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研究成果の概要（和文）：本研究では、化学種（水素）の拡散に伴う結晶粒内部および粒界における局所的な強
度低下を予測可能な非線形破壊力学モデルを提案し，それを適用した結晶レベルの微視的な数値解析から巨視的
な材料強度低下の時空間マルチスケール力学に基づく評価手法を構築した．具体的には，材料内部に発生する微
小き裂やボイドを表現する損傷変数を熱力学的定式化により既存のモデルに導入するとともに，水素濃度と表面
エネルギーの関係からエネルギー解放率の変化を考慮した非線形破壊力学モデルを提案し，数値解析によりその
有用性を例示した．

研究成果の概要（英文）：Based on space-time multiscale modeling, we have developed a prototype of 
cohesive zone model to assess the residual strength of the structure subject to local chemical 
action of hydrogen. A damage variable representing material degradations is introduced to a cohesive
 zone model by use of the thermodynamics approach. Our model, in which the decrease of the energy 
release rate caused by hydrogen is considered, enables us to evaluate the hydrogen embrittlement. 
Some representative numerical examples are presented to demonstrate the performance of the proposed 
model in simulating fracture processes accelerated by the hydrogen concentration.

研究分野： 計算力学
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様 式 Ｃ－１９、Ｆ－１９－１、Ｚ－１９、ＣＫ－１９（共通） 

１．研究開始当初の背景 
構造物の実際の供用環境は，常に非一様・

非定常であり，時間経過とともに構造物の強
度が変化すると考えるのが普通であるが，構
造強度に関する従来の研究では，環境因子に
よる材料強度の時間変化の影響は考慮され
てこなかった．実際，従来のき裂進展解析，
およびそれに伴う強度評価手法が理論的な
拠り所としてきた「破壊力学」は，静的問題
を想定した材料力学を基礎として構築され
た学問体系であり，き裂の問題はあくまでも
準静的にしか取り扱われていない．すなわち，
き裂の進展に大きく影響する環境因子が時
間依存であるにも関わらず，従来の破壊力学
の理論体系では時間項は考慮されていない．
また，疲労破壊や応力腐食割れの解析で一般
に用いられるき裂進展則は，実験事実に基づ
く経験則であるため，構造物の供用時間を導
入できる類のものではない．実際，応力腐食
割れのように化学的作用を伴う場合には，そ
の程度によってき裂の進展速度は大きく異
なることが報告 1)されているが,個別の構造
物に対してすべての環境条件を想定した実
験を行い，予めき裂進展則を定めておくこと
は不可能である． 
特に，環境因子が材料の強度低下を引き起

こす問題として，金属表面における腐食反応
によって水素が侵入することで発生する水
素脆化が知られている 2)．水素脆化に関する
実験的な研究は古くから盛んに行われてい
るが，数値解析に関する研究はほとんど行わ
れておらず，解析手法も未だに確立していな
い．一方，この破壊のメカニズムを説明する
仮説は多くの研究者によって提唱されてお
り，水素ガス圧説，水素吸着説，格子脆化説
などが挙げられる．水素ガス圧説は，金属内
部に存在する水素によって圧力が高まった
結果，水素脆化が生じると説明している．し
かし，水素以外の原子でも同様に靱性の低下
が生じる点や圧縮時について，実現象と矛盾
することが指摘されている．これに対して，
水素吸着説では水素によって表面エネルギ
ーが低下することで，破壊靱性値が低下する
と考えられている．また，水素原子は結晶粒
界において結晶粒内部よりも速く拡散する
ので，水素吸着説に従えば結晶粒界が優先し
て脆化することになる．このことは水素によ
って粒界の結合が低下するとした格子脆化
説とも整合しており，既存の水素脆化のメカ
ニズムを説明した仮説のなかでは最も有力
とされている．以上の点から，水素吸着説に
基づく非線形破壊力学モデルの構築が望ま
れる． 
また，前述のように水素原子が金属内部を

拡散する速度は非均一であるため，水素脆化
による強度低下は非一様性かつ非定常性で
ある．すなわち，水素脆化の強度評価を行う
ためには，水素の局所的な濃度分布を結晶粒
レベルの微視的な非定常拡散解析から求め
たうえで，局所的な強度低下を水素吸着説に

基づく非線形破壊力学モデルで評価したき
裂進展解析を行い，その結果から巨視的な材
料強度を評価する必要がある． 
 
２．研究の目的 
本研究の目的は，水素の拡散に伴う結晶粒

内部および粒界における局所的な強度低下
を予測可能な時空間マルチスケール非線形
破壊力学モデルの構築と，それを適用した結
晶レベルの微視的な数値解析から巨視的な
材料強度の低下を予測することである．  
 
３．研究の方法 
本研究では，前述のように既存の仮説のな

かでも最も有力とされている水素吸着説に
着目して水素脆化のメカニズムをモデル化
し，水素の化学的作用を考慮した非線形破壊
力学モデルの構築を行った．具体的には，原
子間距離とそのときに働く結合力の関係を
もとにRiceら 3)が提案した既存の非線形破壊
力学モデルを基本モデルと採用し，実際の材
料の破壊プロセスにより即して説明するた
めに，転位や微小ボイドによる材料強度の低
下を表現するための損傷変数を熱力学的方
法により導入することで非線形破壊力学モ
デルの緻密化を行った．さらに，水素濃度と
表面エネルギーの関係からエネルギー解放
率の変化を考慮することで，水素吸着説に基
づく非線形破壊力学モデルを構築した． 
また，水素原子の多結晶体金属内部におけ

る非定常拡散解析を行い，暴露時間の経過に
伴う非一様な水素の濃度分布を求めた．そし
て，その濃度分布を構築した非線形破壊力学
モデルに反映させたうえで，結晶塑性モデル
を用いてき裂進展解析を実施した． 
 
４．研究成果 
(1) 化学作用を考慮した非線形破壊力学モ

デルの構築 
本節では，損傷変数を熱力学的方法によっ

て導入することで既存のRice ら 3)のモデルを
緻密化したうえで，水素濃度に伴う臨界エネ
ルギー解放率の変化を反映することで化学
作用を考慮した非線形破壊力学モデルの構
築を行う． 
まず，Rice らが原子間結合の関係 4)に基づ

いて提案した非線形破壊力学に損傷変数を
導入すると，結合ポテンシャル Ψは次式のよ
うになる． 
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ここで，D は損傷変数，Gcは臨界エネルギー
解放率，δ は有効き裂開口量，δc はき裂面の
分離が開始される δ の臨界値を表す．また，
有効き裂開口量は破壊モードの比を表す係
数 βによって次式で定義される． 

2 2
n t     

ただし，δnおよび δtはそれぞれき裂面に垂直
な方向と平行な方向のき裂開口量であり，以



降それぞれの添え字は同様の方向を表す．各
方向の結合力は，結合ポテンシャルをそれぞ
れの方向のき裂開口量で微分することで得
られ，次式のようになる． 
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ただし，σcは結合力 σが最大となる時のき裂
開口量である．また，D と同伴な熱力学的力
Y は結合ポテンシャルを微分した次式から得
られる． 
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ここで，Y は転位や微小ボイドなどによって
材料の損傷が進行することで散逸したエネ
ルギーを意味する．この損傷の発展方程式に
は Bouvard ら 5)によって提案された次式で定
義すると， 
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  (if 0Y  ) 

0D   (otherwise) 
となる．ここで，B，m および n は材料定数
である．また，Yth は閾値であり，Y が Yth を
超えると，き裂の開口に伴って損傷が徐々に
蓄積される（ 0Y ）．すなわち，損傷変数 D
は転位や微小ボイドなどの材料の損傷によ
る微視的な強度低下を表しており，Ythは微視
的な臨界エネルギー解法率に対応するパラ
メータである．以上のように，Rice らのモデ
ルが原子同士の分離による理想的な破壊プ
ロセスを表現しているのに対して，本研究で
提案した非線形破壊力学モデルは実際の材
料に含まれる転位や微小ボイドを表現して
いる点で，より現実に即したモデル化といえ
る． 
次に，Griffith の理論に着目すると，臨界エ

ネルギー解放率 Gc は，き裂進展に伴い新た
に形成される表面における表面エネルギーωs

と，表面を形成するのに必要な塑性仕事 ωp

に別けられる（Gc = 2(ωs+ωp)）．ωsは前述の
ように水素濃度に依存して低下することが
知られており，Rimoli ら 6)は Jiang らの結果
7)から水素濃度の変化に伴う ωsの変化を次式
で近似した． 

   2
c c01 1.0467 0.1687        

ここで，θ=C/Csであり，C は表面における水
素濃度，Cs はその収束濃度であり，ωs0 はそ
の時の表面エネルギーである．一方，ωpにつ
いては ωsとの相互関係があり，ωsのわずかな
低下が ωp の急激な低下をもたらすと指摘さ
れている 8)．しかし，ωpと水素濃度の直接的
な関係については不明な点も多いため，本研
究では ωpも ωsと同様に表されるとする．こ
れにより，臨界エネルギーと水素濃度の関係
は次式のようになる． 

   2
c c01 1.0467 0.1687G G      

ここで，Gc0 は水素が存在しない時の臨界エ
ネルギー解法率である． 
以上により，本研究では既存の非線形破壊力
学モデルの緻密化を行ったうえで，水素濃度
による臨界エネルギー解法率の低下を考慮
した定式化を示した． 
 
(2) 多結晶体金属における水素の拡散解析 
本節では，水素の非定常拡散問題に対する

定式化を簡単に示した後に，多結晶体金属に
おける水素原子の拡散解析を実施する． 
非定常拡散問題における支配拡散水素原子

の多結晶体金属における非定常拡散問題は
次式により表される． 

 C
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ここで，kは拡散係数であり，前述のように
結晶粒界と結晶粒内部で異なる．本研究では
粒界の拡散係数は参考文献[7]より 2.53×
10-9m2/s とし，粒内は十分に大きい値として
2.53×10-13m2/s を用いた．また，初期条件と
して，初期き裂面上における水素濃度は既に
収束しており，C=Csに達しているものとした． 
解析の結果得られた暴露時間毎の水素濃度

分布は図 1 のようになった．この図 1(a)から，
初期段階では水素原子は結晶粒界に沿って
拡散していることがわかる．その後の時間経
過に伴って水素原子は徐々に結晶粒内部へ
侵入しており，図 1(d)のように十分時間が経
過すると初期き裂面近傍の結晶粒の内部は
ほぼ一様の濃度分布となっている． 
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図 1 暴露時間毎の水素濃度分布 
 
(3) 水素脆化による巨視的な材料強度の低

下 
ここでは，前節で求めた暴露時間毎の水素

濃度分布を構築した非線形破壊力学に反映
させたうえで，多結晶体金属のき裂進展解析
を行うことで水素脆化による巨視的な材料
強度の低下を表現可能なことを例示する． 
具体的には，400，800，1600，3200s におけ



る水素濃度分布における SEN 試験片に対し
て，上下端面に引張方向の強制変位を加えた
解析を実施した．また，材料モデルには結晶
塑性モデル 9)を用いることとし，各結晶方位
は乱数で与えた．非線形破壊力学の各パラメ
ータは Gc0 = 502kJ/m，δc = 2μm, β = 0.7，B = 
180，m = 1.5，n = 0.01 および Yth = 0.0 とし
た． 
解析の結果得られた見かけ上の応力-ひず

みの関係は図 2 のようになった．ここで，見
かけ上の応力には上端面の全節点反力の合
計を断面で割った値を採用し，見かけ上のひ
ずみには変位に対する試験片長さの比とし
た．この図から，水素環境への暴露時間が増
加するにつれて引張強さが低下し，破断伸び
も小さくなっていることがわかる．また，そ
れぞれのき裂の進展挙動は図 3 に示すように
なった．図 3(a)より，暴露時間 0s，すなわち
通常の環境下では結晶粒内部を貫通して，き
裂が進展していることがわかる．これに対し
て，暴露時間 400s では水素原子が図 1(a)のよ
うに結晶粒界に拡散し，結晶粒界の脆化が結
晶粒内部よりも優先的に進行するために結
晶粒界に沿ってき裂が進展している．さらに，
暴露時間が増加すると初期き裂近傍の試験
片前半部では水素原子が結晶粒内に侵入す
ることで，図 3(b)～(e)のようにき裂進展開始
直後にき裂は結晶粒内を進展する．その後，
試験片の後半部に差し掛かると図 3(d)および
(e)のようにき裂は粒界に沿って進展する．こ
れは図 1(c)および(d)のように試験片の後半部
では水素拡散が十分に起きていないためで
ある．なお，暴露時間 800s で結晶粒内をき裂
が進展したのは，試験片後半部の結晶粒界に
水素がまだ十分に拡散しておらず，結晶粒界
と粒内の強度の差異が大きくないためと考
えられる． 

 

 
図 2 暴露時間毎の応力-ひずみ関係 
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図 3 暴露時間毎のき裂の進展挙動 
 
(4) まとめ 
本研究では，水素の拡散に伴う結晶粒内部

および粒界における局所的な強度低下を予
測可能な非線形破壊力学モデルの構築を行
った．さらに，非定常拡散解析から多結晶体
金属内部の水素濃度分布を求め，それを構築
した非線形破壊力学モデルに反映させるこ
とでき裂進展解析を実施した．これにより，
結晶レベルの微視的な数値解析から巨視的
な材料強度の低下を評価することで，水素環
境への暴露時間の増加に伴う材料強度の低
下を予測可能とした． 
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