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技術相談

提供可能技術：

・水素原子の拡散理論

・計算力学

・分子動力学法

研究内容：

近年、エネルギーを貯蔵する方法の一つとして着目される金属結晶中の水素原子の拡散過程に関して研究する。一

方で、古くから問題とされている水素ぜい化は、結晶材料に存在する拡張転位等の格子欠陥による水素原子の特異な

拡散過程に基づくと知られている。水素原子の拡散特性において、微視的な水素原子の跳躍運動と巨視的な拡散係

数のスケール間を結びつける統一的な拡散理論を構築することを研究の目的としている。この理論により、実験や大規

模シミュレーションと第一原理計算における微視的で厳密な材料特性との間を結びつけることが可能となる。
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