率の分布

400万原子の大規模
触媒層モデルの断面図

炭素担体の細孔に
おけるナフィオン
被覆状態の解明

400万原子の大規模
触媒層モデルを構築

３－２. 担体の細孔構造，アイオノマー被覆を改
善する担体表面の設計法の開発（東北大学）

細孔内でのH+吸着量大

細孔内で高プロトン伝導性期待

ケッチェンブラック担体を
用いた触媒層モデルの断面図

３－4. 触媒担体細孔中の水の状態および物
質輸送特性の解明（東北大学）

アイオノマー
一次細孔

担体カーボン

白金粒子

8nm
8nm

D=4nm

7.25nm

計算モデル

低含水率では連結性は温度低、細孔径大、
官能基被覆率小のときに連結性が高い。

連結しない

Ptの位置

連結する
細孔径内
水分布

Ptの位置

高分子 水分子 ヒドロニウムイオン
酸素原子 炭素原子水素分子 白金粒子

含水率3 含水率7



11

3D触媒層計算の流れ
(1) 触媒担体構造作製

各担体構造を複数作製
（現在１材料で１００個作製）

中空担体
新規担体

(2) 担体充填

空隙率やPt loadingを設定値
として担体を充填

プロセス依存
凝集、偏在など (3) Pt粒子担持

Pt loading、Pt粒子径を
もとに配置(担体内外)

細孔内外のPt分離
担持密度など

(6) 構造特性推算と反応輸送解析へ

構造情報
• 細孔径分布
• アイオノマ―被覆率、厚さ
輸送特性情報
• 相対拡散係数
• 相対プロトン伝導度
ＯＲＲ反応性能
• 出力特性
• 反応分布 （Pt利用率）

物性反映

(4) アイオノマー被覆

均一被覆

(Type 1)

不均一被覆

(Type 2)

担体表面性状
との相互作用

(5) 触媒層構造作製

I/C比を設定パラメータとして
担体、空隙、アイオノマーの

三相構造を作製
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比較材料_Sim._不均一

80℃、RH72%

計算結果例、比較検証（MIRAI比較）

第４回オープンシンポジウム評価解析プラットフォーム
新型MIRAI解析 計画と進捗状況（2022/4/20）（FC-Cubic講演）

第１世代

MIRAI

Pt loading : 0.32 mg/cm2 0.16 mg/cm2  0.33 mg/cm2 

第２世代

MIRAI

比較材料

担体形状
空隙率
触媒層厚さ
Pt分布
 etc.

プロット：実測値
直線・破線：計算値 ⚫ 触媒仕込み条件

⚫ 担体構造

⚫ 凝集形状

⚫ Pt粒子径分布
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これらを反映した
反応輸送計算

実材料・実セル計測情報を基に検証（第１,第2世代MIRAI, 比較材料）



３－５. Cryo-SEM画像から触媒層構造を数値的に
再構築する技術開発と数値モデル化（東京大学）   
          

３－６. 触媒層内液水飽和モデルの開発（東京大学）

３－７. 触媒層内アイオノマー薄層の酸素透過抵抗
の定式化（京都大学）

３－８. 電解質膜の吸水速度の定式化（京都大学）

෩𝐷eA
(E)

 = (−1.55×10−10 + 1.21×10−9 λ) exp {−Ea
(E)/R 

(1/T − 1/Tref)} m2/s 

𝐷eA
(M)

 = (−7.58×10−11 + 5.92×10−10 λ) exp {−Ea
(M)/R 

(1/T − 1/Tref)} m2/s

Tref = 353.15 K,  Ea
(E) = (37.6 −3.81 λ) kJ/mol, 

Ea
(M) = (125.5 −12.1 λ) kJ/mol

触媒層／膜中の有効拡散係数を定式化した。
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酸素分圧

T = 80 °C

Inlet RH = 0.64

炭素担持白金触媒を用いて測定
したIVから、パラメーター（T = 

80 ℃）を決定した。

Cryo-SEM連続断面画像 三次元構造データ

x
z

y

機械学習を用いた
画像処理による断面抽出

DeepLabv3+を利用した
セマンティックセグメンテーション 5.4 μm

5.4 μm

4.2 μm

触媒層試料のCryo FIB-SEM連続断面画像から
高精度な三次元構造モデルを構築する手法を開発した。

触媒担体粒子(Mirai-2G)の3D-TEM構造データを対象に
水の相変化を格子DFT法により解析し、白金触媒の
利用率の相対湿度依存性を再現した。

白金利用率白金粒子

炭素

液水

担体外部

利用 (担体内部)

未利用 (担体内部)

水吸着量

C. J. C. Otic, S. Katayama, M. Arao, M. Matsumoto, H. Imai, I. Kinefuchi, ACS Appl. Mater. Interfaces 16, 20375 (2024).

膜 𝑁A
(M)

= −𝑐 M 𝜌 M 𝐷eA
M 𝜕λ

𝜕𝑧

触媒層 𝑁A
(E)

= −𝑐 M 𝜌 M ෩𝐷eA
E 𝜕λ

𝜕𝑧

アイオノマー相での拡散気相での対流・拡散

= −𝑐 E 𝜌 E 𝐷eA
E 𝜕λ

𝜕𝑧
 −

𝐶g𝐷eS

1 − 𝑦s

𝜕𝑦s

𝜕𝑧avkpO = 0.22 exp(RH) + 0.31 mol/(Pa m3 s)

σep = (ε/τ) σp = 0.046 σp, (0.10 ≤ σep ≤ 0.35)

DeO = 1.5 ×10-7 m2/s

𝑘vc𝑚
° = 1.8 × 109mol/(Pa m3 s)

× exp −
𝐸c𝑚

0.0336 V
RH

決定したパラメーター（T = 80 °C）
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多孔質構造の数値モデル化、アイオノマー被覆、有効拡散係数 14

T. Kaneko, Y. Yoshimoto, T. Hori, S. Takagi, J. Ooyama, T. Terao, 

I. Kinefuchi, Int. J. Heat Mass Transf. 150, 119277 (2020).

Secondary Pores



異なる流路間圧
力差でのリブ
下・流路下の有
効電流密度比は
Pe数、Wa数、
Th数に支配され、
測定結果を精度
よく再現できた。

無次元
電流密度

無次元
酸素分率

実測値：
セル電圧

計算値：
Th数, Wa数

Th =
𝑊(R)

2

𝑘gc𝑅𝑇

𝛿(D)𝐷eO

Wa =
𝑏c

𝑖(F)𝑅(M)

Péclet数

Thiele数

Wagner数

Pe =
𝐾D∆𝑃

𝜇𝐷eO

有効係数＝
リブ下の平均電流密度 i(R)

流路下の平均電流密度 i(F)

𝑊(R)

𝑊(F)

MPL塗布改善品の性能良好性を確認
⇒ 1 cm角サンプルの提供見通しが立った。 二層型MPL 塗布方法違いの

i-V性能比較(流路ピッチ100 µm)

二層型MPL 塗布方法違いの
酸素輸送抵抗比較

NEDO目標
RGDL<18 s/m

MPL従来塗布仕様 塗布改善策

固形分10 %＋ﾄﾞｸﾀｰﾌﾞﾚｰﾄﾞ

⇒1 cm角NG(未塗布部有)

固形分3 %＋ﾄﾞｸﾀｰﾌﾞﾚｰﾄﾞ
固形分3 %＋スプレー
⇒1 cm角OK（健全塗布）

極薄GDLの第３者評価＠FC-Cubicの実施にあたり、
サンプルサイズアップ（1×3 mm⇒1 cm角）が必要

⇒MPL健全塗布を実現するため、塗布方法の改善を行う。

流路ピッチ
100 µm条件

実施項目３－９．流路間伏流の定式化（京都大学）

実施項目３－１０. 極薄自立MPLの創出と酸素輸送シミュレーション（東京科学大学）



実施項目４－２．多様なアプリケーションへ対応するためのシステムのモデルと
制御器の開発／４－３．活用促進に向けたユーザビリティの改善

反応式

物質収支式

定置用燃料電池システ
ムのモデル式を作成し
た。モデル式のプログ
ラム実装と精度検証を
進めている。

実スタックでの白金
粗大化による白金表
面積の低下と
I-V特性の悪化を再
現した。低負荷電圧
の乖離にはPtCoから
のCo溶出等の追加モ
デルが必要。

0.5
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〇 (実験) 初期 

△ (実験) 始動停止サイクル後
□ (実験) 負荷変動サイクル後

(計算) 初期
(計算) 始動停止サイクル後
(計算) 負荷変動サイクル後

0.6

0.7

0.8

0.9

1

1.1
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30000サイクル

負荷変動
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持

率
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]

サイクル数 [ｰ]

MIRAI1 3セルスタックの耐久性試験（九州大学)

電流密度 [A/cm2]

実施項目４．モデルベースのPEFCシステムシミュレーターの開発／４－１．
スタック性能・劣化モデルの開発（京都大学、東京農工大学）



④ FCシステムシミュレーター 提供中

MATLAB版 －使用改変許諾契約、無償、商用利用可－ 34機関

Windowsアプリ版 －使用許諾契約、無償－ 166件 －2025.3 世界公開予定－

Pt粒子成長、炭素腐食、1+1D＆1Dモデル搭載

③ セルシミュレーター

－受託解析－ 実施中

② 電極製造プロセスシミュレーター

分子シミュレーター －連携－ 予定

非速度論モデルシミュレーター －簡易版提供－ 予定

① 部材シミュレーター

電気化学反応分子シミュレーター －連携－ 予定

PEM劣化シミュレーター

－FC-DynaMoに組み込み－ 予定

【その他公開予定】

炭素担体モデルのデータベース

CB構造特性データ（比表面積、細孔容積、異方
性）描画したカーボン構造

触媒担体内の水の相変化シミュレーター（簡易版）

格子密度汎関数法による水の相変化解析

シミュレーショングループで開発しているシミュレーター



MATLABソースコード版 使用改変許諾契約（34機関）

(株)本田技術研究所、日本ゴア(合同)、北海道大学、AZAPA(株)、長州産業(株)、(株)IHI、(株)豊田自動織機、パナソニック(株)エレク

トリックワークス社、パーソルテクノロジースタッフ(株)、(株)SUBARU、愛三工業(株)、ヤンマーホールディングス(株)、スズキ(株)、(株)クボタ、ヤ

ンマーパワーテクノロジー(株)、(株)いすゞ中央研究所、 (株)MCOR、みずほリサーチ＆テクノロジーズ(株)、日置電機(株)、(株)日進製作所、

Nexus R&D、ボーイングジャパン(株)、東京大学、金沢大学、兵庫県立大学、パナソニックホールディングス(株)、(株)アイシン、L-

TRiSE(株)、東芝インフラシステムズ(株)、(株)IDAJ、京都大学、デジタルプロセス(株)、富士電機(株)、九州大学

Windowsアプリ版 使用許諾契約（166）

(株)IDAJ、(株)JSOL、(株)MCOR、(株)SCREENファインテックソリューションズ、(株)SOKEN、(株)アイシン、(株)いすゞ中央研究所、(株)

エクスモーション、(株)キャタラー、(株)クボタ、(株)デンソー、(株)水素パワー、(株)中央図研、(株)東京アールアンドデー、(株)日進製作所、

(株)豊田自動織機、(株)本田技術研究所、 AGC(株)、NOK(株)、いすゞ自動車(株)、インテグレーションテクノロジー(株)、スズキ(株)、パナ

ソニックホールディングス(株)、ボッシュ(株)、みずほリサーチ&テクノロジーズ(株)、ヤマハモーターエンジニアリング(株)、ヤンマーパワーテクノロジー

(株)、ヤンマーホールディングス(株)、愛三工業(株)、敬愛技術士事務所、長州産業(株)、帝人(株)、田中貴金属工業(株)、東京ラヂエー

ター製造(株)、東芝インフラシステムズ(株)、日進製作所、日置電機(株)、日本ミシュランタイヤ(株)、日本特殊陶業(株)、武蔵精密工業

(株)、(株)明電舎、(株)高砂製作所、(株)東芝エネルギーシステムズ、(株)FASOTEC、計測エンジニアリングシステム、(株)IHIエアロスペース、

日邦プレシジョン(株)、トヨタ自動車(株)、 (一財)日本自動車研究所、(技組)FC-Cubic、(国研)水産研究・教育機構水産技術研究所、

九州大学、大阪産業大学、東京工業大学、東京大学、東北大学、北海道大学、名古屋大学、金沢大学、東京電機大学、個人ほか

FCシステムシミュレーター

※現契約では、本事業終了から1年後の2026年3月31日まで使用可

関心表明書
提出

GUIを備えており、
基本的にサポートなし
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I01Z - Plenary Session
I01Z - PEFC&WE24 Plenary 1

I01Z - PEFC&WE24 Panel Discussion

I01Z - PEFC&WE24 Plenary 2

I01A - Fuel Cell Electrocatalyst Activity and Durability
I01A - 01 Pt-Based Cathode Catalysts 2件 担体も
I01A - 01 Pt-Based Cathode Catalyst Layers 2件
I01A Poster Session

I01A - 03 Pt and Pt-Alloy Cathode Catalysts

I01A - 03 Non-PGM Cathode Catalysts

I01A - 04 Pt-Alloy Cathode Catalysts with C. Supports
I01A - 04 New Support Mater. Based on Carbon 1件

I01A - 05 New Support Materials & HT-PEMFC

I01A - 05 Electrocatalysts for AEMFC

I01A - 05C Pt-Based Anode Catalysts

I01B - Electrolyzer Electrocatalyst Activity and 

Durability

I01C - Ionomers, Membranes and Separators for Fuel 

Cells and Electrolyzers

I01C – Membr. Development: Electrolysis

I01C - Electrode Ionomers and Interfaces
I01C Poster Session

I01C – Membr. Development: Fuel Cells

I01C – Membr. Development & Characterization
I01C – Membr. Durability: Degrad. and Diagnos. 2件
I01C – Membr. Durability: Additives 3件

I01D - Fuel Cell Electrodes, MEAs and Diagnostics

I01D - Modeling 1 9件
I01D - Modeling 2 11件
I01D Poster Session

I01D - Catalyst Layer 1
I01D - Catalyst Layer 2 1件
I01D - Catalyst Layer 3 3件
I01D - Durability 1件
I01D – Diagnostics 2件
I01D - GDL/MPL 2件
I01D – Imaging 1件
I01D - Flow Field 2件
I01D - Digital Only Presentations

I01E - Electrolyzer Electrodes, MEAs and Diagnostics

I01F - Cells, Stacks and Systems for Fuel Cells and Electrolyzers
I01F - Porous Transport, Gas Diffusion and Electrode Design 3件
I01F - Manufacturing, Recycling and Scale-up Considerations 1件
I01F Poster Session

I01F - Fuel Cell and Electrolyzer Stacks
I01F - BPP Design and Manufacture 1件
I01F - Stack and System: Designs and Testing 1 1件

I01F - Stack and System: Designs and Testing 2
I01F - Stack and System Modelling 1 5件
I01F - Stack and System Modelling 2 2件

計算技術の高度化（計算手法、
アルゴリズム提案、マルチフィ
ジックス連携）よりも、実際の
材料開発、触媒層開発、プロセ
ス高度化に直結する計算の取り
組みが増加している印象

米国からは依然 MPL、GDL、流
路内の二相流CFDも
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