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研究成果の概要（和文）：ナノからマイクロメートルスケールを包含するデジタル微細構造場を、２次元SEM画
像を用いて、畳み込みニューラルネットワークと敵対的生成ネットワークを組み合わせた手法により生成し、ラ
ティスボルツマン法を用いた大規模物質輸送解析を行なった。普通ポルトランドセメントおよびフライアッシュ
を用いたセメント硬化体の拡散係数の両者を比較したところ、フライアッシュのケースにおける拡散遅延は、電
気二重層による遅延や10nm以下のナノ細孔の連結性に由来することを明らかにした。

研究成果の概要（英文）：A digital microstructure field encompassing nanoscale to micrometer scale 
was generated using a method combining convolutional neural networks and generative adversarial 
networks from 2D SEM images. Large-scale mass transport analysis was conducted using the lattice 
Boltzmann method. Comparing the diffusion coefficients of hardened cement pastes made with ordinary 
Portland cement and fly ash, it was revealed that the diffusion delay in the fly ash case is due to 
delays caused by the electric double layer and the connectivity of nanopores smaller than 10 nm.

研究分野： 工学
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  １版

令和

研究成果の学術的意義や社会的意義
これまで、セメント・コンクリート材料を対象として、ナノ空間における分子レベルの挙動と、マイクロメート
ルオーダーの空間スケールで展開される物質輸送現象を直結して評価するマルチスケール解析技術が十分ではな
かった。本研究によって、特に微細構造中のイオン拡散に与える支配的要因が明らかになった。これにより、コ
ンクリート構造物の耐久性を損なう劣化因子の制御と、内部侵入を遮断する新しい材料開発や設計法の高度化に
つながる。

※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。



様 式 Ｃ－１９、Ｆ－１９－１（共通） 
 
 
１．研究開始当初の背景 
これまで研究代表者は、ナノ空間で展開される微視的現象から巨視的な実構造物スケールの挙

動を直結・包含する複数の物理化学モデルの開発と数値解析システムの構築を行ってきた。材料、
配合、構造諸元など解析対象の初期・境界条件を与えるだけで、セメント系材料とコンクリート
構造の応答を時空間で予測可能な技術は、世界的にも類をみない特筆すべき技術として国内外
で高く評価されている。ただし、工学的ニーズに即した大胆な仮定を設けて、ミクロ、メソ、マ
クロスケールの物理化学モデルをつなげている側面があるため、依然として実験を通じた逆解
析的なキャリブレーションが必要な問題（定量的課題）や、そもそも実際の現象の傾向を再現で
きない定性的課題が積み残されている。例えば、セメントの種類、特に品質にばらつきがあるフ
ライアッシュ等の人工・天然ポゾラン材料を使用した場合の強度発現や細孔構造形成、セメント
硬化体中における水分や塩分の浸透現象（特に、拡散・移流のメカニズムでは説明できない塩分
浸透の停滞現象）、および水和発熱や収縮に伴う体積変化とひび割れ発生・進展予測等、コンク
リート構造物の性能に直結する現象を、数値解析で再現できない、あるいはシャープに捉えられ
ていない側面がある。 
 その大きな理由は、ナノ空間における分子レベルの挙動とマイクロメートルオーダーの空間
スケールで展開される現象を、ありのままに直結して評価するマルチスケール解析技術が未だ
存在しないためである。ナノ(nm)とマイクロメートル(µm)の現象をつなぐモデルの断絶、すな
わちマルチスケールモデリング研究に存在する大きなミッシングリンクに阻まれていると言え
る。 
 
２．研究の目的 
本研究は、セメント・コンクリートを対象としたマルチスケールモデリングの研究において、

大きなミッシングリンクとなっている、分子レベル（ナノメートル nm）とマイクロメートル（µm）
オーダーの空間スケールを直結したマルチスケール・マルチフィジックス解析手法を確立する
ことを大きな目的とする。ミッシングリンクの解消を、実験、理論、および大規模解析の統合的
アプローチによって解決することを狙う。 
 
３．研究の方法 
 研究の目的を達成するため、本研究では独自の方法で、以下に挙げる課題の解決を図る。 
一つ目の課題は、セメント・コンクリートの微細構造が未だ十分に理解されていないことであ

る。セメント硬化体内部の空隙は、nm スケールの空間からµmオーダーの粗大空隙まで広い範囲
にまたがっており、微細構造の真の全貌を実験で捉えることが難しい。微細構造を知るためのオ
ーソドックスな方法として、X線 CT、水銀圧入法(MIP)、SEM、TEM などがあるが、各手法がカバ
ー可能なスケールには制約がある。例えば、X 線 CT は 0.1µm 以上、SEM は数十 nm 以上、TEM は
数 nm 以上といった領域を対象とするが、個々の手法単体ではスケールで断片化された情報しか
捉えられない。ここが一つのボトルネックである。その解決のために、マルチスケールの視点か
ら個々の測定情報を捉えなおし、微細構造をそのまま空間的に表現するボクセルベースのモデ
ルを新たに開発する。スケールで断片化された情報を統合して、空隙幾何構造の全体像を表すデ
ジタル微細構造場を創り出す。 
二つ目の課題は、条件によって変化するセメント硬化体の微細構造を取り扱う理論やモデルが

存在しないことである。ポルトランドセメントや高炉スラグ微粉末、フライアッシュといった結
合材の水和反応により毛細管空隙は水和物で埋められ、微細構造が時々刻々と変わる。さらに、
結合材そのものの種類や、反応雰囲気の温度や速度によって、カルシウムシリケート水和物（C-
S-H）のモフォロジー（形態）や密度が変化する。本研究では、セメント（結合材）の種類、特
に普通ポルトランドセメントとフライアッシュに着目して、異なる様相を示す空隙のネットワ
ーク構造をデジタルモデルとして再現する。 
三つ目の課題は、ナノメートルからマイクロメートルオーダーに分布する微細構造内部の幾何

構造（屈曲度や連結度）を厳密に考慮した、空隙内部の物質移動（液体、気体、イオン）に関す
るシミュレーション技術が確立されていない点である。本研究では、生成したデジタル微細構造
場における物質輸送解析を行い、物質移動特性の定量化にチャレンジし、セメント・コンクリー
トの耐久性を飛躍的に向上させる材料開発に資する情報を得る 
 
 
４．研究成果 
 
（１）セメント硬化体の微細構造の解明に向けた実験検討 
 微細構造と拡散係数の同定を行うための実験手法について網羅的な文献調査を行い、実験に
より得られる結果の適用性および限界について、包括的な検討を行った。そのうえで、長さスケ
ールに基づき、セメント硬化体内部の空隙構造を 4 つのクラスに分類して整理する概念を提唱



した。すなわち、クラス 1の原子スケール、クラス 2の C-S-H ゲルスケール、クラス 3の毛細管
空隙スケール、およびクラス 4 のセメント硬化体スケールとした。まず、クラス 3 に着目した
FIB-SEM とクラス 4の構造に着目した SEM の実験を行い、物質輸送の場となる微細構造画像の取
得を行った。従来の閾値法では取得した画像の正確なセグメンテーションが困難であることが
判明したため、教師あり機械学習を用いた新しい方法を提案することに成功した。従来広く使用
されてきた水銀圧入法などでは、微細構造ネットワークの連結性を正確に考慮できないこと、一
方、FIB-SEM は 3 次元細孔空間における空間的な連結性を捉えることができ、物質輸送解析の入
力情報として利用可能なことを示すことに成功した（図 1）。 
 

 

図 1 

 
（２）デジタル微細構造場におけるラティスボルツマン法による物質輸送解析 
 微小な粒子（ラティスボルツマン粒子）が、規則的な格子状に配置された領域内での流体挙動
をモデル化する、ラティスボルツマン法を用いた物質の大規模輸送解析法の構築を行った。物質
輸送の場を表現するにあたっては、HYMOSTRUC（デルフト大で開発され多くの研究実績を有する
微細構造解析法）および CEMHYD3D（米国・NIST による微細構造解析法）の二種類の方法を用い
て算定し、ラティスボルツマン法と組み合わせた検討を行った。解析値と実験値を丁寧に検証し
た結果、既往の手法により得られる仮想微細構造は、物質移動の重要な指標である連結性を十分
に表現できていないことが明らかになった（図 2）。 
 

 

図 2 



 
（３）ナノからマイクロメートルスケールを包含するデジタル微細構造場の構築 
HYMOSTRUC（デルフト大で開発され多くの研究実績を有する微細構造解析法）および CEMHYD3D

（米国・NIST による微細構造解析法）を用いて算定し、X線µCTによる測定結果と突き合わせた
結果、計算で得られる仮想微細構造は、物質移動の重要な指標である連結性を十分に表現できて
いないことを明らかにした。そこで、畳み込みニューラルネットワークと敵対的生成ネットワー
クを組み合わせた DCNN-GAN によって、2 次元画像から 3 次元微細構造を生成する新技術
「SliceGAN」を用いて、2次元 SEM 画像を 3次元微細構造へと変換し、それに基づく物質輸送解
析を実施した。相体積比、パーコレーション比、2点相関関数、有効拡散係数などの主要指標を
用いて検証した結果、SliceGAN によって生成された 3 次元擬似微細構造は、画像技術から同定
される実際の微細構造と比較して、物質輸送解析の観点から十分な精度で再現することに成功
した。 
 

 

図 3 
 
（４）マルチスケールボトムアップモデリングによる物質輸送解析と検証 
 クラス 3（毛細管空隙スケール）からクラス 4（セメント硬化体スケール）に基づくマルチス
ケールボトムアップモデリングを行い、実験データとの比較検証を行った。クラス 3 における
OPC（普通ポルトランドセメント）のみを用いた場合の拡散係数は、10～300 nm の範囲にまたが
る微細構造の連結性のみを考慮した場合、OPC に FA（フライアッシュ）を加えた場合の 2倍であ
ることを明らかにした。また、クラス 4では、OPC のみの場合について、実効拡散係数のシミュ
レーションは様々な実験データと良好に一致した。しかしながら、OPC に FA を加えた場合、計
算結果は実験結果の約 4倍高い値となった。これは、クラス 3で同定された微細構造の連結性の
違いのみならず、電気二重層（EDL）によるイオン拡散の遅延やナノ細孔の連結性（細孔径 1～
10nm）など、より微視的な現象に由来することを明らかにした。 
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