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分子動力学法を用いたニッケル多孔体シンタリング特性解析 
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【緒言】 
固体酸化物形燃料電池燃料極における性能劣化予測を行うためには、計算によるニッケルシ

ンタリング特性の予測が重要となる。本研究では、分子動力学法を用いて純ニッケル多孔体

のシンタリング特性の解析を行った。 
【方法】 
計算には分子動力学プログラムLAMMPS を使用し、Ni間相互作用はMishinらによるEAM
ポテンシャルを用いた。また、シンタリング特性の解析をマスターシンタリングカーブ

(MSC)[1]の構築によって行った。 
【結果】 
図 1 には、計算に用いられたニッケル多孔体モデ

ルの例とシンタリングの進展の様子を示す。本研

究では、空隙率を変化させた多孔体モデルを複数

使用し、各多孔体モデルの分子動力学シミュレー

ションから算出される相対密度変化を用いて

MSC の構築を行った。図 2 には、シミュレーシ

ョン結果の合成及びフィッティングによって得

られた MSC を示す。図 2 のドットは一つのシミ

ュレーション結果を表している。MSC の横軸で

あるθは次の式で表される： 

θ = ∫ 1
T

exp �− Q
RT
� dt 

ここで、T は絶対温度、Q は活性化エネルギ

ー、R は気体定数、t はシンタリング時間と

なる。このθは投入された熱エネルギーを表し

ている。MSC の詳細および得られた MSC の

解析によって得られたニッケル多孔体のシン

タリング特性について報告する。 
【参考文献】 
 [1] H. Su et al., J. Am. Ceram. Soc., 79, 
3211 (1996). 

図 1 用いられた多孔体モデルの例と 
シンタリングの進展の様子 

図 2 シミュレーション結果から構築された

MSC 
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