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自己紹介



研究背景

• 燃料電池に対する期待は高まっている 
• クリーンなエネルギー源 
• 理論効率80％ 
• 実際は30～40％ 

高効率化には電極反応を改善することが不可欠



• プロトン移動では室温でも 
　量子効果が効いてくる！

K. Sakaushi, Faraday Discuss, 221, 428 (2020).

シミュレーションにより再現したい



これまでの研究
金の表面再構成の再現
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VASPによる計算



•物理学の理論はいっぱいある… 
•身近なものに適応してみたい 
•理論と実験に隔たり… 
•計算は理論と実験の間を繋げられる

物性の計算を行なっている理由


