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研究成果の概要（和文）：社会的要請の高まっている水素脆化メカニズム解明のため，水素脆化素過程の各プロ
セスについて着目した研究を実施した．特に，原子シミュレーションから転位の運動速度が力学条件と水素濃度
によって逆の傾向をみせることが示された．ナノインデンテーション試験を実施したところ，水素濃度によって
材料が硬化・軟化の性質を見せることが確認され，原子シミュレーション結果と定性的に一致した．また，低ひ
ずみ速度試験を実施し，この傾向が実際の水素脆化き裂成長プロセスにおいても生じていることを示唆する結果
を獲得し，素過程から水素脆化の解明を試みた水素脆化素過程モデルの基盤を構築した．

研究成果の概要（英文）：In order to clarify the hydrogen embrittlement mechanism, many studies are 
performed focused on each hydrogen embrittlement fundamental processes. For example, atomic 
simulation revealed that the dislocation mobility alter depending on mechanical conditions and 
hydrogen concentration. This trend is also confirmed by nano-indentation tests; metals show hardened
 characteristic under higher hydrogen concentration, however, the characteristic change to softening
 under low hydrogen concentration conditions. This experimental results are qualitatively in good 
agreement with atomic simulation results. In addition, it is also confirmed that these tendency 
definitely occur under actual hydrogen embrittlement crack growth process. Based on those studies, 
the base of the fundamental process model of hydrogen embrittlement is constructed.

研究分野： 機械材料・材料力学
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  １版

令和

研究成果の学術的意義や社会的意義
水素脆化は100年以上にわたり研究が続けられており，この問題は近年では燃料電池システムを活用した水素エ
ネルギー社会実現のための最も重要な課題のひとつとなっている．本研究では水素脆化の素過程に着目した研究
を実施し，これまで未解明であった水素による材料の硬化と軟化という一見矛盾した結果を，転位の可動性に着
目することで合理的に説明することに成功した．さらに水素脆化素過程の競合によって支配的水素脆化メカニズ
ムが変化すると考え，水素脆化素過程モデルの基礎モデルを構築した．水素脆化メカニズムの理解を通じて，水
素関連機器の安全な利用につながる成果である．



様 式 Ｃ－１９、Ｆ－１９－１、Ｚ－１９、ＣＫ－１９（共通） 
１．研究開始当初の背景 
燃料電池システム等を用いた水素エネルギー社会の実現が社会的にも期待されているが，こ

れらを取り巻くシステムでは水素を高いエネルギー状態にて輸送/貯蔵する必要があり，容器に
用いる構造部材，特に鉄鋼材料に代表される金属材料の強度信頼性確保は最も重要な課題の一
つとなっている．水素によって鉄鋼材料の機械特性が低下し破壊が助長される水素脆化の研究
は 100 年以上前から継続に行われているが，脆化メカニズムも含めて水素脆化プロセスの全体
像はいまだ解明されていない．これは水素脆化による破壊が広範な力学条件，環境条件，材料
条件の組み合わせによって生じるにも関わらず，各研究者が実施した実験/解析条件における比
較的狭い範囲から限定的に脆化メカニズムを議論してきたためであると考えられる．すなわち，
水素脆化の全体像解明のためには，水素脆化破壊の前駆反応としての反応素過程を，境界条件
のもと，ひとつずつ詳細に解明することが必要であると考えられる．この中で特に重要かつ破
壊の最初期プロセスとして，き裂先端から射出される転位の運動が注目されている．しかしな
がら転位の可動性に及ぼす水素の影響に関しては不明な点が多く，その解明が水素脆化機構解
明の鍵となっている． 
 
２．研究の目的 
鉄鋼材料の母材元素で構成される最も単純な組成の純鉄を中心に調べ，水素脆化素過程に及

ぼす水素の影響を明らかにする．力学/環境因子によってき裂先端近傍における格子欠陥挙動に
変化が生じ，これらが破壊の前駆反応として重要な役割を果たし最終的な水素脆化メカニズム
が変化すると考えた水素脆化素過程モデルの基盤を構築し，実験結果との比較を通じて本モデ
ルの高精度化をはかる．このようにして，純鉄の破壊プロセスにおける微視的素過程におよぼ
す水素の影響を明らかにすることで，水素脆化の全体像の理解と，水素関連機器の安全設計に
資することを目標とした． 
 
３．研究の方法 
本研究では解析的研究と実験的研究の双方を援用した研究を実施した．解析的研究では，原

子レベルのシミュレーション手法と状態遷移理論を用いて水素脆化の微視的素過程を明らかに
し，これらの微視解析結果に基づいたメゾスケールの転位動力学法解析も実施した．また，水
素脆化素過程に及ぼす水素の影響を明らかにするためナノインデンテーション試験を実施した．
本実験では塑性変形量が微小になるよう配慮し，水素濃度を変化させた試験片を用いた．また，
水素脆化き裂成長プロセスを評価するため，定応力拡大係数試験片を用いた低ひずみ速度試験
も実施し，き裂先端のひずみ分布をデジタル画像相関法によって可視化した． 
 
４．研究成果 
(1)解析的研究 
①転位の運動速度におよぼす水素濃度の影響評価 
現実的水素ガス環境を想定すると，純鉄中の{112}<111>刃状転位はある程度の水素をトラッ

プしていることがわかる．また水素トラップ状態では刃状転位のパイエルス障壁が大きく変化
する．水素が転位と相互作用しながら転位に追随してすべり運動する状態を考えると，水素濃
度が極端に低く負荷応力が小さい場合には転位の可動性が上昇する軟化に，水素濃度がある程
度以上になると常に転位の可動性が低下する硬化に働くことがわかった． 

 
②すべり面分離メカニズムの検討 
鉄鋼材料の水素脆化破面を見ると，結晶粒内でファセット状の破面を呈する場合がある．こ

のファセットの面方位はすべり面と対応することが多いことも報告されているが，すべり面で
破壊が生じるメカニズムについては未解明のままである．そこで，すべり面上の刃状転位が①
の解析から示されるような硬化，あるいは介在物や粒界などへの転位の集積によって局所的に
転位間隔が狭くなる（局所転位密度の上昇）ことで，転位芯の存在するすべり面が分離する
Gilman モデルを用いて分子静力学法解析から評価を行った．局所的転位密度の上昇によって
局所水素濃度が上昇し，表面形成エネルギーが低下することが示され，水素存在下で転位芯近
傍のすべり面分離が生じる可能性が示唆された． 
 
③刃状転位と原子空孔の影響評価 
水素脆化き裂成長プロセスの素過程を考えると，最初期の素過程はき裂先端からの転位の射

出と考えられる．射出された複数の転位は，相互作用をしながら運動するが，交差すべりなど
を通じて原子空孔も生成される．原子空孔の安定化が水素脆化の本質であると考える HESIV
説に代表されるように，原子空孔の挙動も水素脆化プロセスにおいて重要な役割を果たしてい
ると考えられている．刃状転位の運動に及ぼす原子空孔と原子空孔-水素複合体との相互作用を
解析した結果，単空孔程度では水素の有無に関わらず刃状転位の運動に大きな影響を及ぼさな
いことが示唆された．  
 
④き裂の脆性破壊条件と原子の離散性 
近年では原子シミュレーションを用いた微視スケールからも，脆性き裂成長条件が検討され



ている．巨視破壊力学における Griffith の破壊靭性値は，原子シミュレーション結果とも比較
的良く一致するが，過小評価する場合もあることが報告されていた．そこで巨視破壊力学に微
視的な原子の離散性を考慮にいれることで，このような微視き裂における破壊靭性値の上昇を
説明する理論を構築した．本結果は既報の原子モデルを用いた解析例とも良く一致しており，
⑤の転位動力学にて評価する脆性き裂成長条件としてより適切であると考えられた．  
 
⑤転位動力学法によるき裂先端の転位群の挙動解析 
前述の原子シミュレーションや追加の原子シミュレーション結果から得られた物性値の水素

濃度および温度依存性を考慮にいれて転位動力学物理モデルを構築した．モード I き裂先端か
ら転位が射出し運動するが，射出された転位群の背応力によってき裂の真の応力拡大係数は負
荷応力によってのみ決まるわけではない．水素濃度が極端に低い場合には転位射出と転位の可
動性が助長され，き裂が脆性的に成長するより先に転位が射出される延性的な傾向が顕著とな
ることが示された．水素濃度がある程度高くなると転位射出は助長されるものの転位の可動性
は低下するため，き裂はより脆性的な傾向を示すことが示された．本解析結果から水素濃度と
負荷応力拡大係数速度によってその後の支配的水素脆化メカニズムが変化すると考える水素脆
化素過程モデルの基盤を構築した．  
 
(1)実験的研究 
①ナノインデンテーション試験 
解析的研究①の結果を実験的に確認するため，ナノインデンテーション試験を行った．圧子

の押し込み量を 50nm とし，塑性変形初期プロセスである転位の射出と運動が支配的となるよ
う配慮した試験を実施した．試験片には S25C フェライト相および，Fe-4wt%Si 単結晶材を用
いた．いずれの試験片もチオシアン酸アンモニウム水溶液に浸漬して水素チャージを施し，そ
の後の大気中暴露時間を変化させることで水素濃度の異なる試験片を準備した．いずれの試験
片においても水素濃度が高い場合には材料は硬化するが，水素濃度が極端に低い状態になると
軟化する．また水素濃度がさらに低くなると，水素チャージを施していな試験片と同程度の硬
さに戻ることが示された．このことより，①の解析結果との定性的一致がみられ，従来未解明
であった水素による軟化と硬化の矛盾とその発現条件を明らかにすることができた．  

 
②低ひずみ速度試験 
水素脆化き裂成長に及ぼす素過程の複合的影響を評価するために低ひずみ速度試験をおこな

った．水素濃度と力学因子を切り分けて整理するため，試験片中のき裂の応力場を一定に保つ
定応力拡大係数試験片として TDCB(Tapered double cantilever beam)試験片を用いた．材料
には高純度鉄を採用し，①の実験と同様に水素チャージ後の大気中暴露時間を変化させて水素
濃度の異なる試験片を準備した．き裂発生と成長プロセスを，デジタル画像相関法(DICM)を
用いて観察した結果，水素チャージ材ではき裂成長速度の加速ならびにき裂成長時の塑性ひず
みの局所化が観察された．これらの結果は一般的水素脆化の傾向と同様であるが，破面観察結
果からは水素濃度が高い場合にはファセット状破面が，水素濃度が低い場合にはディンプル状
領域の増加がみられた．このことは水素によって塑性ひずみ領域が同程度になり，き裂成長速
度も同程度であったとしても，破壊メカニズムが変化し破面が変化したことを示唆しており，
水素濃度の変化によって支配的水素脆化メカニズムが変化することを示している．  
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