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研究成果の概要（和文）：水素を安全に用いるためには，水素環境での金属材料の力学的挙動を正確に予測することが
重要である．本研究では，材料／力学／環境的因子が金属の破壊形態に及ぼす影響を，解析と実験の両方から調べた．
代表的な成果は以下の通りである．(a)境界条件によって支配的な水素の影響が変化する．(b)水素によって格子欠陥濃
度が増大する機構を明らかにした．(c)水素が存在すると破壊直前に局所的な塑性ひずみ速度が急速に増大する．

研究成果の概要（英文）：It is important to predict the mechanical behavior of metals under hydrogen 
environments for the safe usage of hydrogen. In this study, we investigated the influences of material, 
mechanical, and environmental factors on the fracture mechanism of metals by the use of both analytical 
and experimental approaches. Major achievements are as follows: (a)The dominant hydrogen effect changes 
depending on the boundary conditions. (b)The mechanisms which increase the concentration of lattice 
defects were revealed. (c)The plastic-strain rate at localized area is rapidly increased immediately 
prior to fracture initiation by hydrogen.

研究分野：機械材料・材料力学，材料強度学，計算力学

キーワード： 破壊　塑性　分子動力学　第一原理計算　水素脆化　格子欠陥　ひずみ計測　金属
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様 式 Ｃ－１９、Ｆ－１９、Ｚ－１９（共通） 

１．研究開始当初の背景 

地球温暖化問題，石油資源の枯渇問題に関
連して，新エネルギー技術の開発が急がれて
いる．その中で水素を利用した燃料電池シス
テムは，水素エネルギー社会の構築に向けた
キーテクノロジーとして脚光を浴びている．
しかし，燃料である水素を液化または高圧化
した状態で輸送および貯蔵するというよう
に，水素を高いエネルギー状態で取り扱う必
要が生じるため，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
頼性の確保は最も重要な課題の一つになっ
ている．水素によって材料強度が劣化する水
素脆化の研究は，その重要性から継続的に行
われてきたが，このような背景から最近さら
に緊急度が増している． 

水素脆化機構として，(a)水素が金属原子の
結合力を低下させ脆性的な破壊を起こす
HEDE(Hydrogen Enhanced DEcohesion)，(b)転
位と水素が相互作用を起こすことで局所的
な塑性変形が容易になるという HELP 

(Hydrogen Enhanced Localized Plasticity)，(c)

水素が塑性変形に伴う原子空孔の生成とそ
の凝集を助長し，延性的な破壊の進行を容易
にする HESIV (Hydrogen-Enhanced Strain- 

Induced Vacancy Model)など様々なものが提
案されている．そして，広範な力学的条件（変
形速度，応力状態），環境的条件（水素ガス，
腐食環境），材料的条件（材料組成，微視組
織）で生じる遅れ破壊や応力腐食割れなどの
様々な水素関連破壊現象を同一のメカニズ
ムで説明しようとする試みが多く行われて
きている． 

 

２．研究の目的 

本研究では，材料/力学/環境的条件によっ
て支配的になる水素脆化機構が変化すると
いうスタンスに立つ．そして，材料/力学/環
境的因子によって最終的な破壊形態がどの
ように影響されるのかを，解析と実験の両方
から明らかにし，水素関連機器の安全設計に
資することを最終到達目標とした． 

 

３．研究の方法 

電子・原子レベルのシミュレーションを中
心とする(1)解析的なアプローチと，デジタル
画像相関法を用いた変形場の計測を中心と
する(2)実験的なアプローチによって研究を
進め，両方の結果を総合した考察を行う． 

 

４．研究成果 

(1)解析的研究 

①気体分子が乖離して金属中に固溶する際
の平衡固溶量を求める式を一般的な場合に
対して導出した．そして，第一原理計算に基
づいた計算を行うことで，様々な金属系に対
して高精度な水素固溶量評価が可能である
ことを確認した．図 1 に水素ガス環境での α

鉄中の平衡水素濃度を評価した結果を示す． 

本手法によって，これまでに具体的な水素

濃度が評価されていない条件においても，計
算のみで水素濃度を評価できるようになっ
た． 

 

図 1 ガス圧 70MPaでの α鉄への水素固溶量
[雑誌論文④より引用] 

 

②純鉄に対して水素ガス環境（0.1MPa，
70MPa）に対応する水素濃度を与えた際の平
衡状態での格子欠陥エネルギーを再現する
原子埋め込み法ポテンシャルを作成した．現
実的な水素濃度を用いた原子レベル解析は
これまでほとんど行われておらず，本ポテン
シャルを用いた解析の意義は大きい． 

 同ポテンシャルを用いて，き裂進展，ナノ
インデンテーション，多結晶ナノ試験片の単
軸引張破断の分子動力学シミュレーション
を実施した．その結果，境界条件に応じて，
これまでに提案されている様々な水素脆化
機構（HEDE, HELP, HESIV）が発現すること
を明らかにした（図 2）． 

 

図 2 様々な境界条件下で水素が破壊形態に
及ぼす影響[雑誌論文②] 

 

③上述①の方法を発展させ，水素固溶量だけ
ではなく平衡空孔濃度も求める手法を開発
した．本手法によって，実験的な評価が困難
な広い環境条件での固溶水素濃度や原子空
孔濃度の計算を行った． 

さらに，炭素や窒素等の添加元素の影響も
考慮できるように理論を発展させ，その影響
を明らかにした．また，応力作用下での評価
も可能とした．これによって，き裂前方など
の極めて高い静水応力が作用する局所領域



での水素－原子空孔複合体の存在状態が明
らかになった． 

④第一原理計算とNudged-Elastic-Band法を用
いて，原子空孔の拡散挙動に及ぼす水素の影
響を明らかにした．この結果から，塑性変形
によって過飽和に生成した空孔が破壊を助
長する機構を明らかにした（図 3）． 

 

 
図 3 らせん転位中のジョグ後方での空孔分
布に及ぼす水素の影響[雑誌論文⑤] 

 

⑤金属の表面に吸着した水素が誘起する転
位運動について，分子動力学法を用いて検討
を行った．その結果，水素の有無によって転
位の安定配置が変化し，その影響は薄膜にお
いて顕著に生じることを明らかにした． 

 

(2)実験的研究 

①金属材料中に電気化学的に水素を導入す
る装置を作成し，実際に炭素鋼やステンレス
鋼に水素の導入を行った．そして，熱処理と
組み合わせることで，拡散性水素と非拡散性
水素の両方，または，非拡散性水素のみを導
入することができていることを，昇温脱離分
析装置を用いた水素濃度測定によって確認
した． 

また，電気チャージに比べて材料にダメー
ジを与えない，よりマイルドな条件で水素チ
ャージを行うために，浸漬法による水素チャ
ージを行いチャージ条件と水素固溶量に関
する基礎データを取得した． 

②観察下での破断試験を行い，デジタル画像
相関法によって，き裂前方に生じる塑性変形
領域での局所的なひずみ量や，ひずみ速度を
計測できるシステムを開発した． 

③水素チャージ条件を変更することで水素
濃度の異なる試験片（炭素鋼 S25C）を作成
した．そして，上述②のシステムを用いて，

低ひずみ速度引張試験中の変形状態を可視
化することで，塑性変形の拡がり／局所化挙
動に及ぼす水素濃度の影響を明らかにした
（図 4）．また，炭素濃度の異なる材料（S15C

と S55C）に対しても同様の試験を実施し，
炭素濃度の影響についても評価した． 

 

 
図４ き裂進展開始直前における相当ひず
み速度分布[雑誌論文③] 
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