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分子動力学法を用いた��への水素吸蔵熱の推算

福士大吾 �本多研究室�

��は、多量に水素を吸蔵することができる金属としてよく知られている。金属の水素吸蔵
は、通常発熱過程である。ところが ���

�
の場合、� � ����のとき発熱、逆に �がそれ以上大

きくなると大きな吸熱となることが、報告されている。このような報告は、推算値と実験結果
の両方があるが、実験結果については電解法による例が多く、再現性に関してまだ確定されて
いない。���

�
が、このような特殊な吸蔵熱を示す原因について、「�の増加にともなう構造の

変化」ではないかと考え、本研究では、分子、原子レベルで、物質の構造や物性をシミュレー
ションする、分子動力学法 �	
法�とよばれる手法を用いて、水素吸蔵��の計算機シミュレー
ションを行なった。

	
法とは、物質を構成する粒子ひとつひとつについて、粒子間相互作用ポテンシャルを与
えて運動方程式を解くことにより、その物質の状態のシミュレーションをおこなう方法である。
	
計算で求められる物性や構造は、粒子間ポテンシャル関数で決定する。

���
�
の	
シミュレーションを行なうにあたって、粒子間ポテンシャルを、ある吸蔵率 �

におけるモル体積、体膨張率などの物性値の、実測値と計算値が一致するようにフィッティン
グをおこなって決定した。
このようにして求めたポテンシャルを用いて、� � � � �の範囲での����の吸蔵熱の計算

を行なったところ、�の値にかかわらず、一様に発熱傾向であるという結果を得た。また、同様
にして���

�
の原子位置を求めたが、�の変化に対応する大きな構造の変化は見られなかった。
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図 �� 計算に用いた ��������基本
単位セル。�� 原子 �� 個、
�原子 ��個。

これら  つの結果は、互いに矛盾こそしな
いものの、当初の予測とは大きく異なるものと
なっている。
またさらに、���

�
のシミュレーションを行

なった際の、��、および�の原子温度���、��
を求めたところ、これら つの値が大きく異な
る値となっていることが分かった。平衡状態で
は、原子温度は等しい筈であり、	
法で十分
なステップ数の計算を行なえば、原子温度は一
定値に収束する筈である。���と ��が別の値に
分かれてしまう原因は、今のところはっきりと
分かっていない。
この問題の根本的な原因の究明が、今後���

�

系の	
シミュレーションをより厳密に行なっ
ていく上での重要な課題である。
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