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１．概要  

 各種炭素材料の化学状態のわずかな違いを明らかにする目的で、価電子帯および非占  

有準位のバンド構造を調べ、第一原理計算による解釈を検討した。13 種類の市販活性炭

について、C-K および O-K 吸収端 NEXAFS の測定を行い、多変量解析を用いて特徴を

明らかにした後、第一原理計算による解釈を行った。その結果、賦活方法によるスペク

トルの違いが観測され、モデル構造に基づく計算結果と比較により、薬品賦活品におい

て官能基が多く、炭素網面が発達していないことが示唆された。  

  Chemical state characterization of 13 kinds of activated carbon was conducted using 

NEXAFS (Near Edge X-ray Absorption Fine Structure) spectroscopy at the C and O K-edge.  

Experimental spectra were interpreted by first -principles calculation using model structure of 

graphite with various functional groups.  Spectra at the O K-edge showed slight difference 

between chemically activated carbons and steam activated carbons.  It has been implied that 

chemically activated carbons have more functional group on their surface. 

 

 

２．背景と目的  

 リチウムイオン二次電池（LIB）の電極活物質に代表されるように、炭素材料は各種蓄電材料部材

の中でもきわめて重要な位置づけにある。電極部材としてさまざまな炭素材料が用いられ、細孔構造

や面間隔に着目した研究が数多く行われている。しかし、それだけでは電池性能をすべて説明できて

おらず、網面エッジ部の構造や官能基など、化学的性質の重要性が指摘されている[1]。しかし、構

成元素のほとんどが C である炭素材料を、「化学的」観点からキャラクタリゼーションすることは難

しい。一方で我々は、価電子帯および非占有準位のバンド構造から物質の化学結合状態や構造情報を

引き出すべく、価電子帯 XPS および NEXAFS スペクトルデータと第一原理計算を併用した検討を行

っている [2]。本研究では、市販の活性炭について、実験データの計算による解釈を適用し、各種材

料の構造の違いを見出すことを目的とした。 

 

３．実験内容（試料、実験方法、解析方法の説明）  

【試料】 ３社のメーカーから入手した出発原料や賦活方法の異なる13種類の活性炭を試料として用

いた。表１に試料の一覧およびラボXPS装置で測定した表面組成を示す。 

【実験方法】 上記試料について、SAGA-LSのBL12において、全電子収量法によるC-KおよびO-K

殻吸収端のNEXAFSスペクトルの測定を行った。いくつかの試料については価電子帯XPSスペクトル

の測定も行ったが、特徴的なピークがみられなかったため、今回はNEXAFSの結果について報告する。  

 第一原理計算には、CASTEPソフトウエア（Accelrys社）を用いた。グラファイト構造にOを含んだ

官能基を導入したモデルを作成し、着目する原子についてそれぞれに内殻空孔を導入して計算したエ

ネルギーバンドをもとにNEXAFSスペクトルを計算した。 
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４．実験結果と考察  

図１、２に各試料の C-K 端、

O-K 端 NEXAFS スペクトルをそ

れぞれ示す。図１では F-6、W-P

においてプリエッジ領域に特徴

がみられたが、その他の試料に

ついては、きわめて類似したス

ペクトルとなった。図２におい

ては、530～537eV 領域に試料ご

とに特徴がみられた。多変量解

析の結果、これらの違いは、①

薬品賦活、②無機不純

物、③造粒の影響など

に分類された。 

図３に第一原理計

算によるモデル構造

の吸収スペクトルを

示す。531eV のプリエ

ッジピークは、C=O

に由来する可能性が

高いといえる。また、

535eV 付近のピーク

は、OH 基に由来する

ものと推定される。

C-K 殻スペクトルの

多変量解析も含めて

考察した結果、薬品賦

活系の活性炭は、エッ

ジ構造が多く、炭素網

面が発達していない

ことが示唆された。 

 

５．今後の課題  

 電池部材としての性能に結び付けるためには、今

後、Li のインターカレートによる炭素網面の変化など

に着目した解析が有効と思われる。 
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