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近年燃料電池の分野では、計算化学を用いた電極材料、電極表面反応、電解質材料等の研究が

盛んに行われている。本研究では、プロトン伝導性の高さと安定性で知られる電解質膜 Nafion®

の先端骨格となるトリフルオロメタンスルホン酸（TfOH)と水分子間のプロトン移動について第

一原理分子動力学計算（第一原理 MD 計算）を用いて解析した。またトリフルオロメタンスルホ

ン酸（TfOH)と水分子及び白金表面を合わせて、白金電極表面で起こる水素発生反応について同

様に第一原理 MD 計算を用いて予測した。 

上記の解析には擬ポテンシャル平面波基底を使用した第一原理計算ソフト「Advance/PHASE 

v3.2」を使用して行った。白金電極表面を含む系では ESM（Effective Screening Medium）法

1
と

第一原理 MD 計算を合わせて電極界面の計算を行った。計算に使用した(TfOH と水分子)/Pt 表面

の構造モデルを下記の図１に示す。図 2 に白金表面に移動する水素原子との距離、電荷ドープ量

の変化を示した結果を示す。計算を開始して 250fs で白金に水素原子が移動し、またユニットセ

ル当たり 0.12 電子入った状態であった。さらに反応が起こった個所の各原子の電荷も

Advance/PHASEの機能を使用し合わせて検証した。 

 

                                                        
1 M. Otani and O. Sugino: Phys. Rev. B 73, 115407 (2006) 
 

図図図図 1    白金表面と白金表面と白金表面と白金表面と TfOH と水のモデルと水のモデルと水のモデルと水のモデル 図図図図 2    白金白金白金白金とととと水素水素水素水素のののの距離距離距離距離及及及及びびびび電荷電荷電荷電荷ドープドープドープドープ量量量量のののの変化変化変化変化 
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