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【緒言】 

固体酸化物形燃料電池(SOFC)は高効率でクリーンな発電システムとして注目されている。SOFC で

は空気極にランタンストロンチウムコバルトフェライト(LSCF)、反応防止層にガドリニウムドープセ

リア(GDC)、電解質にイットリウム安定化ジルコニア(YSZ)などが用いられる。この SOFC では空気

極の Sr が反応防止層を通過して電解質に拡散し、絶縁性物質が析出することにより電解質の電気伝導

性が低下する[1]。このようなカチオン拡散が SOFC の劣化要因の一つとなっているため Sr などのカチ

オンの拡散メカニズムの解析が重要である。分子動力学(MD)法はこのような原子スケールの現象の解

析に用いられるが、通常の MD シミュレーション時間ではカチオンの拡散はとらえることは困難であ

る。そのため、付加ポテンシャルを加え反応の確率を上げるメタダイナミクス法がこのような解析に

は有効である[2]。SOFC の空気極から電解質までのカチオンの拡散の全体像を捕らえるためには、LSCF、
GDC、YSZ とそれらの界面の 5 つに分け、各部での拡散を解析する必要がある。本研究では、その第

一歩としてバルクの YSZ 内での Y と Sr の拡散経路とメカニズムを解析した。 

【方法】 

 本研究では YSZ および Sr をドープした YSZ の 2 つのモデルを使用した。双方とも 4x4x4 のスーパ

ーセルで Y2O3を 8mol%ドープしている。またカチオン拡散の起点のため Zr が 1 つ取り除かれている。

計 算 に は 古 典 分 子 動 力 学 計 算 ソ フ ト の LAMMPS を 使 用 し 、 原 子 間 ポ テ ン シ ャ ル に

Born-Mayer-Huggins(BMH)ポテンシャルを使用した。 

【結果】 

 まず YSZ 中の Y の拡散経路を解析した。図 1.a)に YSZ 内の Y の拡散経路、また図 1.b～f)に矢印

の方向から見た Y の拡散メカニズムの模式図を示す。初期状態は Y とカチオン空孔との間には酸素と

酸素空孔が１つずつあった(図 1b))。Y とカチオン空孔との間に酸素空孔が 2 つできると Y は拡散を

始めた(図 1c))。Y が拡散している間、2 つの酸素空孔が存在し(図 1d)e))、Y がカチオン空孔に拡散

してしばらくすると一方の酸素空孔に酸素が拡散した(図 1f))。このように Y とカチオン空孔の間の酸

素空孔が増えたことによって Y の拡散が始まった考えることができる。Sr をドープした YSZ 内での Y
と Sr の拡散経路とメカニズムについては当日報告する。 
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図１.a)YSZ 内での Y の拡散経路の模式図、b)～f)YSZ 内での Y の拡散メカニズムの模式図 
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