
 

 

 
 

  
 

 
 

 

【発表のポイント】 
・カーボンネットワークを単純化した数学モデルの構築に成功。 

・数学を用いた構造の数値化により貴金属フリーのグラフェン触媒の設計が可能に。 

・もっとも正確とされる理論計算手法と定性的によく一致したシミュレーション結果が

10 億倍速く得られ、先端材料候補の探索が加速されることに期待。 
 

【概要】 
3 次元の立体的構造を持つカーボンネットワークは、平面構造を持つ 2 次元グラフ

ェンシート（＊1）を曲げることで形成され、シートをうまく曲げると 2 次元グラフェンとは

異なる優れた特性を持つことが知られています。しかし、3 次元のカーボンネットワーク

がなぜ優れた特性を示すのかは系統的に理解されておらず、局所構造と材料全体の

特性を結び付けた網羅的な理解が必要とされています。 
東北大学材料科学高等研究所の小谷元子教授を中心とし、名古屋大学多元数理

科学研究科の内藤久資准教授らの研究グループは、カーボンネットワークをバネで連

数学を取り入れたシミュレーションで材料設計を加速 
－グラフェン触媒設計に従来法よりも 10 億倍速い計算時間で成功－ 



結された数理モデルとみなし、構造を単純化することで、従来法よりも 10 億倍速いシミ

ュレーション計算時間で貴金属を使用しない優れた触媒の設計法を見出しました。数

学によって提案されたカーボンネットワークを実験的に作製し、その触媒能力を検証

することで、数学を用いた材料設計の有用性を実証しました。 
本研究成果により、局所構造が持つ幾何学構造の歪みや不安定性などの、これま

で難しかった数値化が可能となり、それらが全体の特性に与える影響の理解が可能と

なりました。この数学手法と従来手法を相補的に組み合わせた大規模シミュレーション

と様々な用途への展開が可能な材料開発が進むことが期待されます。 
本研究は国際科学雑誌「Carbon」に 2021 年 6 月 4 日（現地時間）付けでオンライン

掲載されました。 





 

計算時間が 39 マイクロ秒に対して、第一原理計算手法の計算時間は 4 万 6 千秒で

あったので、改善型標準実現は第一原理計算より 10 億倍速く計算できることが明らか

となりました。 
次に、グラフェンに触媒能力を付与するため、先ほどの 5-7 欠陥を持つグラフェンモ

デルの炭素元素 1 個を窒素元素



 

急激に高くなっているところで還元電流値が増大し、平坦部分で逆に還元電流値が

小さくなっていることが明らかになりました。つまり、欠陥構造を多く有している曲面部

は平面部より水素発生触媒能力が高くなることが実験的に実証されました。 



 

【説明図】 
 

 
 
図 1. 数学手法によるカーボンネットワークの単純化とグラフェンの原子構造モデル 

(A) カーボンネットワークの単純化による標準実現と第 2 近接同士の反発力を加えた改善型標準

実現。 

(B) 第一原理計算手法と改善型標準実現手法によって構築されたグラフェンの原子構造モデル。 

(C) （B）の青い線に沿って各原子サイトのガウス曲率の変化を取り出した図。 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
  



 

 



 

 
 
図 3.曲面を持つグラフェンの原子像と元素マッピング 

(A) 低倍率の 3 次元構造を持つグラフェン像。 

(B) 曲面部のグラフェンの高分解像。赤点線は六角形、黄色点線は六角形以外を示す。 

(C) その場元素マッピング、炭素 C、窒素 N、硫黄 S、矢印は平面部、丸は曲面部を指す。 

 



 

 
図 4



 

（＊2） 化学元素をドープ 
グラフェンの格子を構成している炭素の中のある適当な 1 個の炭素を 1 個の窒素など

の異元素で置き換えることをドープと呼ぶ。 
 
（＊3） 曲率、ガウス曲率 
曲率とは、どのように曲がっているかをあらわす関数。2 次元曲面の場合には、ガウス

曲率と平均曲率があり、これら 2 種類の曲率は曲面の形を完全に決定することができ

る。平面の場合にはいずれも 0 であり、半径 r の球面の場合には、ガウス曲率は 1/r2、

平均曲率は 1/(2r)となる。 
ガウス曲率とは、曲面上の２点間の距離から決まる曲率。ガウス曲率が正である点では、

その近くで曲面が接している平面の片側のみに曲面が存在し、負の点では接している

平面の両側に曲面が存在する。また、ガウス曲率が０でない曲面上の地図は、2 点間

の距離を保ったままで平面上の地図に表すことができない。 
 
（＊4） 標準実現 
結晶の原子のつながり方を指定したとき、もっとも対称性が高い結晶構造を与える方

法。物理学の基本原理の一つである「エネルギーを最小とする」原理にも基づく。 
 
（＊5） 第一原理計算 
量子力学の基礎方程式であるシュレーディンガー方程式を近似的に解くことで、物質

の安定な構造を求める手法。例えば本研究のように、グラフェンに欠陥が入った場合

の炭素原子間の結合距離やグラフェンの曲がり具合、ドーパントが導入された場合の

安定性などを、グラフェンに対する予備知識なしに求めることができる。ただし、計算コ

ストが大きいことが欠点である。第一原理計算手法にもいくつかの種類があるが、本研

究では密度汎関数法（DFT）と呼ばれる手法を用いている。 
 
（＊6） 走査型電気化学セル顕微鏡 
電解液を充填したナノピペットを用いて試料表面にナノスケールの電気化学セルを形

成し、ナノピペットと試料との間にメニスカス状の電気化学セルを形成し、局所的な電

気化学計測を行う。ナノピペットを走査することで、触媒活性サイトの電気化学イメージ

を取得することができる。 
 
（＊7） 還元電流値（該当する触媒反応：2H+ + 2e− H2） 
水の電気分解におけるカソード反応。還元電流値が高いほど、カソードで水素が多く

発生する。 
 
メモ：離散幾何学： 
通常の幾何学が連続的な図形を対象にしていることに対して、結晶構造・分子構造、

多面体などの離散的な図形を扱う幾何学。コンピューターグラフィックスでは、多面体

を対象とした離散幾何学が用いられている。今回の研究では、結晶構造・分子構造を

対象とした離散幾何学を用いている。 


