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論文内容の要旨

水素エネルギー貯蔵用材料として金属水素化物の利用が有力とされているが，金属水素化物の形成

機構の原理は未だによく理解されていない。面心立方(fcc) の鉄・ニッケル合金は水素化物を形成

するが，これに炭素を固溶したところ，炭素を含まない試料よりも水素吸収量が増加した。一方，水

素をよく吸収するパラジウムに炭素を固溶させたところ，水素吸収量は減少した。またニッケルは鉄

・ニッケル合金と同じ傾向を示した。これらの新しい事実は，水素の吸収や水素化物形成が侵入水素

原子のまわりの格子歪みや，他の侵入原子との弾性的相互作用の大小によって支配されるのではなく

て，母格子の電子状態および侵入原子がそれに及ぼす影響に強く依存することを示している。以上の

知見を定量的に解析するために，上記の 3 種の金属の水素吸収量を炭素の有無の条件下で定量し，同

時にメスパウアー効果， x線回折，示差走査熱分析 (DSC) によって吸収あるいは放出に伴う局所的

な電子状態の変化，格子歪み，結合エネルギ一等も測定した。一方 理論的に金属中の水素の状態を

周囲の格子歪みエネルギーや電子配置によって決まる結合エネルギーによって記述することを試み，

上の測定結果を利用して炭素の有無による水素吸収量の差異を評価した。計算の結果は全体の傾向を

よく説明し，また実験結果と半定量的によい一致を与えた。この研究により，金属中の水素の状態が

よく理解され固溶炭素の影響もほぼ説明され，また水素貯蔵用材料の開発に新しい考え方を導入する

ことができた。
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論文の審査結果の要旨

本論文は金属中で水素化物や固溶体を形成する水素の量，状態などを固溶炭素の有無と関連させて

調べ，金属中の水素のエネルギー状態，電子状態を解析し，水素化物形成能を論じたものである。水

素化物は水素エネルギー貯蔵用として注目されているにも拘らず その形成能や形成機構は必ずしも

よく判ってはいな p。本研究は面心立方の Ni と Fe-Ni合金の水素吸収量が固溶炭素によって顕著に

増すのに対して， Pdでは逆に減少するのを発見した事に端を発している。これは水素吸収に対する侵

入型合金元素の影響を示した最初の研究であると共に，水素の入り易さが周りの格子歪みや侵入原子

聞の弾性的相互作用によって支配されるのではなくて 母格子及び侵入原子の電子状態に強く依存す

る事を示した点で重要で、ある。以上の知見を定量的に解析する為に炭素の有無による水素吸収量の変

化の定量，メスバウア分光， x線回折，示差走査熱分析を行い，局所的な電子状態，格子歪み結合エ

ネルギ一等を測定した。一方，理論的に金属中の水素の状態を格子歪みエネルギー，や電子配置によ

って決まる結合エネルギーで記述し 測定結果を利用して炭素の影響を評価した計算の結果は全体の

傾向をよく説明し，実験と半定量的に良い一致を示した。この研究により，金属中の水素の状態が良

く理解され，固溶炭素の影響もほぼ説明され，また水素貯蔵用材料の開発に新しい考え方を加えたと

える。よって博士論文として価値あるものと認められる。
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