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Windows上で実行可能なリチウムイオン電池の充放電シミュレー
ションアプリを2022年6月に製品リリース開始予定です（※）。
　電池セルの充放電特性を精緻に予測するには、電気化学反応・イオン
輸送方程式やエネルギー保存則など物理モデルによる解析が必要とな
ります。しかし、式の煩雑さや計算不安定性などの問題から、CAEを専
門にされない実験技術者／研究者には「敷居が高い」と感じる方もおら
れると思います。
　本アプリは、物理モデルをベースにするものの、ユーザーはアプリ上の
パネルに従って設計値や充放電条件を設定するだけで、充放電中のセル
電圧、イオン濃度分布、温度分布などを容易に評価することができます。
また、SEI被膜成長や結晶構造転移などによる劣化進展も考慮されてお
り、充放電サイクルやパターン印可時における電池寿命の予測に対応し
ています。

　第1図に電極厚み方向の1次元モデルと、電池セル形状を考慮した3
次元モデルの例、第1表にそれぞれの主な特徴を示します（順次リリー
ス）。また、ユーザー向けの独自機能追加・カスタマイズにも柔軟に対応
しています。
特　　　徴   ・Windows環境で実行可能
 　・アプリ内で条件設定、計算実行、各種結果表示が可能
 　・計算結果データのtxt/csv形式での出力も可能
 　・使用しやすいアプリインターフェイス
 　・COMSOLランタイムライブラリにて動作
想定ユーザー   ・二次電池の実験技術者／研究者
 　・CAEのライトユーザー
活用ケース  ・新規材料／電池設計の事前検討、充放電特性予測
 　・実験結果の解釈、仮説の検証（機能の範囲内）
 　・電池の運用／制御方法、温度管理方法の検討など
※機能、操作方法、価格など、お問い合わせをお待ちしております。

概要

リチウムイオン電池の電気化学/
発熱シミュレーションアプリ（2022年6月リリース予定）新製品

■第1表　
　1次元モデルと3次元モデルの主な特徴まとめ

■第1図　1次元モデルと、3次元モデルの例
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CC放電・CC-CV充電など
多因子劣化モデル考慮
経験的ルート則
txt、csv形式など

3次元モデル

面方向2次元
3次元セル形状

任意の電流パターン

セル電圧、正負極電位、OCV
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流
値
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条件設定タブ

結果表示タブ

数値出力タブ 抵
抗
増
加
率

電
圧

電
流

アウトプット例

コベルコ科研構築の独自機能COMSOL基本機能

1次元モデル
インプット例

各劣化因子による抵抗変化

アプリ画面イメージ

3次元モデル

コベルコ科研保有の
ノウハウに基づく独自モデル

・2次元電気化学-3次元温度連成モデル
・電極面内の反応分布、電流密度分布の考慮
・セル3次元形状での熱伝導／温度分布考慮

*図は一例です。リリース版とは若干異なることがあります。

長期安定性評価技術の
CO2固定性能評価への適用

今も活躍している当社のロングラン技術や製品をご紹介

技術本部 材料ソリューション事業部 材料評価技術部　田邉　誠

二重容器試験法の概略第1図 アンプル試験の概要第2図

　CO2固定剤の性能は、既知のCO2が存
在する雰囲気に一定期間曝露した後のCO2
濃度や圧力の減少から、固定されたCO2の
長期安定を求めるが、使用環境を模擬した
雰囲気での放出ガスや溶出イオンの慎重な
考慮が必要となる。
大気中のCO2の影響を注意深く扱える評

価試験として、当社が実績をもつ、二重容器
試験法、ガスフロー式、アンプル試験方法お
よび試験後の分析評価の方法を紹介する。
　コンクリートの原料セメントは、製造時に
CO2を放出し（CaCO3→CaO＋CO2↑）、排
出量は0.502tCO2/tである。一方、コンク
リートはCO2を吸収する（Ca(OH)2＋CO2

→CaCO3＋H2O）中性化現象が起こる。中
性化は、鉄筋の腐食によるクラックの発生
や密着性の低下による構造物の劣化対策が
取られ、吸収速度の評価、自然浸漬電位
（Eh）計測による鉄筋の腐食評価やpH変化
の動向、溶出物の評価が求められてきた。
　二重容器試験法は、試験容器の外側に、
高純度の不活性ガスを満たすことで大気を
遮断する方法で、アクセスポートからガスク
ロマトグラフ用の分析ガス採取や自然浸漬
電位（Eh）や溶液のpH（再溶解・溶出反応：
CO２→HCO3－→CO３２－）の電気的信号を
取り出すことができる構造である（第１図）。
　ガスフロー式は、ガス採取口に配管を接

続し、発生した反応ガスを連続的に質量分
析計（API-MS）で計測する方法で、溶液と
接触させた反応の初期から連続した情報を
得ることができる。
　アンプル試験は、密封することで試験中
の大気の影響の排除と曝露試験後に密閉
容器内でアンプルを開封することで、大気
中のCO2の影響を受けずに評価する方法
である（第２図）。さらに、温度160℃までの
加速試験やγ線照射対応が可能で、短期間
の試験で長期安定性を推定するデータを取
得することができる。

　密閉環境を模擬した反応試験方法は、代替フロンの分解性評価や放射性廃棄物容器（オーバーパック）の評価に活用されて
きた。
　地球温暖化の要因とされる二酸化炭素（CO2）の大気中の寿命は50～200年とされ、排出源ごとの排出量が数値化されシ
ミュレーションに役立っている。近年、CO2固定技術が開発されて採用し始めている。これら固定化の性能や長期安定性を数値
化することで、削減量やカーボンクレジットの根拠を明確化することができる。
　当社は、1990年代から代替フロン冷媒の選定における各種材料との組合せによる分解性や耐食性の評価、地層処分環境（低
酸素雰囲気中）での金属の酸化反応による水素ガス発生量や金属への水素吸収量、反応生成される微量ガス（低級炭化水素）
や溶出イオン量の定量計測による長期安定性評価など、多くの実績を有する1）､2）。
　これらの試験技術を、CO2固定技術の性能評価や、使用環境下での長期安定性試験への適用を提案する。

　これらの方法を組み合わせることで、環境中の長期安定性評価、CO2固定剤のCO、CO2等ガスの吸収、放出性能（速度）の評
価、地中貯留中の反応性、地中での炭酸鉱物の安定性を評価することができる。
　さらに、これら各条件で数値化した値を、計算シミュレーション（HSC Chemistry、PHREEQC、FACTSAGE等）のデータと
して活用することで、最終的にCO2削減量（カーボンクレジット）の根拠とすることもできる。
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技術再発見

※1）特許　長期間試験システム、試験容器および測定容器　特開2000-8998
※2）西村等　地層処分における金属腐食に伴う水素ガス発生評価　神鋼技報　vol53,No3　2003
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種類 試料形状 水素ガス量
（ppm）

その他のガス量
（ppm）

純アルミ純度99.7％
純アルミ純度99.99％
純アルミ純度99％
純アルミ純度99.7％

ブロック
線（1.5φ）
箔
粉

0.5
1.3
2.4
18

＜ 0.1
0.5
0.6
8.3

　多種多様の任意形状試料に対応可能な水素分析サービスを開始いた
しました。
昨今は、リサイクル材料中の水素量変化による影響を把握するため、電
子部品材料に使用される箔材や線材、粉体などのアルミ試料の水素分析
ニーズが高まってきています。一般的に広く普及している不活性ガス融
解－熱伝導度法では対応できず、当社が保有しているリゴー社製水素分
析装置の真空加熱融解－定容測圧法をもちいてもブロック材や板材の
みの分析と制約がありました（写真１）。そこで、リゴー社製水素分析装置
における分析条件を検討することで箔材や線材、粉体の分析を可能にし
ました（写真２）。例えば粉体の分析では、通常の測定用アルミナボートを
もちいた場合、粉体の拡散や装置に設置した際の真空引きによる粉体の
巻き込みが起きるため、脱ガスした石英ルツボに粉体を量りとり、粉体の
拡散や装置内への巻き込みを防止することで分析を可能にしました。

⑴ 分析可能金属：鉄鋼、銅、チタン、アルミニウム、マグネシウム
⑵ 分 析 元 素：水素、その他のガス（水素換算値）
⑶ 分 析 時 間：1～2hr
⑷ 定 量 下 限：0.1ppm

❷主な仕様 ❸アルミニウム試料の実測例

❶概要

任意形状試料に対応した水素分析技術の確立新技術

■写真1　各分析法で分析可能な試料形状

■写真2　分析条件の検討により分析可能となった試料 

リゴー社製水素分析装置（真空加熱融解 ― 定容測圧法）

LECO社製水素分析装置（不活性ガス融解 ― 熱伝導度法）

決まった形状に加工し
分析

リゴー社製水素分析装置（真空加熱融解 ― 定容測圧法）

箔材 線材 粉体

アクセスポート
　ガス採取
　自然電位計測
　ｐH計測

多孔質

N2、CO、CO2、＜O2

イオン
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ー

ガス分析

溶液分析

気体の吸収　
　酸素
　二酸化炭素

溶解・溶出
反応速度

二重容器試験法鉄筋コンクリートの各種反応（例）

不活性ガス

CO
CO2

CO
CO2

アンプル／恒温保持 アンプル開封・分析

TCD-GC
（ガスクロマトグラフ）

開封時の圧力計測
CO2等の濃度測定
溶液の評価




