
燃料電池向け水素貯蔵システム－
密度汎関数理論による
アルミニウムクラスターの水素吸着現象の研究
BIOVIAの研究者たちは、燃料電池の水素貯蔵装置にとって
有望な候補であるアルミニウム クラスタによる水素吸着に
ついての研究を行っています。
多数のH原子がAlクラスタの表面上で容易に吸着され得るこ
とがシミュレーションにより明らかになりました。
これらは、アルミニウムなどの軽金属が安価でしかも大量の
水素を貯蔵できることから重要な発見であり、このことは燃
料電池の設計には重要な要因となります。
「Mg（マグネシウム）による水素貯蔵の熱化学－密度関数
理論の研究」も参照ください。
水素貯蔵は、燃料電池の設計および応用に重要な問題で、比
較的大量の水素を貯蔵できる安全で、小さくて安価なシステ
ムが非常に望まれています。多くの軽金属、例えば、マグネ
シウムおよびアルミニウムは、潜在的に高い貯蔵密度および
安全な吸熱性の水素発生能力を持っており、水素貯蔵装置に
とって有望であることを示しています。
しかしながら、金属クラスタの構造に関する実験的研究に
は、高い反応性の故に問題があります。クラスタ、ナノワイ
ヤおよびクラスタ結晶の特性間を関連づける統一的記述に寄
与するために、クラスタサイズや水素のサイト特異性を理解
することが大切です。
本研究において、BIOVIAの研究者たちは１、MSモデリング
のDMol3を用いて、水素原子および水素分子とAl13クラスタ
表面との相互作用をシミュレーションしました。Al13Hn(n 
＝1～12)クラスタについて、最適化された遷移状態（TS）
構造が得られました。
ジェリウム モデルによれば、完全な外殻電子を有するAl13- 
アニオンは、その中性の対応物であるAl13よりも安定でなけ
ればなりません。シミュレーションでは、これが事実である
こと、すなわち前記アニオンは中性の基底状態よりもエネル
ギが2.75eV低いことが解明されました。Al132-アニオンが中
性の基底状態より安定であることも分かりました。この発見
は、Al13クラスタが、電子的な観点からは１個以上の水素原
子を表面吸着させやすいという可能性があることを示してい
ます。
クラスタ表面上の異なる位置で水素が吸着された、Al13Hク
ラスタの3つの異なる異性体の最適化構造を得、詳しく調べ
ました。遷移状態も得られました。
２個以上の水素原子がクラスタ表面上に吸着した構造も調べ
ました。
これにより、以下のことが分かりました：
• 水素は、ポテンシャル障壁を越えずにAl13クラスタ表面に
吸着されることができます。しかしながら、結合エネルギ
は、水素分子を解離するほど十分に高くはありません。（
水素分子はクラスタ表面で跳ね返されます）。

• Al13Hクラスタは、1個のAl原子に水素原子が結合したも
の、2個のAl原子間に水素原子が配置されたもの、および
3個のAl原子間に水素原子が配置されたもの、の3種の異
なる安定な状態を有します。最も安定な異性体は、1個の
Al原子に水素原子が結合したものです。その最も安定な異
性体は、大きなクラスタの歪みをもたらします。

• Al13クラスタ表面上に吸着される水素原子の数が増える
と、歪みは減少しますが、小さなばらつきのある結合エネ

ルギは変化しません。
様々な寸法のAlクラスタや、AlナノワイヤおよびAlクラスタ
結晶は、水素貯蔵装置として利用できる有望な材料と考えら
れます。2、3
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Al13H異性体の電子密度、左－Hが2つのAl原子の間にあ
る場合のAl13H異性体の電子密度の断面図。右－Hが1つ
のAl原子に結合している場合のAl13H異性体の電子密度
の断面図。


