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研究の目的 

水素貯蔵用途のパラジウム(Pd)につき，従来は

低吸蔵率の領域のみを考慮したモデル化が中

心であったのに対し，本研究では，高吸蔵率ま

で考慮し，さらに subsurface を介した輸送を組

み込んだ詳細なモデルの構築を行った。 

実験 

まず，ステンレス製チャンバ(1.55×103 cc)内に

Pd 平板(3 cm×3 cm×1 mm)をセットし，真空引

き(~10-8 Torr)を行った。次に, チャンバ内に水

素(99.999%)を素早く充填し，装置内圧力が 760 

Torrになった時点で供給を止め，その後の装置

内圧力を測定することで Pd中のH濃度の経時

変化を算出した。 

モデリング 

表面での吸着・脱離，表面とバルクの間での吸

蔵・放出，バルク内拡散を考慮してモデリング

を行った。吸着・脱離の流束は Eq. 1,2により，

吸蔵・放出の流束は Eq. 3,4 により，バルク内

拡散の流束は Eq. 5により表される。表面とバ

ルクの間に，バルクとは輸送特性の異なる表面

近傍の subsurfaceを仮想的に考え，Eqs. 1~5を

用いて計算を行った。なお，フィッティングの

際は，𝑘sb
0 ，𝑘bs

0 をフリーパラメータとした。 

𝐽ads = 2𝑆(𝜃)
𝑃H2

√2𝜋𝑀H2
𝑅𝑇

 (1) 

𝐽des = 2𝑘d
0𝑁s

2𝜃Hexp (−
2𝐸d

𝑅𝑇
) (2) 

𝐽sb = 𝑘sb
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𝑅𝑇
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𝐽bs = 𝑘bs
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𝐸bs

𝑅𝑇
) (4) 

𝐽dif = 𝐷H

𝜕𝐶(𝑧, 𝑡)

𝜕𝑧
 (5) 

ここで，𝑆：捕獲係数，𝑃H2
：水素の分圧，𝑀H2

：

水素の分子量，𝑘0：頻度因子，𝑁s：単位表面積

あたりのサイト数，𝐸：活性化エネルギー，𝜃：

表面の被覆率，𝜃ss ： subsurfaceの被覆率，𝐷H：

拡散係数，𝐶：バルク内局所水素濃度である。 

結果と考察 

Fig. 1に示すように，モデルの計算値を実験値

に精度良くフィッティングをすることができ，

拡散速度パラメータを抽出できている。一方で，

Pd ナノ粒子による実験データ[1]とは大きな乖

離が見られ，比表面積の大きな系においては気

相拡散律速となることが示唆された。なお，こ

こでは Pdを題材としたが，本モデルは種々の

金属・合金材料系に適用することが可能である。 

 

Fig. 1 Hydrogen absorption curves for Pd at 290 K. 

Marks: experimental data, lines: calculation results. 
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