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【現在の開発⽬標の背景】
2030年、2040年⽬標値を実現するための⾮⽩⾦カソード触媒−連続した湾曲網⾯を持つカーボン担体に鉄以外の活性化元素を導⼊した触媒−の開発研究を進める。
この研究により、発電性能0.84 V＠0.2 A/cm2、 0.66 V＠3.8 A/cm2 を満たすための、材料⼯学的な道筋を明らかにする。なお、これらの触媒の活性は、予め⽇清紡
HDの量⼦−電気化学シミュレーションから予測されており、設定した⽬標が実現可能なものであることを確認している。

シミュレーションとカーボン合成の融合
（１）XRD-HRMDシミュレーションに基づく担体カーボン設計指針の提⽰ （２）触媒調製の実践による提⽰指針の実証

曲率増加による⾼エネルギー表⾯の形成

N含有量 vs Psim

設計指針② 窒素不含原料の使⽤ 設計指針①、②に基づいた調製法により
⾼活性をもたらすカーボン担体ならびに触媒を得た

触媒活性EO2と強い
相関を持つパラ
メータPsimとグラ
ファイト網⾯のN
含有量は負の相関
を⽰した。

（１）in-situナノテンプレート法

（２） TEMおよびSAXS測定による構造評価とORR活性
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⾼いP を有する材料の
TEM像

湾曲グラファイト網⾯の湾曲程
度を表すPは⾮⽩⾦カソード触媒
活性と密接に関係していること
を⾒出している。

成果②：Fe以外の活性化元素探索とその発電特性評価

・2022年度末：Fe含有現⾏触媒と同等性能を達成
・2024年度末：本事業最終⽬標を達成
---完了---
・2030年度末：製品開発完了 （本事業の成果をもとに実施）
・2035年 ：実⽤化・事業化（⽇清紡）

【実⽤化に向けた計画】
⾮⽩⾦カソード触媒、「湾曲グラファイト網⾯」をプラットフォームとする⾰新的カソー
ド触媒を開発することで2030年度⽬標値(*)を達成するための材料⼯学的な道
筋を明らかにする。具体的には、次の3項⽬の研究を実施した。

(1)⾼活性化の指針の提⽰と検証
(2)耐久性向上の指針の提⽰と検証
(3)炭素構造ビジュアル化による実構造検証

(*) 発電性能0.84 V＠0.2 A/cm2  0.66 V＠3.8 A/cm2

（１）計算化学によりpick-upした新規活性化元素Xの実装 （２）NEDO-RM⽬標を達成するために必要な活性点数の予測

・理論計算によるスクリーニング
・選定した元素の実装

活性化元素導⼊法改善により発電性能が向上

【最終⽬標と実施項⽬】

背景とコンセプト

P と触媒活性

成果①：HRMDシミュレーションによる触媒設計指針の提⽰とその検証
in-situ ナノテンプレート法による湾曲グラファイト網⾯の調製とその構造評価

シュミュレーションによる開発触媒のIV曲線予測

触媒活性EO2とHigh energy rate
には強い相関がみられ、⾼エ
ネルギー構造を創ることで活
性の向上が⾒込まれる。
⾼エネルギー構造を創る⽅法
を検討したところ、グラファ
イト網⾯の曲率を増加させる
ことで、⾼エネルギー化され
ることが明らかとなった。

Heat treatment after 
templates removal

The formation of 
templates within the 

carbon precursor

平⾯構造を形成するグラ
ファイト網⾯を湾曲させ
るために群⾺⼤学では
in‐situナノテンプレート
法を開発した。
本⼿法ではグラファイト
網⾯の発達と同時に⾦属
粒⼦を析出させ、数nm
オーダーの湾曲グラファ
イト網⾯（WGL）の調製
を達成した。

Curvature vs High energy rateEO2 vs High energy rate
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設計指針① テンプレート粒⼦径の減少
窒素が少ないほど湾曲構造が形成

活性点数を増加させた場合に予測される発電性能

①Ｐの増加

②異種元素の導⼊
シミュレーションを

⽤いて予測したIVと
実測IVの⽐較

⾼い予測精度
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] 現行触媒
 Measured
 Calculated

Fe系

La = 1 nm

Template = 2.4 nm
Kobayashi, R.et. al.,
Carbon, 2024, 118910.

15

10

5

0

P s
im

活性化元素導⼊法の改善
により活性点数が増加

低電流領域においては
Pt/C触媒に匹敵する

発電性能

発電性能の触媒塗布量
依存性を外挿することにより
活性点が増加した場合の
発電性能を予測

①活性点数を現状の15倍にすれば市販Pt/Cと同程度の発電性能が得られる
②活性点数を現状の40倍にすればNEDO-RMの2035年⽬標を達成できる
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FePc+Carbon
SAXS解析によりWGLの
平均半径が1.2 nmと評
価された。⼀⽅でORR
活性点であるFeNx構造
（直径約1 nm）への影
響を調べるには、より
微細なカーボン表⾯構
造の違いを捉える必要
がある。そこで、TEM
画像解析を⽤いてカー
ボン表⾯の平⾯性を評
価し、曲率半径（rc）
を算出する⼿法を確⽴
した。

r = 1.2 nm

rc = 1.８ nm

WGLおよび市販カーボ
ン材料を担体とし、
FeN4錯体のORR活性を
⽐較した。その結果、
WGLに担持したFeN4錯
体の活性が最も⾼かっ
た。このORR活性の違
いは⽐表⾯積や担持さ
れたFeの量とは関係が
なく、担体カーボンが
有する構造表⾯の曲率
半径（rc）によって決
定していることを明ら
かにした。


