
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 
 

 

1. 緒  言 

 固体酸化物形燃料電池は高温で作動し，発電効

率が高く，多様な燃料を使用可能なことから，次

世代の重要なエネルギ変換機器として期待されて

いる．このような中，電極微細構造が電極性能に

与える影響を定量的に把握する研究が進められて

いるが，電極微細構造から性能を計算する詳細な

数値計算手法は確立されていない．そこで本研究

では，FIB-SEM によって再構築した電極 3 次元構

造を用いて，気相，電子，イオンの電気化学的局

所平衡を仮定した 3 次元数値計算手法を開発する． 

2. 電極構造取得方法 

  SOFCセルは，電解質 (YSZ)支持のボタン型セルを

使用した(1)．FIB-SEM(Carl Zeiss, NVision40)を用いて，

断面画像を100 枚取得した．輝度値から空隙，Ni, YSZ
相を 3 値化し，62 nm 立方の Voxel にリサイズした 3
次元構造を再構築した．  

3. 電極性能計算手法 

 3・1 計算モデル 
 上記手法で取得した構造は，z 方向の厚みが 6.2  
μmと小さいため，数値計算には再構築構造を5 つ鏡像

対称に繋げたものを使用した．また，燃料極の z = 0 か

ら z = Lの外側に電解質，集電材層を設け，それぞれ厚

みを1.302 μm, 0.62 μmとした．図1に計算領域を示す． 
 3・2 支配方程式 
 空隙，Ni相, YSZ相の支配方程式は，それぞれ気体，

電子，イオンの拡散方程式で表される． 
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ここで，   は水素モル濃度,    と     はそれぞれ 

電子とイオンの電気化学ポテンシャルを表す．反応 

電流 ireac は Butler-Volmer 方程式から以下のように与 

えられる(2)． 
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i0は単位三相界面長さあたりの交換電流密度を表し， 
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LTPB は体積あたり三相界面密度を表す．また，気相は

水素，水蒸気二相混合による拡散を考え，Dusty Gas 
Modelを使用し，全圧は一定と仮定した． 
 3・3 過電圧計算手法 
 局所平衡(3)を仮定したとき，局所での活性化過電 

圧は式(5)と表される． 
 
 
 

      (5) 
このとき，        ，         は電子，イオンの

作動極と電解質表面での電気化学ポテンシャルを

表す．ここで，燃料極全体の過電圧は式(6)と表さ

れる． 
 
 
 
      (6) 
      は集電層での電子の電気化学ポテンシャ 

ルを        は電極-電解質界面での酸化物イオ

ンの電気化学ポテンシャルを表す． 

4. 数値計算結果 

 図 2 に，過電圧の計算結果と実験結果(1)の比較を示

す．再構築して得られた解像度62 nm/pixelの構造に加

え，解像度を粗くした124, 248 nm/pixelでの結果も併

せて示す．解像度が粗くなるにつれて，過電圧の予測

結果が大きくなるが，これは解像度が粗い場合に三相

界面密度が小さく見積もられるためである．解像度が

62, 124 nm/pixelにおける計算結果は実験結果と良い一

致を示したが，今後，異なる条件下での比較を通じて，

交換電流密度や気相拡散のモデル，および計算領域の

影響等についてさらに検証する必要がある．次に，124 
nm/pixelの構造で電流密度0.7 A/cm2での酸化物イオン

の電気化学ポテンシャル分布を図 3(a)に，その

z=1.24µm での断面分布を図 3(b)に示す．図 3(a)から，

反応，輸送によって酸化物イオンのポテンシャルが電 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
解質面から集電面に向かって低下することが分かる．

また，図 3(b)から同断面内においてもポテンシャル分

布が生じることが観察された．このとき，電極中で酸

化物イオンのポテンシャル分布は10〜30%程度存在す

るということが分かった． 

5. 結   言 

 FIB-SEMによって撮像した実際の電極3次元構造を

用いて，LBMによる局所平衡を仮定した電気化学反応

計算を行った．その結果，以下の結論を得た． 
1) 実際の 3 次元構造を再現するには格子解像度が少な

くとも100 nm/pixel程度必要である． 
2) 62, 124 nm/pixelの解像度においては過電圧計算結果

と実験結果は良い一致を示した． 
3) 同断面内においても酸化物イオンポテンシャルは一

様でなく，断面内のポテンシャル分布は10%〜30%
程度存在する． 
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Fig.2 Predicted anode overpotential 

Fig.3 Oxide ion electrochemical potential distribution 
in the YSZ phase: Potential distribution (a) at the YSZ 
surface, (b) at z = 1.24 µm cross section 

Fig.1 Schematic of the computational domain 
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