


事業概要
1. 期間

開始 ： ２０２５年５月
終了（予定）： ２０３０年３月

2. 最終目標

数値シミュレーションをAIで高速化し、最適化計算を実現、2035年NEDO目
標に必要な材料と製造プロセスを提案する。

3.成果・進捗概要

実施項目１群 部材物性提案AI最適化シミュレーター
部材の各種輸送物性の測定。新規部材の作製。
システムシミュレーションの高速化。

実施項目２群 高分子材料提案AI最適化シミュレーター
構造から物質輸送特性や力学特性を半自動で評価できるシミュレーターの構築。

実施項目３群 電極製造法提案AI最適化シミュレーター
（調製）インク調製条件から凝集サイズ分布を予測するサロゲートモデルの構築。
（塗布）非ニュートン流体のCFDモデル構築、塗布工程の数値シミュレーション。
（乾燥）Pt/C凝集体の堆積と塗膜収縮の計算。



本事業を実施する背景や目的

2035年HDV向けFCに求められるBOL、EOLでの高いI–V特性を達成するた
めの材料物性を満たしつつ、セル、スタック、システムでも性能目標を達成す
る必要がある。

これまでに我々は、発電性能を予測するマルチスケールシミュレーターなど
4つのシミュレーターを開発した。しかし計算負荷が高く、多くの条件での性
能予測や5万時間運転後のEOL評価には課題がある。AIによってシミュレー
ターの高速化を図り、各スケールのシミュレーターを統一的に実行するトラン
ススケールシミュレーターの開発を目的とする。

本事業の位置づけや意義、必要性

材料や電極への要求値を提案するために、材料の物性値、高分子構造、電極
構造、システム性能を推定する機械学習モデルを構築し、シミュレーターの高
速化を図ることが必要である。本事業では、開発された材料や試作MEAに対
してシステム性能の評価を行い、MEA機能設計への提案につなげる。

１．事業の位置付け・必要性



研究開発の目標と目標設定の考え方

部材特性や材料物性を予測し、2035年NEDOロードマップ目標を達成す
るMEAへの要求物性値、高分子構造、MEA製造プロセスの指針を提案する。
また、計算速度を10倍化し、現実的な時間でMEA性能およびシステム性能
の劣化予測を可能とする。

研究開発のスケジュール

2027年9月：一般的に使用されている材料（PFSAのPEM・アイオノマー、
カーボンペーパーGDL等）の延長線上での探索、最適化を行い、2035年目
標の８割のI–V特性が期待できるMEAの設計諸元を提案する。

2030年3月：NEDO目標を満たすMEAで採用が予想される材料（炭化水素
のPEM・アイオノマー、ナノファイバー極薄GDL等を想定、新規材料に対
応）で最適化を行い、2035年目標のI–V特性が期待できるMEAの設計諸元
を提案する。

研究開発の実施体制

京都大学、九州大学、東京大学、東京農工大学、東北大学、北海道大学

進捗管理

1～2ヶ月に1回技術検討会を開催する。外部有識者の助言を得る。

2 ．研究開発マネジメントについて



2 ．研究開発マネジメントについて





３．研究開発成果について
実施項目1-1 電極構造、材料から物性値、速度定数を推定する機械学習モデル構築

(3)材料物性の分子動力学シミュレーション
による推定

(4)全原子分子動力学法に基づく触媒反応の
数値シミュレーション

以下の物性をMDにより推定し、4項目につ
いて定式化(青字)した。

PEMの物性
• セリウムイオン拡散係数
• セリウムイオン対流イオン輸送係数
• 酸素パーミアンス
• 収着水有効拡散係数

触媒層の物性
• アイオノマー被覆での酸素パーミアンス
• 収着水有効拡散係数
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機械学習ポテンシャルを用いたAI駆動型分子
動力学シミュレータを開発した。

200原子モデルでのORRの第一原理MD計算
結果を学習し、同精度で3万原子の触媒層モ
デルを用いたORRシミュレーションを実現。

3万原子の触媒層モデル
ナフィオン層を通った
O2のPt上のORR素過程













３．研究開発成果について

(5) 製造法からインク物性を推定する機械学
習モデル構築, (6) インク塗布法から塗膜
諸元を推定する機械学習モデル構築

(8) 全原子分子動力学法に基づく触媒層構造
の最適化シミュレーターの開発
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凝集粒子径分布の高速予測
SVR法を用いたサロゲートモデル

凝集計算を用いた機械学習モデルを開発した。

• 溶媒条件、材料比率、固形分濃度を入力し、
凝集粒径、吸着アイオノマー量を推定。

• 平均粒径と分位径でR2値0.9以上を達成。
• 塗工はせん断場を考慮し、モデル化。

大規模触媒層モデルの反応MDで、低I/Cで
は多くのスルホ基が炭素表面側に配向し、高
I/Cでは多くのスルホ基がNafion層内で水
クラスターを挟む形で配向することが明らか
になった。

高I/C

実施項目3-1 製造法から電極構造、性能を推定する機械学習モデル構築



実用化・事業化のイメージ

FCシステムシミュレーターFC-DynaMoを改良してより高速計算可能とし、目
標性能の実現を期待できる要求物性値を提案するAIシミュレーターに組み込む。
また、製品ライフサイクルシミュレーション(含.劣化)を可能とする。

材料の要求物性を満たす電極製造法や高分子化学構造を提案する。

実用化・事業化に対する今後の課題と対応方針

提案する高分子構造、電極の評価。

実用化・事業化に向けた具体的な取り組み

FC-DynaMoは、前事業と同様に国内の事業者および研究者に無償で配布する。
その他のシミュレーターについては依頼解析を受託する。

顕著な経済・技術・社会的な効果

FC-DynaMoの利用希望は増加している。現在、GUI版のユーザー数は187、
ソースコード版のユーザー数は30である。

４．今後の見通しについて


