
くれるものです。このように仮想構造を作成したら、性能評価の指標とし
てPoroDictで細孔径分布を算出し、その径と量を実測と比較し、実物に
近い仮想構造を作り込んでいきます。

次に、GeoDictシミュレーションと別の探査アルゴリズムソフトウェアを組
み合わせて、材料探査の自動化を行いました。カーボンファイバーの径、
量、樹脂の量と分布、空隙率を入力変数にして、水が入った時にどの程度
ガス拡散性を維持できるかを計算します。性能を向上させるためには、次
にどのような設計変数を入力するべきかを探査アルゴリズムが考えること
で、人の手に寄らない最適構造探査を実現しています。

図５の最適化のグラフでベース構造と書いてある一番左の点が従来構造
で、ここを起点として性能予測しながら最適な構造を探しました。Best 
Designは、今回の探査で最も性能が向上した構造で、最適構造と呼びま

素が通る過程で電位差が生まれ電気が発生します。ここで問題となるの
がCathode側で発生する水です。その水がうまく排水されないと燃料電
池のセルの中に水が溜まり、酸素の供給を阻害することになります。する
と水素と酸素の反応が進みませんから発電が止まってしまいます。そこ
で、この水の生成により酸素の供給が阻害される「フラッディング」現象を
避ける設計に取り組んでいます。

図２はGeoDictで構造生成したGDLの模式図と水量によるガス拡散性能
の例です。GDLはカーボンファイバーと樹脂でできており、水が入ってもガ
スを十分移送できるかが性能指標になります。水が入るとガス拡散経路
は減るためグラフのように性能は低下していきます。

この性能評価をシミュレーションで行います。まず、GeoDictを用いて、仮
想構造を作成します。GDLの構造は厚みやカーボンファイバーと樹脂の
量、撥水材の種類や空隙率など多くの設計変数で決まりますが、これら設
計変数を考慮した構造を、FiberGeoを用いることで容易に構造を作成す
ることが出来ます。その後、SatuDictで水を圧入する計算を行います。ここ
で重要なのは、なるべくリアルな仮想構造を作成することで、そのために
は実物の観察が欠かせません。X線CTを使ってＧＤＬを三次元で可視化し
ますが、X線CTではカーボンファイバーと樹脂を見分けられないため、
AI-Segmentationを利用しました。FiberFind-AI機能により、仮想構造を
学習させたAIにCT画像を見せると、樹脂を区別して色付きの画像に変えて
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●  研究開発向け材料開発シミュレーションGeoDict

ご業務についてご紹介ください。

電動化・環境材料技術部で、主に燃料電池車
用の材料の設計開発に携わっています。トヨタ
自動車は1992年に燃料電池の開発をスタート
し、初代燃料電池車MIRAIを2014年に発売し
ました。現在は第２世代のMIRAIや燃料電池バ
スSORAも販売しています。燃料電池は、水素と
酸素を反応させて発電をする装置で、水素を貯
めている高圧水素タンクから燃料電池スタック
へ水素を供給し、そこに空気を取り込んで水素
と反応させて電気を作ります。この電気がコン
バータで昇圧されてモーターに供給されると

モーターが回転する仕組みです。燃料電池スタックは小さいスペースでな
るべく多くの電気を作れる方が高性能なのですが、その基準となる出力密
度はこの25年間で約50倍向上しました。また、燃料電池は乗用車のみでな
く、商用車や定置での利用も想定した多用途の設計が必要となっており、
今後さらに期待の高まる分野ということで、わたしたちの部門でシミュ
レーションやAIを活用した燃料電池材料の設計効率化を推進しています。

GeoDict導入のきっかけは何だったのでしょうか。

エンジンの排出ガスを浄化する排ガス触媒でシミュレーションを実施しよ
うとなったのが、GeoDictを導入したきっかけです。そこから様々な材料に
も利用できることがわかりましたので、それぞれにシミュレーションを活
用することになりました。ハイブリッドやPHEVの、エンジンからの排出ガ
スを浄化する排ガス触媒や、排ガス粒子のPMを捕集するGPFやDPFとい
うフィルターにFilterDictやFlowDictなどのGeoDictモジュールを使って
います。燃料電池車で水素を貯めるためのCFRPタンクの複合材料や、車
載電池の電極材料、燃料電池のガス拡散層や触媒層へのGeoDict適用も
進めています。現在、導入から10年程経ちましたが、活用は非常に進んで
います。

解析事例についてご説明ください。

燃料電池の中のGDL（ガス拡散層）のシミュレーションにGeoDictを使っ
た事例をご紹介します。燃料電池車のフロント部分にある燃料電池スタッ
クを開けると、水素イオンを透過する電解質が中央にあり、両側には触媒
層、さらにその外側にガス拡散層があります。燃料電池では、Anode（燃料
極）から供給した水素が中央の膜を通って水素イオンとしてCathode（空
気極）に移動し、そこに供給される酸素と反応して水を生成します。この水

す。最適構造はベース構造に比べ、含水時のガス拡散性能が高いことがわ
かりました。

なぜ最適構造は含水時のガス拡散性能が高いのか、可視化して確認しま
した。図６はSatuDictの結果で、含水率30%で比較すると、左の従来構造
では上側が水で全体的に埋まっています。このように上側が全て水で埋
まってしまうと、ガス経路がなくなるため、ガス拡散性能は非常に悪くなり
ます。一方、右の最適構造は同じ量の水でも縦方向に水の流れが見られ、
ガス拡散の経路は維持されています。このように水とガスの経路を分離
できる構造を実現できれば、GDLの高性能化が図れることが今回の検討
からわかります。今回の結果は物性値を予測していますが、今後は製品性
能を予測する内製コードとGeoDictを組み合わせてマルチスケールのシ
ミュレーションに取り組み、IVカーブと呼んでいる燃料電池そのものの性
能を予測してみたいと思っています。

GeoDictの利用にあたり心がけていることはありますか。

計算環境づくりと投資価値KPIを意識して運用しています。計算環境づく
りというのは、利用するための技術情報や教育などの社内共有です。
GeoDictのユーザーは一つの部署にいるわけではなく点在していて、各々
が異なる材料に対してシミュレーションを行っています。ですから議論や
情報共有、教育の場を作ることも重要です。例えば新入社員向けに、
GeoDictを使ったメソスケールシミュレーションの講座を用意して、
GeoDictで何ができるかを理解できるよう、普及活動をしています。
GeoDictのようなCAEソフトウェアの費用対効果を測る指標として、投資
価値KPIも必要です。GeoDictを活用してどの程度リードタイムが短縮で
きたのか、費用削減、工数低減にどのような効果が出ているかを試算して
明確化することで、投資判断の材料としています。

長年ご利用いただく中で、効果的な使い方だけでなく社内運用について
も様々な取り組みをされていることがわかりました。この度はご協力下さ
り誠にありがとうございました。
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