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Ni の表面エネルギー・表面拡散への吸着種の影響 
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【緒言】 
固体酸化物形燃料電池(SOFC)アノードにおける金属材料としてよく使用される Ni のシン

タリングによる劣化に関して、Ni 表面上に存在する吸着種の影響はよくわかっていない。し

かし、Ni 表面エネルギーへ吸着種が影響することは計算[1]や実験[2]によって示されているた

め、各種吸着種が Ni 表面に存在する場合での表面エネルギーの変化を明らかにすることは重

要である。また、表面拡散へ表面吸着種が影響することも十分に考えられる。そこで本研究

では、密度汎関数理論(DFT)や分子動力学(MD)法を用いて、SOFC 燃料としてよく使用される

水素の Ni 表面エネルギー・表面拡散への影響の解析を行った。 
【方法】 
水素が Ni 表面上に存在する場合の表面エネルギーの計算は DFT 計算プログラム VASP 及

び反応性力場(ReaxFF)を用いた MD 計算プログラム LAMMPS によって実行した。吸着種が存

在する場合の表面エネルギー変化は Ouyang らによる式を用いて計算した[3]： 
∆γ = 𝜃𝜃[𝐸𝐸𝑎𝑎𝑎𝑎(𝜃𝜃) − ∆𝜇𝜇] 𝐴𝐴⁄  

ここで∆γは表面エネルギー変化、𝜃𝜃は被覆率、𝐸𝐸𝑎𝑎𝑎𝑎(𝜃𝜃)は被覆率に依存した平均吸着エネルギ

ー、∆𝜇𝜇は吸着種の気相での化学ポテンシャル、𝐴𝐴は吸着している面方位の単位表面積。 
【結果】   
 Ni(111)表面上に水素を 25%被覆させたモ

デルに関して、DFT 及び ReaxFF を用いて平

均吸着エネルギーを計算したところ DFT で

は-0.445 eV、ReaxFF では-0.449 eV と非常に

近い値を得ることができた。そこで、ReaxFF
を用いて様々な面方位、被覆率での計算を

行った。図 1 には ReaxFF を用いて計算した

各面方位における水素被覆率に依存した表

面エネルギーを示す。ある被覆率での水素

の化学ポテンシャルは
d�𝜃𝜃×𝐸𝐸𝑎𝑎𝑎𝑎�

d𝜃𝜃
= ∆𝜇𝜇から計

算された。図から Ni(111)面が最も吸着水素の影響を受け、被覆率 60%の場合に表面エネルギ

ーが約 5%低下ることがわかった。DFT 計算によるより厳密な計算結果や水素の表面拡散係数

への影響などのより詳細な計算結果は当日報告を行う。 
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Fig. 1 Effect of adsorbed hydrogen on Ni surface 
energy at each surface orientation. 
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