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【緒言】 

固体酸化物燃料電池は、2011 年秋の市販化が目前であり、現在活発な研究開発がおこなわれて

いる。次世代機に向けた改良や根本的な課題解決に向けて、劣化現象の理解が求められる。本研

究では、燃料極の劣化現象に焦点を当てて計算化学的解析を行った。 

【方法】 

計算には分子動力学プログラム Ryudo-GPU および密度汎関数プログラム Castep を使用した。 

【結果】 

Ni-YSZ（Y2O3 stabilized ZrO2）燃料極の長期シ

ンタリング特性を解析する目的で、Ni 粒子モデルを

用いて、分子動力学法を用いたシンタリング特性シ

ミュレーションを行った。図 1には、計算の初期構

造およびシンタリングシミュレーション後の構造

の例を示す。全て Ni 原子であるが、初期粒子の区

別をするため色を変えて表示した。分子シミュレー

ションの特性から実時間・実空間スケールの特性を

予測するため、マスターシンタリングカーブ理論を

適用することとし、マスターシンタリングカーブ作

成のためのシミュレーションを行った。図 2 には、

初期の空隙率・計算の温度・時間を変えたシミュレ

ーションを行い、最終構造における相対密度を算出

した結果を示す。 

マスターシンタリングカーブ理論の詳細および

得られた結果からマスターシンタリングカーブを

導出した結果について報告する。 
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図 1 多孔体モデルを用いたシンタリング

シミュレーションモデル構造 
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図 2 シンタリングシミュレーションから

得られた相対密度 




