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研究成果の概要（和文）：本研究では、固体酸化物形燃料電池の電極材料を理論的設計するために、作動中の電
極材料における双方向マルチスケール現象を解明可能なシミュレータの開発及び化学反応による電極材料である
Niのサーメット材料の亀裂生成プロセスを解明する研究を行った。開発したシミュレータにより、YSZにおい
て、イットリア濃度の増加によるの酸素空孔が増加することで、応力集中が発生しやすくなり、塑性変形しやす
くなることを明らかにした。また、水分子の水蒸気における水分子がNiの表面に解離反応より、表面部分は圧縮
応力が発生し、多結晶Niは積層欠陥が生成しやすくなることを明らかにした。

研究成果の概要（英文）：In this research, to theoretically design the electrode of a solid oxide 
fuel cell, we developed a simulator capable of elucidating interactive multi-scale phenomena in the 
electrode during the operation and investigated the crack generation process of Ni based cermet 
electrode by chemical reaction. Using the developed simulator, we found that increasing the yttria 
concentration leads to the increase in the oxygen vacancies in YSZ, resulting in the stress 
concentration. Thus, the plastic deformation is easy to occur. In addition, we found that the 
dissociation of water molecule occurs on the Ni surface and the compressive stress was generated on 
the surface, which accelerates the generation of stacking fault in the surface of the 
polycrystalline Ni substrate.

研究分野： 計算科学

キーワード： 固体酸化物形燃料電池　分子動力学法　破壊プロセス
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