
平成３０年度   京都大学化学研究所 スーパーコンピュータシステム 利用報告書 

 

固液界面におけるエネルギー変換 

Energy conversion at the interface between solid and liquid 

 

京都大学 産官学連携本部 湊 丈俊 

 

研究成果概要 

 本研究では、京都大学化学研究所スーパーコンピュータシステムを利用し、電気化学、触媒、

電子デバイス、生化学などで反応場となる、固体と液体の界面（固液界面）におけるエネルギ

ー変換現象の機構を原子・分子レベルで解明するために、構造、物性などを第一原理計算及

び分子動力学計算によって研究した。 

 我々は、既存の二次電池のエネルギー密度を超える新しい二次電池として、「フッ化物シャト

ル二次電池」 [1-4] の開発を進めている。二次電池において、電極と電解液の界面（電極電

解液界面）の物性や反応は電池性能に大きな影響を与える [5] が、埋もれた界面であること

から解析手法が限られ、その議論は想像に頼っている場合が多い。我々は、電極電解液界面

における反応を制御することで、フッ化物シャトル電池の電極反応の反応性を向上させること

に成功した [2-3] が、その反応機構は不明な点が多く残っていた。そこで、反応機構を解明

するために、電解液中の分子構造を第一原理計算で解析し、キャリアイオンであるフッ化物イ

オンが添加物と配位結合を作り、支持塩の溶解度やイオン伝導性を高めていることを明らかと

した [3, 4]。 

 また、水溶液中で固液界面に生成する水和構造は、様々な物理、化学、生物的なエネルギ

ー変換現象に著しい効果を与えるが、その原子・分子レベルでの描像も想像に頼っている部

分が大きい。我々は、液中で動作する周波数変調原子間力顕微鏡 [5] による観測と分子動

力学計算を用いて、水和構造における固体表面の次元性の効果 [6] と、粘度分布における

局所構造の効果 [7] の解明を原子レベルで達成することに成功した。 
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