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１．研究計画の概要  
研究は(1)メソスケール（触媒表面化学反応

の階層化計算モデル），(2)メソ－マクロスケ

ール（非連続体－連続体計算モデル），(3)マ

クロスケール（多孔質壁－粗面壁解析的乱れ

モデル），(4)（多孔体性状計測）の小テーマ

毎に最初は基礎研究を行い，その後に(1)～

(3)の各スケールを連成させるための研究へ

と進める． 

(2)メソ－マクロスケール（非連続体―連続

体計算モデル）：例えば燃料電池の拡散層，

触媒層，電解質膜層はそれぞれスケールの異

なる多孔体とみなせる．そして拡散層はセパ

レーター側で連続体領域と接しているが，触

媒層，電解質膜内は Knudsen 数が臨界値 0.01

を超える非連続体領域である．この中の電気

化学的流動現象を取り扱う有望な手法とし

て LBM を候補として取り上げる．通常の LBM

は連続体流動の解析手法として確立されて

いるが，分布関数や緩和係数のモデル化等を

検討することで連続体 LBMを非連続体側のリ

ミットに対応できるように拡張することを

試みる．同時にその物理的意味や数値的安定

性の検討も行う． 

 

(1)メソスケール（触媒表面化学反応の階層

化計算モデル）：触媒表面での化学反応にお

ける表面構造，反応分子の進入経路，反応分

子の配向や内部振動といったミクロな情報

を粗視化し，上層での反応の記述に有効な物

理量を抽出することによって触媒表面反応

を階層的に計算するためのモデル構築を目

指す．反応物・生成物の濃度そのものではな

くミクロスコピックな情報を含む分布関数

の時間発展に注目した反応のモデル化を考

察することにする．粗視化動力学計算におけ

る階層的計算モデルを，化学反応による性質

の変化を含む階層的取り扱いに発展させる

ための方法論の検討に注力する．メソスケー

ルの計算方法に対しては，格子ボルツマン法

(LBM)における分布関数のモデル化に反映さ

せることを意識した展開を行う． 

 

(3)マクロスケール（多孔質壁－粗面壁解析

的乱れモデル検討）：燃料電池の拡散層表面

の粗さはわずかであっても流路が小さいた

め，流体力学的に壁面粗さ効果は無視できな

くなる．また，ガスが浸透するため，モデル

化するためには粗面効果を取り入れた壁モ

デルと拡散層にガスが透過していくモデル

を重ねる必要がある．そこで本研究では連続

体 Navier-Stokesコードで解くことを前提に

壁面粗さ効果を含む水などの高プラントル

数流体に適用できる解析的壁乱れモデルの

研究と多孔質内流動効果を含む壁乱れモデ

ルの研究を行う．その後にモデルの融合化や

非連続体‐連続体モデルによる多孔体解析

との連成法について検討する． 

また，メソスケールの流動解析法として，

分子動力学（MD）シミュレーション法に関す

る研究も積極的に展開し，メソスケール流動

現象の理解を進めるとともに次に述べる非

連続体 LBM と連成させることも検討する． 



 

(4)多孔体性状計測：多孔体内の流動現象は, 

多孔体の構造および多孔体の表面性状の影

響を大きく受けると考えられるので，対象と

する多孔体の細孔構造, 細孔性状を特定す

ることは, 計算モデルの検証に必要である．

したがって各種多孔体に対し, 水銀圧入法

により細孔径分布を, また X 線 CT により構

造を測定する. 加えて純水圧入ポロシメト

リーを実施し，多孔体内での水の流動特性に

直結する撥水性の細孔と親水性の細孔とを

分離して測定する． 
 
２．研究の進捗状況 
(1)メソスケール流動に関しては，仮想的密度
差を分子動力学法の境界条件に設定するこ
とでより現実的で汎用的な流動解析手法を
確立した．この手法を活用し，メソスケール
の模擬多孔体内流動解析を実施した．結果を
以下(2)で開発した非連続体 LBMと比較検討
することで，LBM モデルの妥当性の検証と
最適な速度モデルの熟成を行うことができ
ている． 
 
(2)メソ－マクロスケールに対応できる非連
続体 LBM を構築した．このモデルは
Knudsen 数の依存度を緩和時間係数に含み，
拡散・散乱境界条件を修正することで LBM
とは異なるモンテカルロ法などの従来手法
によるデータをよく再現するとともに，MD
によるメソ多孔体内解析の結果とも十分よ
く対応した期待通りの結果を示すことがで
きている．また，LBM の実用的な速度モデ
ルの検討も行い，複雑な流れ系では簡便で実
用上有利な一層速度モデルでも十分妥当な
解析が可能であることを確認している． 
 
(3)マクロスケール解析では粗面，多孔質の両
効果を考慮した新たな壁面モデルと水など
の高プラントル数流体に対応した壁モデル
の構築を行った．開発した壁モデルをメソ－
マクロ問題に連成させるための手法として
LBM の壁モデルとしての展開を進め，基礎
的検討を行った． 
 
(4)水ポロシメーターによる細孔率計測を実
施した．残念ながら，購入したプロトタイプ
計測装置の不具合と解析アルゴリズムの秘
匿により，所定の計測目標を達成できていな
い．自作の改良装置により計測を継続するも
精度に難点が判明し，従来の水銀ポロシメー
ターのデータとの整合がとれる段階にまで
達していない．以上のように水ポロシメータ
ー計測手法の問題点を明らかにするととも
に改善方策について検討している． 
 

３．現在までの達成度 
②おおむね順調に進展している。 
(理由) 
現在までに購入した水ポロシメーターの

欠陥により，当初目的の親疎水性を考慮する
多孔体性状解析はできなかったが，その他の
各階層のシミュレーションについては各手
法開発が順調に進んでいる．（遅れている化
学反応モデルの LBMモデルへの展開は現在進
めているところである．）また，ミクロ流れ
解析が主体の LBM による解析法を改良し，ナ
ノ―メソ側およびマクロ側の両方向に対応
スケールを拡張することで全階層を一つの
手法でシームレス解析できるコードができ
つつあり，おおむね順調に目標を達成しつつ
あると考えられる． 
 
４．今後の研究の推進方策 
計画最終年度では，各階層間スケールを連成

させる技術をまとめあげることを主題におき

，４つの小テーマ： 

(1)メソ：触媒表面化学反応の階層化計算モデ

ル,(2)メソ－マクロ：非連続体－連続体計算

モデル,(3)マクロ：多孔質壁－粗面壁乱れ解

析,(4)多孔体性状解析,の推進計画を以下の

ように定める． 

 

(1)これまでに開発し，検証してきた分子動力

学法によって流動を解析するための手法を用

いて，燃料電池触媒層を想定した現実的なメ

ソ～ミクロ多孔体内系の流動を解析する．そ

して化学反応現象を格子ボルツマン方程式に

反映させる技法の検証を行う．この結果とテ

ーマ(2)の格子ボルツマン解析手法による結

果を連成させる手法について検討し，試行す

る．  

 

(2)これまでの成果である高～中Knudsen数流

れに対応した格子ボルツマン方程式を用い，

燃料電池触媒層内流れを解析する．化学反応

やナノ，メソ流動のモデルは(1)の分子動力学

法の解を連成させることを実施する． 

  

(3)前年度に開発した熱輸送も取り扱い可能

な乱流解析格子ボルツマンコードを活用し格

子ボルツマン法によるマクロ側の多孔体界面

を含む層流～乱流にわたる連成解析を行う．

そしてテーマ（2）の計算コードとの統合化を

実施しメソ－マクロのシームレスなシミュレ

ーションコードの確立を目指す．  

 

(4)多孔体性状解析実験に関しては，水ポロシ

メーターの試行実験により得られた知見をと

りまとめ論文公表する． 
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