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近年、高層ビルや橋梁などの巨大建築や、船舶、鉄道車両、自動車の製造などに関する様々

な分野において軽量化のため高強度鋼（高張力鋼）が用いられている。しかし鋼材の強度が

高くなるほど、ある時間経過後に脆性的な割れが起こる遅れ破壊の発生が顕著となる。遅れ

破壊の原因は、鋼材内部に侵入した水素が引き起こす材料強度の変化による脆化（水素脆化）

と考えられている。また水素脆化は溶接部の低温割れの原因とも考えられている。水素脆化

は、応力腐食割れと同様、材料因子、環境因子、応力因子の相乗効果によって起こるとされ

ており、これまでさまざまモデルが提案されているが、その機構はいまだ明確にはなってい

ない。それらのモデルの中で、応力集中部に集積した水素が粒界に偏析し、その粒界の強度

を低下させると考える粒界凝集エネルギー低下モデルは、高強度鋼の引張り試験の結果や原

子レベルの数値計算による粒界凝集エネルギーの評価から確からしいモデルの 1 つと考えら

れている。 
ここでは、平成 19 年度～23 年度に実施された独立行政法人新エネルギー・産業技術総合

開発機構（NEDO）のプロジェクト「鉄鋼材料の革新的高強度･高機能化基盤研究開発」[1]
において、水素脆化グループが粒界凝集エネルギー低下モデルに基づいて行った研究開発の

中から、特に、引張り試験における高強度鋼試料の応力集中部の局所応力及び局所水素量を

連続体モデルに基づきそれぞれ有限要素法及び有限体積法によって評価した結果について紹

介する。まず、引張り試験における最大引張り応力と含有水素量との関係を局所応力・局所

水素量によって整理することによって試料形状によらない関係が得られることについて触れ

る。さらに、ランダムボロノイ分割によって生成したボロノイセルを粒と見なし結晶異方性

を考慮した多結晶体モデルの粒界における応力・水素量を、引張り試験の条件下で評価した

結果について紹介する。また、その結果と原子レベルの計算によって評価した引張強度との

比較により、結晶異方性による粒界でのき裂の発生の可能性について考察する[1,2]。 
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本内容は、NEDO報告書「平成19年度～平成23年度成果報告書 鉄鋼材料の革
新的高強度・高機能化基盤研究開発」及び、”K.Ebihara, et al., Prog. in NUCL. SCI. 
and TECH., Vol. 2, pp.38-43 (2011)”に基づく。

概要
背景

内部に侵入した水素による脆化（水素脆化）が原因

• 構造物（高層ビル、橋梁、自動車など）の軽量化のため、近年、
構造材料として高強度鋼（高張力鋼）が多く用いられる。

• 高強度鋼において遅れ破壊や溶接部低温割れなどが問題

遅れ破壊：静的な負荷応力を受けた状
態で、ある時間を経過したとき、 突然
脆性的に破壊する現象（外見上ほとん
ど塑性変形が見られない）

溶接部低温割れ：200℃～300℃以下の

温度で溶接部が割れる現象。割れは脆
性的。
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概要
水素脆化

• 材料に侵入した水素によって、その強度（延性や靱性）が低下す
る現象

• 材料の性質（材料因子）、侵入水素量（環境因子）、負荷応力（応
力因子）の相乗効果により発生
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高強度鋼・
溶接金属

腐食や溶接で
侵入した水素

締付け応力・
残留応力

＋ ＋
水素脆化

（遅れ破壊、
低温割れ）

• 水素脆化機構に関するさまざまなモデルが提案されている

内圧モデル、水素助長局所塑性変形モデル(HELP)、水素誘起凝集
エネルギー低下モデル、水素助長歪み誘起空孔モデル（HESIV)など。

高強度鋼の脆性破壊においては、水素偏析による粒界凝集エネル
ギー低下モデルが有望なモデルの１つ。

（材料因子） （環境因子） （応力因子）

概要
水素偏析による粒界凝集エネルギー低下モデル
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応力集中部への水素集積

き裂発生、進展

水素 粒界
外部荷重

応力場

破断

粒界偏析、凝集エネルギー低下



概要
粒界凝集エネルギー低下モデルの実験的根拠
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水素を添加した高強度鋼試料(ボロン添加焼き戻
しマルテンサイト鋼、1050MPa)の低歪速度引張試
験（SSRT、4x10－4/s）において拡散性水素量と最
大引張応力の測定、および破面の観察

擬へき開割れ

粒界割れ

水素量が増加すると、強度が急激に低下し、粒界割れ破面が増加
 粒界での凝集エネルギーの低下を示唆

[Wang et al. Scripta Mater.52(2005)]

概要
粒界凝集エネルギー低下モデルの計算的根拠
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粒界への水素偏析量が増えるとともに粒界凝集エネルギーが低下
粒界凝集エネルギー低下モデルの示唆

計算体系

計算機内に生成した粒界に水素を配置し、粒界の凝集エネルギーの変化
を第一原理計算で計算

粒界水素偏析量に対する
凝集エネルギーの変化

[Yamaguchi, et al. Metall.Mater.Trans.A42(2011)]

粒界凝集エネルギー低下モデルに関する検討には、材料内部、
特に粒界における水素量と応力の適切な評価が必要。

bcc FeΣ3(111)
対称傾角粒界



概要
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鋼材内部の水素量の実験的評価の可能性

鋼材内での水素の位置や量（水素存在状態）の評価は、主に昇温
脱離解析（TDA）が用いられる。

水素

拡散

転位

粒界
一定割合
で加熱

脱離放出
TDAの原理

水素は転位や粒界
などの欠陥にトラッ
プされ存在

熱活性化過程により、異
なる欠陥は、異なる温度
で水素を放出

脱離水素
の測定

試料温度に対する水
素脱離割合の関係
（水素熱脱離曲線）

近年、TDA技術の進歩により、種々の欠陥の
種類に対応するピークの分離が可能
→ 各々の欠陥の水素量の見積もりが可能

実際的な鋼種やサイズの試料での評価は困難

概要
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鋼材内部の応力の実験に基づく直接的評価

•引張り試験における負荷応力からの換算 （公称応力→真応力）

•放射線（X線や中性子線）によるひずみ測定からの算出（残留応力）

粒界など局所領域における応力の実験による直接評価は困難

粒界における水素量や応力の数値計算による評価が必要



内容
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計算コードの整備

弾塑性解析コード、水素拡散解析コード

局所応力・局所水素量の計算

粒界における応力・水素量の計算

引張試験のデータの局所応力・局所水素量での整理

考察

まとめ

多結晶体を模擬した計算モデルを用いて計算

計算コードの整備
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弾塑性解析コード

設計用大規模計算力学システム開発プロジェクト（ADVENTUREプロジェク
ト）で開発された弾塑性解析コード「Adventure Solid」を改良

設計用大規模計算力学システム開発プロジェクト：
http://adventure.sys.t.u-tokyo.ac.jp/jp/

（ADVENTURE: ADVanced ENgineering analysis Tool for Ultra large REal world）

•1997年～2002年：日本学術振興会未来開拓学術研究推進事業「計算
科学」分野の１プロジェクト

•自然や人工物の振る舞いを定量的に予測する計算機シミュレーション
の精度と速度の飛躍的向上が目標

•多様な並列分散計算機環境のもとで固体の変形や熱・流体の流れ等
の力学解析から可視化、設計最適化までを行える汎用並列計算力学
システムADVENTUREの研究開発

Adventure Solid：
• 3次元固体静解析のための有限要素法解析ソルバ
• 並列計算機環境に対応し大規模な解析を可能

• 弾塑性解析では、二直線型の応力ひずみ関係の
みに対応（ σY：初期降伏応力、H:加工効果係数）

• 結晶異方性には非対応（ヤング率とポアソン比）

σY



計算コードの整備
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ADVENTURE_Solidの改良

• 実験データを利用可能とするため、応力ーひずみ関係の対応範囲の拡張

二直線型：
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計算コードの整備
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ADVENTURE_Solidの改良

• 結晶粒界の計算を考慮し、結晶異方性への対応
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鉄鋼材料の結晶の物性値は直交異方性の範囲で与えられるため、
以下の応力ひずみ関係を主軸方向に回転し計算するように改良

：各軸方向の引張り応力及び引張りひずみ

：ヤング率 ：せん断弾性係数：ポアソン比

i i

E  G

：せん断応力及びせん断ひずみijij



計算コードの整備
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水素拡散解析コード

• 以下の応力場中での水素拡散を記述する式を、有限体積法で
計算する３次元並列コード

,
)(2

RT
CVDCD

t
C hHH

H




 )(3

1
zzyyxxh  

：水素濃度、

：気体定数、 ：温度

C ]Pa[h
]K[J/molR ]K[T

：水素拡散係数]sm[ 2
HD

]molm[ 3
HV ：部分モル体積、

：静水圧応力、

静水圧応力の勾配による力で、水素
は静水圧応力のより大きい方へ移動
→ 応力集中部へ移動

有限体積法

h
HH

H C
RT

VDCDJ 

 物理量の保存則に基づいて定式化された解法
 非構造格子への適用が容易
 差分法的なコード化が可能

コントロールボリューム
における保存量の時間
発展を計算

• 応力場は弾塑性解析コードの結果を利用

局所応力・局所水素量の計算
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水素添加鋼材試料の引張り試験

1. 引張試験片に水素を添加
2. 引張試験片をコーティング
3. 低歪速度引張試験（SSRT）で破断応力

を測定

4. 破断後、コーティングをはがし、昇温
脱離解析（TDA)で、水素量を測定

• 測定破断応力
→ ノッチ面の応力を算出

• TDAの熱脱離曲線
→ 拡散性水素量を算出

ある温度以下で
放出された水素
→拡散性水素

温度

放
出

割
合

拡散性水素量とは最大引張り応力との
関係は、応力集中係数（Kt）の値で異なる。

普遍的な関係を得るため、応力集中部
の局所量による整理0
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局所応力・局所水素量の計算
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引張り試験で得られた負荷応力と拡散性水素量から応力集中部の応
力と水素量（局所応力・局所水素量）を計算し、それらの関係を考察

計算メッシュ

引張り試験片形状 引張り試験片計算モデル

•Fluent 社 GAMBIT 2.4.6 

•正四面体メッシュ

•要素数 約50万

•節点数 約10万

局所応力・局所水素量の計算
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弾塑性解析の計算条件
計算パラメータ

境界条件

背面（yz面） ：x方向変位0
●（原点） ：x、y、z方向変位0
◆（y=±20mm） ：ｘ、ｚ方向変位0
上面（y=20mm) ：＋y方向荷重 N
下面（y=－20mm）：－y方向荷重 N

ノッチ底半径： 0.25mm (Kt=3.3)、0.8mm (Kt=2.1)

ヤング率, E 190.3GPa

ポアソン比,  0.3

降伏応力, Y 1010MPa

応力-歪関係 =1251.70.041+0.23471

初期状態

無変形状態



局所応力・局所水素量の計算
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水素拡散解析の計算条件

計算パラメータ

境界条件

初期状態

• 水素一様分布状態
• 水素濃度は初期水素濃度で無次元化

拡散係数, DH 4.0x10-11m2/s

部分モル体積, VH 2.1x10-6m3/mol

温度, T 293K

すべての面における流束＝0

局所応力・局所水素量の計算
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計算方法
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弾塑性解析

拡散性水素量を一様に配置
水素拡散解析

静水圧応力分布

水素分布

最大主応力分布

円周方向に平均動径方向分布

最大引張応力に対応する応力
を荷重とし設定



局所応力・局所水素量の計算
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ノッチ底からの距離[mm]
0.0     1.0       2.0       3.0 0.0     1.0       2.0       3.0

ノッチ底からの距離[mm]

2.5
2.0
1.5
1.0
0.5
0.0

最
大
主
応
力

[G
Pa

]

6.0
5.0
4.0
3.0
2.0
1.0
0.0水

素
濃
度

[m
pp

m
]

計算結果
最大主応力分布

水素濃度分布

Kt 2.1 Kt 3.3

Kt 2.1 Kt 3.3
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応力集中係数によらず、ほぼ直線上に整理された。
→ 形状によらず、応力集中部での応力と水素量が破断を支配

Kt 2.1

Kt 3.3

応力の最大値
その位置の水素量

●Kt 2.1
●Kt 3.3

粒界における応力・水素量の計算
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計算方法

多結晶体の計算モデルの粒界における応力及び水素量を引張り
試験条件のもとで評価、考察する。

引張り試験片
計算モデル

水素拡散計算静水圧応力
分布

多結晶体
計算モデル

境界条件として
の変位データ

境界条件として
の水素分布

応力計算

水素拡散計算静水圧応力
分布

応力計算

粒界での応力 粒界での水素量

引張試験条件



粒界における応力・水素量の計算
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引張試験片計算モデル

y

xz

計算メッシュ

境界条件

計算パラメータ

ヤング率, E 190.3GPa

ポアソン比,  0.3

降伏応力, Y 1010MPa

応力-歪関係 =1251.70.041+0.23471

拡散係数, DH 4.0x10-11m2/s

部分モル体積, VH 2.1x10-6m3/mol

温度, T 293K

ノッチ底半径 0.8mm (Kt=2.1)

背面（yz面） ：x方向変位0
●（原点） ：x、y、z方向変位0
◆（y=±20mm） ：ｘ、ｚ方向変位0
上面（y=20mm) ：＋y方向荷重 N
下面（y=－20mm）：－y方向荷重 N

すべての面：
水素流束＝0

粒界における応力・水素量の計算
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多結晶体計算モデル

• 0.06mm×0.12mm×0.06mmの領域
をランダムボロノイ分割し作成

• 結晶方位をランダムに与えたボロノイ
セルを結晶粒とみなし、それらの間の
界面を粒界とする。

• 結晶粒数（ボロノイセル数）：１００
• Fluent 社 GAMBIT 2.4.6 を用い四面体
で分割

• 要素数：約１００万、節点数：約１９万

計算メッシュ

ヤング率, Epoly ポアソン比, npoly せん断弾性係数, Gpoly

131.8GPa 0.373 116.0GPa
[長嶋、集合組織、p. 262 (1984)]

計算パラメータ

• 多結晶体計算モデルは弾性体を仮定



粒界における応力・水素量の計算
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多結晶体計算モデル
粒数の決定

多結晶体計算モデルでは、各ボロノイセルに結晶方位をランダム
に与えるため、粒の数が計算モデル全体の特性に影響を与える。

モデルの引張り特性に対する粒数の影響を調べる。

[方法]

ヤング率

• 一軸引張試験のシミュレーションによって、
多結晶体計算モデルのヤング率を測定

• 粒数と結晶方位を変化させてシミュレーショ
ンを実施

• ヤング率と粒数の関係から粒数を決定

粒界における応力・水素量の計算
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多結晶体計算モデル
粒数の決定

応
力

[G
pa

]

0.0  0.2  0.4  0.6   0.8  

1.2
0.9
0.6
0.3
0.0

0.0  0.2  0.4  0.6   0.8  0.0  0.2  0.4  0.6   0.8  
ひずみ[%] ひずみ[%]ひずみ[%]

計算された応力と歪の関係

10粒 20粒 100粒

：直線部へのフィッティング線

• ５つの結晶方位の異なる組み合わせについて計算

フィッティング線の傾きと分散を計算



粒界における応力・水素量の計算
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多結晶体計算モデル
粒数の決定

粒数に対する計算されたヤング率

粒数が100以上になると、ヤング率はほぼ一定となり、粒数の
影響がほぼなくなる。

エラーバーは、各々の粒
数に対して5通りの異なる

結晶方位の配置に対する
統計誤差

100粒の多結晶体計算モデルを用いる。

粒界における応力・水素量の計算
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引張試験片計算モデルによる計算

文献 [Wang et al. Scripta Mater. 52(2005)]の実験データを、
引張荷重および内部水素量として用いる。

水素量 最大引張り応力 荷重応力

Case A 0.5mppm 1650MPa 594MPa

Case B 1.95mppm 650Ma 234MPa



粒界における応力・水素量の計算
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引張試験片計算モデルによる計算
計算結果

静水圧及び最大主軸応力分布 水素濃度分布

塑性拘束によるノッチ底近傍の
応力ピークが再現されている。

水素が応力ピークの周辺
に集まる。

1000min diffusion 

ノッチ底

実験では水素脆化によるクラックがノッチ底から少し内部に入った
部分で観察されていることから、応力ピークの位置の変位と水素
濃度を多結晶体計算モデルの境界条件として用いる。

粒界における応力・水素量の計算
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多結晶体計算モデルによる計算

直方体領域の表面
での変位分布と水
素濃度分布を境界
条件として設定する。

計算前に応力ピークの位置に多
結晶体計算モデルと同形の直方
体領域を設定。

Case A (2.81, 0.0, 0.0)

Case B (2.93, 0.0, 0.0)

直方体領域の位置 [mm]

引張試験片計算モデルでの座標値

境界条件

直方体領域の
表面の計算結
果を渡す。



粒界における応力・水素量の計算
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多結晶体計算モデルによる計算
計算結果

計算結果は、それぞれの粒界
面上で平均化され、粒界面の
方向(cos2p)の関数として表示

法線方向粒界応力

非等方の場合 等方の場合

• 非等方の場合は、等方の場合に比べ、粒界面上の応力は広く分布する。
←結晶方位の影響

• 等方の応力分布の幅は、ノッチによる応力集中部の多軸性の影響

荷重方向

粒界

P法線
方向

粒界における応力・水素量の計算
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多結晶体計算モデルによる計算

粒の面よりエッジや頂点での応力が大きい。

粒界面上での応力分布



粒界における応力・水素量の計算
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多結晶体計算モデルによる計算

粒界面上の水素濃度分布

•水素移動の駆動力は に比例するため、必ずしも応力が大きい粒界
に水素は集まらない。

•粒界面上の水素量は、最大でも、引張り試験片計算モデルにおける
ピーク値の1.5～2倍程度 (初期水素濃度の約2～4倍程度)

h

計算結果

考察
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クラック生成の可能性について
第一原理計算で見積もられた粒界強度との比較から、クラック生成の可
能性を調べる。

粒界における水
素占有率：1.0

水素濃度と粒界の占有率水素濃度

粒界の破壊強度
約13GPa（第一原
理計算より）

粒界での
引張応力：

最大でも
5GPa

結晶異方性
による応力
集中では、
粒界でクラッ
クは発生し
ない。

粒界におけるクラックの生成には他の機構が必要
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考察
介在物による応力集中の検討

応力のピーク位置に設定したコイン上の弾性体周囲の応力を調査

ヤング率 165GPa

ポアソン比 0.3

半径 0.01mm

Kt=4.9、3.3、2.1に対する最大主応力の最大値は 6.2、2.7、2.2GPa
→大きな応力集中は見られず、クラック生成の応力より小さい。

転位の運動を考慮した計算モデルが必要
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まとめ
NEDOプロジェクトの「平成19年度～平成23年度成果報告書 鉄鋼

材料の革新的高強度・高機能化基盤研究開発」における水素脆化
グループの研究内容から以下のことについて紹介した。

• 弾塑性解析コード及び水素拡散解析コードによる計算によって、引張
り試験における最大引張り応力と拡散性水量量の関係を、局所応力・
局所水素量で整理し、形状によらない関係が得られた。

→ 局所的な領域（粒界）での破壊が水素脆化における破断の原因であ
ることを示唆

• 結晶異方性を考慮した多結晶体モデルを用い、引張り試験条件での
粒界での応力・水素量を評価し、原子レベルの計算で評価した破壊強
度と比較したところ、粒界での強度は破壊強度に至らない結果が得ら
れた。

→ 結晶異方性は粒界でのき裂発生の原因とはならない。他の応力集

中機構（転位の集積など）を考える必要があり、その評価には転位
運動を考慮した計算モデル必要
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