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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、固体と液体の界

面（固液界面）で起きる化学反応の反応機構や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。 

 2019 年のノーベル化学賞の研究対象であるリチウムイオン電池 [1] は、現在広く用いられ

ている蓄電池であるが、蓄電池に求められる性能が高まっていることから、リチウムイオン電池

の性能を超える原理的に新しい蓄電池の開発が期待されている。我々は、高エネルギー密度

が期待できる新しい蓄電池として「フッ化物イオンシャトル二次電池」 [2] の開発を進めている。

これまで有機溶媒から調製した電解液（有機電解液）を用いて、電極のフッ化脱フッ化反応を

観測することに成功している [2-4]。この電解液には、アニオンアクセプターと呼ばれる添加物

が含まれており、フッ化脱フッ化反応において、重要な役割を果たしていると考えられる。本年

度は 、アニオンアクセプターと して機能する triphenyl boroxine [5] や Lithium 

bis(oxalato)borate [6] とフッ化物イオンとの相互作用を計算科学的に検証し、電解液中での

分子構造を推定した。 

 また、固液界面の構造は、物理、化学、生物的な現象で重要な役割と果たす。本研究では、

原子レベルで観察できる周波数変調原子間力顕微鏡 [1 など] を用いて、水和構造における

固体表面の効果 [7] 、界面での粘性マッピング [8]、イオン液体と固体表面の相互作用 [9] 

などを解析した。 
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