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＜研究成果のポイント＞ 

●新しい省エネ・環境浄化材料として期待される機能性多孔質材料を開発 

●多孔質材料の空孔構造を分子レベルからデザインする計算科学技術を開発 

＜研究成果の概要＞ 

エネルギー・環境問題の取組みとして、新しい省エネ・環境浄化材料の開発をめざ

し、仮想数値実験によりメソ孔と呼ばれる 2～50 ナノメートルの空孔を持つ軽くて

熱に強い多孔質炭素材料を開発しました。本研究では、材料の原型となる高分子ゲ

ルの空孔構造を分子レベルから計算科学で予測することで、今までにない新しい材

料を短期間で発見しました。計算から構造を制御したゲルを焼成することで、炭素

材料としては遮熱性に優れ、活性炭でも難しいウィルスや酵素など有害な有機物を

除去できる材料として、様々な応用展開が期待できます。 

 

 

 

 

 

図１ バーチャルデザイン

した多孔質炭素材料 

 

＜研究成果解説文＞ 

シミュレーションにより分子レベルからメソ孔構造をデザインした多孔質炭素材料を開発 
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エネルギー・環境問題の取組みでは、熱マネージメント

や汚染物質除去を目的に、スポンジ状の構造をもつ多孔

質材料の応用が期待されている。本研究では、新しい省

エネ・環境浄化材料として、メソ孔と呼ばれる 2～50 

nm の空孔を持つ低密度で高耐熱性の多孔質炭素材料を

開発した。この材料は、レゾルシノールとホルムアルデ

ヒド、および塩基触媒から作製される有機高分子ゲルを

焼成することで得られる。高分子ゲルは、モノマーの重

合反応から始まり、ゲル化により１次粒子を形成し、そ

れらの凝集により空孔構造を形成する。空孔構造の変化

要因を特定するため、各過程を予測する計算手法を組み

合わせたマルチスケールシミュレーションを構築した。

これにより、メチレン結合とエーテル結合の形成割合が

空孔の大きさに影響することを見出し、水酸化カルシウ

ムまたは水酸化マグネシウムを塩基触媒に用いることで、

メソ孔を有する空孔構造が実現することを発見した。こ

の高分子ゲルを乾燥させたのち、焼成して得られる多孔

質炭素材料は、構造由来の遮熱性だけでなく、活性炭で

も難しいウィルスや酵素など有害な有機物を除去できる

吸着性も有しており、様々な応用展開が期待できる。 

図１ マルチスケールシミュレーションにより見出した

塩基触媒により高い吸着性を持つ多孔質炭素材料を開発 
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