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研究成果の概要（和文）：本研究は、高分子電気絶縁材を対象とし、絶縁劣化、絶縁破壊およびその抑制の解明
とシミュレーション手法の構築を主たる目的とした。主に下記の成果が得られた。（１）量子化学計算により原
子間結合の開裂力を評価し、酸化による結合力の低下が確認された。（２）分子動力学計算によるポリエチレン
架橋剤分解残渣および水の動的特性の評価方法を構築し、提案モデルを検証した。（３）有限要素解析による電
気トリーのエネルギー解放率の計算方法を確立した。（４）機械学習、深層学習を活用した位相分解部分放電信
号の分類に成功した。（５）電流積分電荷法による電荷の移動モデルを構築した。得られた成果は、学術論文誌
を中心に情報発信した。

研究成果の概要（英文）：This study focused on polymer electrical insulating materials, aiming to 
elucidate the phenomena of degradation, electrical breakdown, and their suppression, and to develop 
simulation methods. The following results were obtained: (1) The force required to rapture atomic 
bonds was evaluated using quantum chemical calculations, and the reduction in bond strength due to 
oxidation was verified. (2) The dynamic properties of polyethylene cross-linking agent decomposition
 residues and water were assessed using molecular dynamics simulations, and the proposed model was 
validated. (3) A method for calculating the energy release rate of electrical tree using finite 
element analysis was established. (4) We achieved successful classification of phase-resolved 
partial discharge signals using machine learning and deep learning. (5) A model for charge transfer 
was constructed using the Q(t) method. The results were primarily disseminated through academic 
journals.

研究分野：電気絶縁
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  １版

令和

研究成果の学術的意義や社会的意義
電気絶縁材料は、電力インフラを支える重要な要素のひとつであり、その劣化や破壊の原理解明は、電力の安定
供給の観点から不可欠である。本研究は、計算機シミュレーションを積極的に利用し、絶縁劣化の要因や原理を
異なるサイズスケールで評価、検証した点において学術的意義がある。また、電気トリー進展の解析において
は、有限要素解析によるエネルギー解放率を導出した。これは電気的破壊と機械的破壊の境界領域を扱い、新規
性・独自性が大きい。さらに、電力設備の安定的な運用や高経年化への対策においては、部分放電や微小電流の
計測と解析が肝要である。本研究は、その解析精度向上に資する基礎的成果を得ており、社会的意義も大きい。

※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。



１．研究開始当初の背景 
電気絶縁材料は、極めて多くの電気製品や電力設備で使用されており、社会基盤を支える重要
な要素のひとつである。近年、機器の高電圧・高電界下での駆動、使用される環境の多様化、高
圧直流送電の導入などを背景に、従来以上の安全性・信頼性・耐久性が要求されている。一方、
高分子材料の絶縁劣化や絶縁破壊には未解明な点が多く、幅広いサイズスケールにおける物理
化学的観点での現象解明が必要である。 
 
２．研究の目的 
本研究は、高分子材料を中心とした電気絶縁材を対象とし、絶縁劣化や絶縁破壊およびその抑
制に関する現象を幅広いサイズスケールでの解明とシミュレーション手法の構築を主たる目的
としている。主な取り組み内容は「（１）量子化学計算による酸化劣化を模擬した分子の開裂力
の検証（２）分子動力学計算によるポリエチレン架橋剤分解残渣分子の動的特性の評価（３）有
限要素解析による電気トリー進展時におけるエネルギー解放率の導出」である。 
 
３．研究の方法 
（１）密度汎関数理論（DFT: Density Functional Theory）に基づく COGEF（COnstrained 
Geometries simulate External Force）法(1)によって分子の開裂力を評価した(2)。計算対象とし
た分子は、Decane、4-Decanone、ポリエチレン架橋剤（DCP: Dicumyl peroxide）、および DCP
が分解したときに生じる分子の一種（CA: Cumyl alcohol）であり、詳細を図 1(a)-(d)に示す。図
中の矢印で示す原子間結合が伸長させた部分である。図 1(e)のような酸化による劣化モデルを
参考とし、Decaneと 4-Decanoneを比較することで、酸素原子の導入が開裂力に与える影響を
評価した。COGEF法では、図 1(f)のように、分子内の原子間距離を変化させながらポテンシャ
ルエネルギー（U）を導出し、その変曲点から最大開裂力（fmax）を求める。本研究では、各分
子の構造最適化計算を行った後に、0.005 nmステップでポテンシャルエネルギーを計算し、開
裂力を求めた。COGEF法で使用した汎関数はUB3LYP、基底関数系は 6-311++G(d,p)である。
また、分子静電ポテンシャル（MEP: Molecular Electrostatic Potential）はMK（Merz-Singh-
Kollman）法による電荷情報から導出した。計算エンジンは Gaussian09(3)を使用した。 
（２）高分子電気絶縁材へ添加剤を加えることで絶縁劣化が抑制される。これまでに提唱されて
いるモデルでは、添加剤分子の凝集、拡散、周囲分子との相互作用が重要であることが指摘され
てきた(4-6)。特に、ポリエチレン架橋剤の分解残渣は、水分子と相互作用し、空間電荷形成に影
響を与えることが指摘されている(6)。本研究では、分子動力学（MD: Molecular Dynamics）計
算によるモデル検証を行った。MD計算を利用し、架橋剤分解残渣分子のひとつであるアセトフ
ェノン（AP: Acetophenone）と水分子が C120H242分子集団中で共存している系において、外部
電界がそれぞれの分子の挙動に与える影響を検証した(7)。まず、図 2(a)に示すような MD 計算
のセルを作成した。左のセルには C120H242分子 100 個、右のセルには AP 分子 15 個と水分子
100個をそれぞれ配置した。セルの接合部分には 1 nmの空間を設けてあり、分子配置時のセル
全体の大きさは 5.5 × 5.5 × 17.8 nmである。最急降下法によるエネルギー最小化計算の後に、
300 Kにおける 100 psの NVT（constant-volume and constant-temperature）計算と 1 nsの
NPT（constant-pressure and constant-temperature）計算を実行し初期構造とした。このとき
のセル全体のサイズは、5.2 × 5.2 × 12.7 nmである。最後に、300 Kにおける 20 nsのNVT計
算を production run として実行し最終構造を得た。この時、図 2(a)の z 軸方向に外部電界（1 
GV/mもしくは 5 GV/m）を印加しその影響を検討した。1タイムステップは 2 fsとし，1,000
ステップごとにトラジェクトリデータを保存した。また，クーロン相互作用の計算には，PME
（Particle-Mesh Ewald）法を用いた。計算エンジンは GROMACS(8, 9)を利用した。なお、DFT
計算および MD 計算の一部において、京都大学学術情報メディアセンターのスーパーコンピュ
ータを利用した。 
（３）電気トリーのエネルギー解放率の導出を目的とし、図 3(a)のように、電気トリーを細い 3
次元の円筒状の欠陥として模擬し、静電場解析モデルを作成した。次に、電気―力学的アナロジ
ーを用いて、機械的なエネルギー解放率(10)と同様の議論(11)で 3 次元での電気的エネルギー解放
率として取り扱えるよう、式を導いた。さらに、図 3(b)に示す手順に従って、有限要素法による
静電場の数値計算結果から実際に電気的エネルギー解放率を、図 3 (c)を三次元化した経路に沿
って算出した。 

 
４．研究成果 
（１）図 4(a)に DFT計算結果の例として、DCPと CAの構造最適化計算後のMEP、ダイポー
ルモーメント、最高被占軌道（HOMO: Highest Occupied Molecular Orbital）、最低空軌道
LUMO（LUMO: Lowest Unoccupied Molecular Orbital）を示す（Decaneと 4-Decanoneにつ
いては、文献(2) を参照）。また、図 4(b)に Decaneおよび 4-Decanoneの開裂力の計算結果を示
す。4-Decanoneの最大開裂力は Decaneと比較して約 14%低下しており、酸素原子の導入によ
る影響と考えられる。分子のポテンシャルエネルギーは、ダイポールモーメント、分極率、外部
電界等の影響を受ける(12)。今後、絶縁材料として使用される母材分子および添加剤分子につい
て、ポテンシャルモデルから開裂力を導出することが課題である。 
 



図 1 (a) Decane、(b) 4-Decanone、(c) Dicumyl peroxide 
(d) Cumyl alcohol、(e) 酸化劣化モデル、(f) COGEF計算の模式図 

 

 図 2 (a) MD計算セル、(b) 250 K（外部電界なし）の最終構造 
(c) 250 K （外部電界 5 GV/m）の最終構造 

 

図 3 (a) 解析モデル、(b) 解析手順、(c) エネルギー解放率算出の経路（2次元の例） 
 
（２）図 2(b)および(c)に MD計算の最終構造の例を示す。図 2(b)の水分子の位置は初期構造か
らほとんど変化していないが、図 2(c)においては、水分子が z軸方向に広がっている。また、図
5(a)は、400 K、5 GV/mにおける水分子と AP分子の z軸方向の密度プロファイルである。初
期状態から比較すると、両分子ともセルの中央付近へ向かって協奏的に移動している。また、図
5(b)は 250 Kで外部電界が存在しない場合と 400 Kで 5 GV/mにおける水分子の同径分布関数
である（production run中の 19.5 nsから 20 nsの間の平均値から導出）。同図から明らかなよ
うに、400 K、5 GV/mにおいては、第一近接のピーク強度が小さくなるとともに、第二近接お
よび第三近接のピークがブロードになり、水分子のセル内の移動を示唆している。 
（３）図 6(a)に静電場解析による静電ポテンシャルの一例、図 6(b)にトリー長を変更した際の電
気的エネルギー解放率、図 6(c)に正極側にあたる針電極への印加電圧を変化させた際の電気的エ
ネルギー解放率をそれぞれ示す。トリーが進展した際には電気的エネルギー解放率はわずかに
大きくなり、印加電圧を変化させた際には、電圧値の 2 乗に比例してエネルギー解放率が大き
くなる。得られた成果は、文献(13)で報告した。本研究では、トリーの枝分岐については考慮して
いないが、方向成分に関するモデル化は、トリー進展の予測のために極めて重要な要素であるた
め、今後の課題として研究を継続する。 



 
図 4 (a) DCPおよび CAのMEP、ダイポールモーメント、HOMO、LUMO 

(b) Decaneおよび 4-Decanoneの開裂力 
 

 
図 5 (a) 水および AP分子の密度プロファイル (b) 水分子の同径分布関数 

 

 
図 6 (a) 静電場解析の結果、(b) トリー長ごとのエネルギー解放率、(c) エネルギー解放率の

正電極印加電圧依存性 
 
（４）部分放電は絶縁劣化の初期に生じる微小な放電現象として知られており、劣化診断にも利
用される。本研究では、機械学習および深層学習を用い、部分放電の位相パターンデータから放
電に使用した電極の分類を行った。特に、ランダムフォレストを用いた解析では、95%以上の正
解率で分類が可能であった(14)。また、総当たり的に評価する手法(15)や畳込み深層学習で作成し
た診断用学習済モデルに SHAP(SHapley Additive exPlanations)を適用し、学習元の画像にお
いて推論への影響度が強いエリアの可視化に成功した(16)。 
（５）近年、電流積分電荷法（Q(t)法）による高分子電気絶縁材料の評価実験が進められている。
電気トリー評価への適応を行い、電気トリー発生過程における電荷の移動モデルを検討した(17)。
また、フィルム状試料における Q(t)実験と量子化学計算によって、材料中の電荷トラップモデル
を考察した(18, 19)。 
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