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研究成果の概要（和文）：アルミニウム水素化物AlH3は、高い密度で水素を含有するため、水素貯蔵材として最適であ
る。Spring8の実験グループが高温高圧下の直接反応でAlH3の合成に成功したが、アルミニウムの表面近傍で水素化が
止まってしまう問題が指摘されている。そこで、水素化を内部まで進行させるための工夫をした。Alを陽極酸化による
厚い酸化物でコーティングし、AlとHの結合特性を変化させ、拡散を増大させることを提案した。理論的予測のみなら
ず実験とコラボし、検証を行った。その結果、より内部まで水素化された。これまで邪魔者とされてきた酸化物を積極
的に利用する指針を提案した。

研究成果の概要（英文）：Hydrogen (H) is considered to be the ultimate clean energy and an effective fuel t
o overcome the environmental problem. However, H gas has very small energy per volume and is desired to de
velop effective way to store H in a light material. Our goal is to prepare the H of whole Al bulk material
s. Once the hydride is formed near surface of Al, H does not diffuse into the bulk and H stops the surface
 region. It is very important to facilitate H diffusion into the Al bulk before forming hydride. For this 
purpose, AlH3 is simulated by molecular dynamics. We also propose to use anodic coating of Al and change t
he bonding of H in Al. We prepared the samples at NIMS and experiments of hydrogenation under high pressur
e were performed at Spring8 (Dr. Saitoh). The hydrogenation takes place inside the Al bulk by anodic coati
ng, and the amount of H storage is increased. We note that the anodic coating is a hopeful way to prepare 
bulk AlH3 materials.
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１．研究開始当初の背景 
 
 現在、新成長戦略を中心にさまざまな政
策が検討・実施されている中で、「温室効果
ガスを 2020 年までに 1990 年比で 25%削
減する」目標達成に向け、革新的な環境・
エネルギー技術で世界をリードし、研究開
発成果の実利用・普及を強力に推進するた
めの社会システムの転換を図る必要がある。
そのための課題として、エネルギー効率の
高い技術の世界的普及の促進や、革新的技
術の更なる加速、新たな科学的・技術的知
見の「発掘」と「統合」によるブレイクス
ルー技術の研究開発、が挙げられる。こう
したグリーンイノベーションを推進し
ていく中で、石油に代わる新エネルギ
ーとして、水素は有力な代替燃料であ
り、各方面で研究開発が進められてい
る。水素は様々なエネルギーから製造
される二次エネルギーであることから、
安全性と一次エネルギーを含むトータ
ル的エネルギー効率が重要課題である。
自動車燃料として用いる水素エネルギ
ーから排気される物質は水だけである
ことから、例えばバイオマス燃料の使
用で懸念される VOC(揮発性有機化合
物)の排出や、煤などの有害物の廃棄問
題がほとんどなく、他の代替燃料と比
較して環境に優しいエネルギーとして
水素は期待されている。つまり燃料代
替としてだけではなく、都市部におけ
る交通量の多い場所での排気ガス問題
も同時に解決することが可能となる。
現在、政府の施策として、2015 年から水
素ステーションのインフラ整備を行うこと
になっており、現時点では車載用高圧ボン
ベに水素充填する方式が用いられる予定で
ある。この高圧ボンベを利用する方法は、
安全性に疑問が残る。水素は重量当たり
のエネルギー密度は一般の燃料に比べ
て高いが、体積当たりのエネルギー密
度は標準状態においてガソリンの 3000
分の 1 しかなく、希薄エネルギーと言
える。よって水素を高密度で安全に効
率よく輸送できる貯蔵技術の開発が望
まれている。そこで、現在課題とされ
ている現状以上の水素吸蔵量をもつ革
新的な材料を開発するためには、原子
論的研究が必要不可欠である。また、
社会適用に際しての安全を考慮したア
プローチの検討も現段階では不十分と
いえる。そこで、本研究では今後の水
素貯蔵技術に必要な①モデルを用いた
理論的手法、②モデルの正当性を検証
する実験的研究、②実際社会に普及さ
せるために必要な社会システムの転換
についての検討、の 3 つの事項を研究
目的とする。  
 
 

２．研究の目的 
 
 本研究は、低炭素社会構築のためにより
実現可能な水素社会構築を目指して、「安全
性」を中心にこれまで前例のない「工学的
な研究」と「社会システム」の双方の観点
から取り組むものである。水素社会実現の
ためには、水素に関する個々の研究は当然
ながら、水素インフラの整備についても検
討しつつ、それぞれの研究を推進すること
が、より安全な社会への適用が可能となる。
そこで本研究では、特に水素供給には不可
欠な「貯蔵」に関して、理論と実験を相互
に実施し、同時に社会に適用するためのイ
ンフラなどの課題も含めて検討をすること
を目的とする。この研究を通じて、これま
で理論中心に進めてきた研究者が、社会シ
ステムについても同時に検討することによ
り、より実現性の高い成果が期待できる。 
 石油に変わるエネルギーとして水素の利
用を目的に、本研究では安全性と実用化に
向けた自動車用水素貯蔵材料の開発を目指
す。2015 年から水素ステーションのインフ
ラ整備を行うことになっているが、現時点
では車載用高圧ボンベに水素を充填する方
式が用いられる予定である。この高圧ボン
ベを利用する方法は、安全性の問題を抱え
ている。そこで、水素を常温常圧近傍で吸
蔵し排出することができる水素貯蔵材料の
開発が、エネルギー効率向上および安全性
のために必要である。また、車載用である
ため、軽い貯蔵材料が望まれる。現在知ら
れている金属系貯蔵材料は希土類系材料な
ど重い材料が多く、また希土類は我が国で
は産出量が少ないことも問題である。そう
した問題を解決するものとして、非常に安
価で軽いアルミニウムが貯蔵材料として期
待される。 
 アルミニウムは通常、水素化物を作らな
い元素として知られている。最近、Spring8
のグループ（斎藤氏ら）が、高温高圧で直
接水素化することを成功させた（写真 1）。
この水素化条件を、より常温常圧に近付け
られれば、実用化の道が開ける。また写真
でわかる通り、水素化はアルミの表面近傍
で止まってしまい、内部まで水素化されな
い。これでは、アルミを十分水素貯蔵材料
として活用しきれていないと言える。これ
を打開するために、陽極酸化により酸化膜
でコーティングする技術を検討する。通常、

 
写真 1 アルミニウムの高温高圧水素

化（Spring8 斎藤氏提供） 



酸化膜が存在すると、水素化が阻害される
という意味で、酸化膜はいわば嫌われもの
である。しかし、電子論的考察から酸化膜
が存在することにより、水素とアルミの結
合状態が変わり、水素の拡散が促進される
と考えている。水素の拡散が早くなれば、
より内部まで拡散し、内部で水素化物の核
成長がおき、バルク全体が水素化されるこ
とが期待される。これを原子論的シミュレ
ーションで調べ、さらに実験で検証を行う。
このように、モデル的なメカニズムの解明
と実験検証と同時に、貯蔵燃料の社会的適
用指針を検討する。 
 これまで低炭素社会構築に関する議論が
なされてきたが、工学的視点と社会への適
応策に結び付ける研究開発を実施している
施策はほとんどない。石油、ガス、原子力
などの燃料業界、および自動車技術会や、
日本エネルギー学会、水素協会、電気学会
などのエネルギーに関連する学協会などで
も、温室効果ガス削減に向けた施策を検討
しているが、各専門領域での議論に留まっ
ており、技術の基礎と環境負荷に関する情
報を横断的に共用している学界などの団体
はないため、環境影響に関して工学的アプ
ローチが少ないまま議論されている。研究
開発を取り巻く背景と、環境を配慮した社
会適応への要件は極めて重要にもかかわら
ず、俯瞰的視野での議論があまりされてい
ない。本研究では社会へ適用するための安
全を中心に、水素貯蔵を効率よくかつ環境
負荷を考慮した安全な水素社会構築につい
て、特に貯蔵効率向上と環境への影響にフ
ォーカスを当て、今後の水素社会に重要な
論点を明らかにする。そして、逐次国際会
議などを通じて研究結果を発表し、世界の
科学者とのディスカッションを通じて、今
後国として取り組むべき施策と、研究開発
の論点、そして国際的課題などが見出され
ることが期待される。このような 2 面性を
対象とした安全を考慮した将来の水素エネ
ルギー展望についての取り組みはこれまで
ないことから、結果は多くの分野に参考に
なると思われる。 
 
 
３．研究の方法 
 
 本研究は、安全性と環境負荷を考慮した
水素社会実現のための最初のブレークスル
ーとなるための検討を目的に、①軽元素水
素貯蔵材料の計算機シミュレーションによ
る予測、②実験による検証、③社会への普
及を目指した政策への提案、を実施する。
それには、軽元素材料を水素貯蔵材料とし
ての利用の検討を、高度計算機で検討し、
同時に実験により実現性を実証する。更に
同時に社会へ適合可能かについても検証す
る。 
 計算機シミュレーションによる予測とし

ては、第一原理電子論と分子動力学法を利
用する。第一原理電子論により、アルミ中
の水素の電子状態が、酸化膜で覆われた場
合にどのように変化するかを計算する。ま
た、この計算で得られた原子間ポテンシャ
ルを用いて、水素のアルミ中での振動、拡
散を計算する。 
 このように、計算機シミュレーションお
よび実験を実施するとともに、並行して環
境に対する安全性についても考慮する。具
体的には、Phase1 として、アルミの陽極
酸化実験と計算機シミュレーションを実施
する。並行して各種報告書の分析、会議参
加による情報収集などを実施し、実験結果
をもとに効率的に研究を進めるべく、必要
に応じて逐次研究計画を見直す。共同研究
者とのミーティングを定期的に行い、最新
情報交換する。Phase2 として、軽元素水
素貯蔵材料の可能性についてのシミュレー
ション、モデリング、そして同時に実験を
実施する。更にシミュレーションと実験を
行う。また、一方では Phase1 で提案され
た社会適用への論点を議論し、社会適用の
ための現状と解決策について検討する。こ
うした会合を数回開催する。必要に応じて、
関係者へインタビューを実施し、解決のた
めの施策を検討する。また、海外の現状を
把握するために、海外のエネルギーや環境
保全などを専門とする研究者が多く参加す
る会議にて、情報収集する。研究成果は、
国内外で開催される国際会議などで積極的
に発表し、同時に実際に水素エネルギーが
導入されているサイトなども見学し、最新
の情報を収集する。これらのシミュレーシ
ョンと実験の継続と、これまでの結果をま
とめ、新たに Phase3 としてより具体的に
実用化へ向けてどのような問題があり、課
題を解決しなければならないか検討する。
特に水素自動車インフラを検討している地
域の行政担当者とのディスカッションを行
う。その結果をまとめ、特に具体的課題解



 

写真 3 薄い酸化膜の水素化実験 

決に向けて、大学および企業を中心した実
務者を出来るだけ多く含めた形でワークシ
ョップを開催する。また国内外で開催され
る国際会議にも積極的に参加・成果発表し、
同時に実際に水素エネルギーが導入されて
いるサイトなども見学し、最新の情報を収
集する。最終的には成果を政策に提言する
べく、行政担当者の多くが参加する「研究
技術・計画学会」や「水素エネルギー協会」
などで発表、また総合科学技術会議の担当
者とのディスカッション資料として提出し、
具体的な政策につなげることを目指す。 
 
 
４．研究成果 
 
4.1 実験とシミュレーション 
 金属が酸化膜でコーティングされる
と、金属内部で電荷密度の再配列がお
き、イオン性が導入される。その結果、
金属と水素の相互作用が変わり、水素
の拡散が増大すると期待している。こ
れを大規模計算により精密に計算し、
水素の拡散、水素化物の核成長などを
検討した。手法として、第一原理法と
分子動力学法を用いた。また陽極酸化
法によりアルミをコーティングし、そ
れを水素化実験し、酸化による水素化
特性の影響を系統的に調べるた。  
 最初に計算機シミュレーションを用い
て、α-AlH3 中の水素拡散を調べた。第
一原理計算で水素の動径分布関数（図 1）
や自己拡散係数を調べた結果、水素は殆
ど拡散しないことがわかった。これは実
験家の指摘と一致している。水素の感じ
るポテンシャルエネルギーを計算すると、
エネルギー的には負の値を示し、吸熱的
であることが分かった。しかしながら、

力としては斥力範囲に入っていることが
分かった。この意味で、水素は結合によ
り安定化している一方、斥力的な動力学
的振動が構造安定化に寄与していること
が示唆された。実験的にも、水素の欠陥
は存在しないことが示唆されており、水
素の空間的配列が安定性に寄与している
こと考えられる。また、α-AlH3の第一原
理フォノン計算を行った。図 2 に結果を
示す。圧力ゼロにおいてもフォノンのDOS
に虚数が出ず、安定構造であることが分

かった。アルミは水素化物を作らないと

考えられているが、α-AlH3構造は圧力ゼ
ロでも準安定状態として存在し得ること
を意味する。一度α-AlH3構造が生成され
ると、安定構造故に水素は拡散できず、
表面近傍で水素化が止まってしまうと考
えられる。 
 
 写真 2 に陽極酸化で作成した酸化膜
の結果を示す。酸化膜は三角格子状に
並ぶナノホールを有することがわかる。
このナノホールは実験条件を変えるこ
とで、配列をコントロールできた。酸

化膜が存在すると、水素の侵入を阻害
するので貯蔵には向かないが、このナ
ノホールを拡散パスにできないかと期
待している。  

 また、本試料を Spring8 の斎藤氏に
送付し、水素化の試し実験を行った。
その結果が写真 3 と 4 である。薄い酸
化膜では表面しか水素化されなかった
が、厚い酸化膜でアルミをコーティン

  
写真 2 陽極酸化で作成した 

アルミ酸化膜 

 

図2 第一原理計算によるα-AlH3の

圧力ゼロでのフォノン DOS。虚数固

有値は見られない。 

図 1 第一原理 MD による α-AlH3 の動



 

写真 4 厚い酸化膜の水素化実験 

グした場合、内部まで水素化された。

この実験から、陽極酸化膜の有効性が
期待できる。また実験結果は、計算機シ
ミュレーションでの予測と合致しているこ
とから、本研究体制は効率的に研究を実施
できることを示唆している。 
  
4.2 政策提言の検討 
 水素社会に関する情報を収集し、さらに各
国の関係者と情報交換することを目的とし
て、国際会議に積極的に参加し論文発表を行
った。アメリカやヨーロッパ各国は、水素技
術の社会導入を検討しているが、インフラや
シェールガス活用の政策転換より、いまだ予
定通りには進んでいない。一方で、日本は
2020 年の東京オリンピックをターゲットと
して、水素社会を実現させる方策が各方面で
検討されている。このように導入時期が明確
となったことにより、技術的・社会的両面に
おいて、これまでよりもいっそう研究が加速
されることは間違いないことであり、海外の
研究者も日本の動きには注目している。 
本研究によって得られた提案として、①災

害時に際して今後国として取り組むべき施
策の明確化、②特に大学がするべき研究テー
マの検討、③国際的に取り組むべき課題の選
定、に関して、研究の推進のみならず、市民
の理解を深めることも重要であることが示
唆された。そして、水素社会を実現させるた
めには、安全を最大限に考慮した水素貯蔵効
率の向上が実現に際しての重要な鍵である
ことも示唆された。 
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