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PEOベースの燃料電池の原子論的理解に向けて
ヘルシンキ大学の科学者達は、ポリエチレンオキシド(PEO)
燃料電池のプロトンの動きをさらに深く理解するために
BIOVIAの高分子ソフトウェアを使っています。

現代の燃料電池の多くは、固体酸化物かポリマー電解質のど
ちらかを持っています。ポリマーベースの太陽電池に関する
最も一般的に研究されている電解質はポリエチレンオキシド
（PEO）派生物に基づいています。これらの燃料電池システ
ムの効率において重要な制御因子の一つは、電解質を通した
イオンの移動速度です。これは、イオンサイズ、その配位や
それらが系の中で他の化学的成分とどのように相互作用して
いるかといった、いくらかの異なった原子論的効果によって
影響を受けています。
ヘルシンキ大学の研究者達は、BIOVIAのポリマーモデリン
グツールを使って、PEOとPEOスルホン酸太陽電池中のプロ
トンの挙動について研究しています。通常、これらの物質中
の電解質はプロトン、ヒドロニウムイオン、水、ポリマーお
よび酸の陰イオンを含んでいます（図1をご覧ください）。
Ennari博士はBIOVIAのAmorphous Cellモジュールを使って、
これらの混合物のいくつかのセルを作りました。このツー
ルは、段状のポリマー鎖構成の組合せを通して、バルクア
モルファス系の構造を可能にします。そして、このモデル
は、BIOVIAのDiscoverプログラムを用いた最小化と動力学の
プロセスによって改良されます。一度、適当なモデルが構成
されると（図2をご覧ください）、科学者達は、バルクポリ
マーの自由体積、イオンの配位や拡散係数を含んだ特性の範
囲を計算することができます。後者の2つの特性は、燃料電
池の特性に対して重要な役割を果たすことができます。
陽イオンンと陰イオンの配位に関する解析によって、陽イオ
ンが水に対して強く配位しており、陰イオンに対して弱く配
位していることが明らかになりました。系の中の水の配位が
弱くなったとき、陽イオンは陰イオンと大きな配位を示すよ
うになります。実験的な研究から、弱い水の配位系は低伝導
率を有することが知られており、陽イオン陰イオン配位の減
少と陽イオン水配位の増大が電解質の特性を改善するために
重要な要因であることを示唆しています。加えて、科学者達
はDiscoverの分子動力学を使って、系の中のそれぞれの構成
物の拡散係数を算出することもできました。
拡散係数はイオン導電性に対して直接的な相関を持ってい
ます。表1はイオンの拡散係数を示しています。これによれ
ば、プロトンが、系の中で最も移動し易いイオンであり、従

って、それらの挙動は電解質の性能に大きな影響を与えるこ
とになるでしょう。拡散係数はイオン導電性に直接相関を持
っている。テーブル1はイオン類の拡散係数を示す。プロト
ンがシステムの中の最も多くの移動イオンであると考えるこ
とができて、したがって、それらの振舞いは電解質の性能に
最も大きい影響を持つことになります。

コンポーネント 拡散係数(10-9 m2s-1)

H+ 12

H3O 1.9

酸陰イオン 0.6

H2O 2.13

Ennari博士は、「分子モデリングは、理論的あるいは実験的
に到達することのできない理解に到達するための有効なツー
ルであることが示されました。将来、新物質のデザインにお
いてシミュレーションの役割は増してゆくでしょう。」とコ
メントしています。
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図1 PEDスルホン酸ベース電解質のそれぞれの
コンポーネント

図2 PEOスルホン酸ベース電解質の非晶質セルの例。


