
 

 

「エネルギー高効率利用のための相界面科学」 
 平成 23 年度採択研究代表者 
 

陳 明偉 
 
 

東北大学 原子分子材料科学高等研究機構 
教授 

 
 

界面科学に基づく次世代エネルギーへのナノポーラス複合材料開発 
 

 
 
§１．研究実施体制  
 
（１）「開発評価」グループ 

① 研究代表者：陳 明偉 （東北大学原子分子材料科学高等研究機構、教授） 
② 研究項目 

・界面科学に基づくナノポーラス材料開発と評価 
 
（２）「理論」グループ 

① 主たる共同研究者：赤木 和人（東北大学原子分子材料科学高等研究機構、准教授） 
② 研究項目 

・ナノポーラス電極界面の微視的理論 
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§２．研究実施の概要  
 
 本研究は、現在最も使われているリチウムイオン電池の 5～8 倍の理論性能値を持つリチウム空

気電池の開発を目的としている。前年度以前の研究データを基礎とし今年度からナノポーラス金

属を主軸に据えて重点的に電池の研究を行い、高い電流出力と持続性を兼ね備えたリチウム空

気電池の開発に成功した。このリチウム空気電池の性能を向上させるために、酸化物やイオン液

体などと複合させて更なる性能向上を目指した。また、性能向上をさせるために、高分解能電子顕

微鏡法での原子構造の確認や計算科学的手法等を適用することで、相界面での原子の動きを観

察・シュミレーションして理解を深め、その知見を基に材料開発を役立てた。今年度得られた主な

研究成果を以下に示す。 
 
１. 階層構造を持つナノポーラス金属によるリチウム空気電池の開発 
(1) 階層構造を持つナノポーラス金の開発 
これまで使用していたナノポーラス金は触媒活性と化学的安定性で非常に優秀な電極材料であっ

たが、グラム当たりの単価が高いことが問題であった。そこで、ナノポーラス金の中に更なる多孔質

構造を作り、階層構造を持たせることによって軽量化と高触媒活性を持つナノポーラス金の開発に

成功した。これにより、同じ重量でもより性能の良いナノポーラス電極になることがわかった。 
(2) 階層構造を持つナノポーラス金を用いたリチウム空気電池 
リチウム空気電池は水と二酸化炭素に触れると電池のパフォーマンスが落ちることが知られている

ため、まず、電池が正常に作動する実験環境の構築を行った。いくつかの試行錯誤を経てうまく電

池が作動する環境の構築に成功した。その上で、上記の階層構造を持つ新しいナノポーラス電極

をリチウム空気電池に適用して研究を行ったところ、非常に高い電力出力と高サイクル特性を持つ

２次電池の開発に成功した。 
(3) ナノポーラス金/酸化物複合材料を用いたリチウム空気電池 
上記のナノポーラス金を用いたリチウム空気電池は２次電池として正常に作動することがわかった

が、エネルギー高効率利用のために過電圧を下げる必要があった。そこで、過電圧を下げるのに

有効とされている酸化物をナノポーラス金上に担持して同様の実験を行った。その結果、従来より

も過電圧が 0.1～0.3V 程度改善され、サイクル特性も良好であった。 
 
2. 金属／酸化物／イオン液体界面の構造と電子状態の解明 
(1) 酸化リチウムの生成過程と電子状態の解明 
リチウム空気電池を動作させると酸素還元電極の表面でリチウム酸化物が成長して反応が進みに

くくなるが、その成長メカニズムが分からないため対策の手がかりが掴めなかった。そこで電子状態

を考慮した分子シミュレーションを行い、はじめに LiO2 の１次元鎖ができてから３次元のクラスタに

変化する様子が分かった。また、LiO2 クラスタは Li+と O2−が独立性を保ったまま緩く結合したもの

であり、最終生成物と考えられている Li2O2 に自発的に変化することはなかった。 
(2) イオン液体中での酸素輸送特性の解明 
リチウム空気電池の溶媒としての報告が増えているイオン液体の長所短所を調べるために、電子



 

 

状態計算と古典分子動力学法を組み合わせたシミュレーションを行った。EMI-TFSI を例に液中

および金電極との界面での各イオン種のふるまいを調べたところ、O2 は O2−に還元されることで可

溶となり、電極から離れた液中では Li+よりも高速に輸送される様子などが分かった。また、各イオ

ン種の電極からの深さ方向の自由エネルギーの計算に成功し、LiO2 クラスタの生成場所の特定に

着手できた。 
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