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研究成果の概要（和文）：固体酸化物燃料電池(SOFC)の空気極となるランタンストロンチウムコバルトフェライ
ト(LSCF)の微視組織の発展を考慮し，SOFCにおける強弾性現象を表現可能な数理モデルを開発するために，分子
動力学解析を採用して解析手法・モデルを構築するとともに数値解析を実施した．
ペロブスカイト構造LSCFの変形過程では，帯状組織発達の際に立方晶から菱面体晶への変化に伴う激しい原子の
拡散と反応が起こり，原子の挙動と帯状組織の発達それぞれが強弾性における応力の非線形性を誘起していると
考えられる．
本研究では，この問題に対して，分子動力学-力学現要素解析を実行した．

研究成果の概要（英文）：In order to develop a mathematical model that can represent the ferroelastic
 phenomena in SOFCs considering the microstructural evolution of lanthanum strontium cobalt ferrite 
(LSCF), which is used as the air electrode of solid oxide fuel cells (SOFCs), molecular dynamics 
analysis was employed to construct an analytical method and model, and numerical analysis was 
conducted. The numerical analysis was carried out.
In the deformation process of perovskite LSCFs, intense atom diffusion and reactions accompanying 
the change from cubic to rhombohedral crystals occur during the development of the band structure, 
and it is considered that the atom behavior and band structure development respectively induce the 
stress nonlinearity in ferroelasticity.
In this study, molecular dynamics-mechanics elemental analysis is applied to this problem.
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研究成果の学術的意義や社会的意義
本研究では，弾性エネルギーを考慮したエネルギー汎関数からフェーズフィールドモデルを導出した．強弾性モ
デルに基づき単結晶の強弾性解析を行いラメラ構造やヘリンボーン構造など観察される構造が数値解析的にも得
られることがわかった．さらに分子動力学シミュレーションを実施し，フェーズフィールドモデルに適応する手
法を開発した．また，有限要素解析より分子動力学シミュレーションのモデルに強制変位を与える手法も開発し
た．得られた分子動力学-有限要素連成シミュレーションの結果積分点毎に分子モデルに異なる変形を与えるこ
とが可能となり，一度に一つの要素が受ける変形に関して複数の変形のテストケースを試すことが可能となった

※科研費による研究は、研究者の自覚と責任において実施するものです。そのため、研究の実施や研究成果の公表等に
ついては、国の要請等に基づくものではなく、その研究成果に関する見解や責任は、研究者個人に帰属します。
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１．研究開始当初の背景 
エネルギー利用の低炭素化に向けて，固体酸化物燃料電池(以降 SOFC と略称)が注目されて

いる．米国の EERE FCTO や欧州の FCH JU2 など国家的な SOFC 推進プロジェクトは乱立し
ており，今後国際競争は激化していくと考えられている．日本では 2011 年世界に先駆けて家庭
用 SOFC(エネファーム)が販売され，商用化が開始された．今後は，2020 年には 140 万台，2030
年には 530 万台の家庭用 SOFC を導入，燃料電池自動車に至っては世界最速の普及を果たすと
いう目標が掲げられているが [日本再興戦略 2013]，生産性の大幅向上，性能の向上，耐久性の
向上など解決しなくてはならない問題は山積している．特に長期使用時の耐久性低下が解決さ
れていないことから，未だ家庭用燃料電池普及台数は 25 万台にとどまっており，SOFC 長期健
全性確保は喫緊の課題である [内閣府未来投資戦略 2018]． 
 
２．研究の目的 

SOFC 構成材は強弾性と呼ばれる特異な力学特性を有することが近年明らかとなり，次世代
SOFC には強弾性を考慮した設計が必須と考えられている．しかしながら，現状強弾性を数値的
に表現可能な構成モデルは存在せず，現象を解明するには至っていない．本研究では，ミクロス
ケールの原子の振る舞い(原子ダイナミクス)とメゾスケールの材料組織の発展(材料ダイナミク
ス)とをオンタイムで同時に考慮可能な解析手法を開発することで，強弾性構成モデルを構築す
る．得られたモデルによる数値解析から強弾性の非線形性が発現する機構を解き明かすととも
に，新たな SOFC 設計指針を打ち立てる． 
 
３．研究の方法 
本研究では，新たにミクロ-メゾ構成モデル相互連成手法を開発する．得られた構成モデルを

熱・電気化学-力学 SOFC 解析技術へと導入する．その際，ミクロ-メゾ連成相互作用に基づいて
強弾性現象を調査し，応力-ひずみ関係における非線形性の発現機構を明らかにする．さらに，
SOFC シミュレータによる数値解析と実機 SOFC による実験から数値解析の検証を行うとともに
長寿命 SOFC の設計指針を提案する． 
 
４．研究成果 
 本研究では，MD シミュレーションと FEM によるシミュレーションの連成計算手法を導入し，
連続体スケールにおいてナノ多結晶金属での双晶の発生が延性に及ぼす影響について検討した．
MD シミュレーションでは原子間ポテンシャルから原子の位置，速度を決定した．原子間ポテン
シャルには多体項にて積層欠陥や空孔を考慮できることから Mishin らにより提案された原子挿
入法ポテンシャルを用いた．MD と FEM を連成させる際に村島らが提案した手法を用いた．原子
配置変化と連続体の変形とを関連づける際に結晶固体に適用可能であるCauchy-Born Rule（CBR）
を用いた． 
さらに本研究では，新たにミクロ-メゾ構成モデル相互連成を実施した．分子動力学シミュレ

ーションには LAMMPS を用い，有限要素解析では手製のハウスコードを使用した．CBR に基づい
て，有限要素解析における変形こう配が分子動力学シミュレーションのシミュレーションボッ

クスの変形に反映されるアルゴリズムを用いた．得られた数値解析手法より，いくつかのテスト

図１ . FEM-MD 連成解

析．8 積分点要素を用い

て計算を行う． 

図２. FEM における不均一変形．8 積分点それ

ぞれで異なる MD の挙動が得られる． 



を実施した(図 1,2)．特に不均一変形においては，有限要素の積分点に存在する分子動力学のシ
ミュレーションボックスがマクロスケールでの変形に依存して異なる変形状態が与えられ，異
なるミクロスケール構造となる様子が観察された． 
今後はさらに計算規模を大きくすることが課題である(図 3)． 

 
 

図 3. 360 要素のダンベル試験片．今後はこの 1/8 対称モデルの各積分

点で 163 万原子の MD 計算を実施する． 
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