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主な機能

本シミュレータは、第一原理電子状態計算パッケージ(Qunatum ESPRESSO）に、固体と液体の界面におけ

る化学反応を扱う機能を加えて拡張したものです。

液体を扱う部分にはReference Interaction Site Model（RISM）を用いて、従来扱うことのできなかった、固液

界面における化学反応を扱うことが可能となりました。

参照電極からの電極電位を定義することが可能であり、実験と直接比較可能な反応平衡電位や吸着電位

の計算も行うことが可能です。

シミュレータ概要

界面原子ダイナミクス・反応シミュレータ（Ⅰ）
（ESM-RISM）
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ESM-RISMシミュレーション

燃料電池のプラチナ電

極上のヒドロニウムイオ

ン：ヒドロニウムイオンの

周りには陰イオンと水が

溶媒和しイオン雰囲気が

形成されている。プラチ

ナ電極上には電解液に

よる電気二重層が形成

される。

水分子の周りの酸素分

子の分布：水素結合によ

り、水素原子の周りに酸

素原子が多く配位してい

ることが分かる。

グラファイト層間に挿入

されたカリウムイオンの

周りの溶媒和構造：ナノ

スペースに挿入されたイ

オンの周りの溶媒和構

造も可視化することがで

きる。
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ESM-RISMによるリチウム(Li)イオン電池負極

シミュレーションの概念図：グラファイト電極の

電極電位を制御したシミュレーションが可能と

なっている。

上図：溶媒和された電解液中のLiイオンが、脱

溶媒和しながら電極に侵入する様子

下図：脱溶媒和反応の自由エネルギープロファ

イル。平衡電位では始状態と終状態のエネル

ギーが一致している（赤線）
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公開サイト（https://staff.aist.go.jp/minoru.otani/esm-rism_download.html)より公開中


