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材料物性特論 平成 24年 5月 30日の課題 解答例※１ 応用数学で行った偏微分方程式の材料学への適用の実践です。※２ Appendix２で書いている誤差関数は表計算ソフトで求めることができます。※計算間違いがあったら教えてください。問題（１）厚さ h、不純物原子の初期濃度 Coの材料があり、温度 Tで表面濃度 Csの雰囲気にさらしたとき、濃度分布 ),( txC を求めよ。（２）具体的な材料として厚さ 2 mmの炭素鋼（ %wt4.0=oC ）の板とし、温度を 800 oCと、表面濃度を %wt5.1=sC として表面の浸炭を想定して、濃度分布を計算せよ。（１）初期濃度の影響を考えて、濃度分布として、
)(),(),( xGtxFtxC +=とおく。このとき ∞→t で表面からの拡散によって材料内の濃度はいたるところCsで同じになり、

sCtxC →),( であることから、 sCxG =)( とおくことができる。これは同時に表面での境界条件を満たしていることもわかる。フィックの第 2法則より、拡散係数 Dが濃度に依存しないものとみなせる場合には、
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となる。（２）炭素の拡散係数として、機械材料学のテキストのデータを用いて
/smm

kcal/mol5.34
exp25/scm

kcal/mol5.34
exp25.0 22 
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Dとする。ただし、Rは気体定数であり、 cal/K/mol987.1=R である。これより、800℃での拡散係数は、 /smm1035.2 26−×=D とできる。次に、拡散で扱う濃度 Cは原子分率であることから、鉄中の炭素原子の原子分率Caと重量分率

Cwの換算を行っておく。鉄原子の質量（あるいは原子量）をMFe、炭素原子の質量（あるいは原子量）をMCとすれば、炭素原子の重量分率は
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= （B）である。鉄の原子量は g845.55=FeM 、炭素の原子量は g011.12=CM であることから、（B）式を用いて重量分率で表された初期濃度 %wt4.0=oC は、原子分率では %at833.1=aoC となる。また重量分率 %wt5.1=sC の表面濃度も、原子分率では %at612.6=asC となる。これらの値を用いて、
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πにより原子分率で表した濃度分布を計算することになる。これより得られた原子分率の濃度分布を、再び（A）式を用いて重量分率に変換すれば、重量分率による濃度分布を得られる。レポートでは 10=n として表計算ソフトを用いて計算することとしたが、ここでは私が使える
BASIC（（仮称）10進法 BASIC version 7.5.7を使用）によるプログラムを用いて計算する（みんなは 3年生の授業で C言語を習っているので、C言語を使ってプログラムを組むこと）。
LET D0 = 25

LET Q = 34500

LET TC = 800

LET TK = TC + 273.15

LET R = 1.987

LET D = D0*EXP(-Q/R/TK)

LET h = 2

LET MFe = 55.845

LET MC = 12.011

LET Cwo = 0.004
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LET Cws = 0.015

LET Cao = Cwo*MFe/(Cwo*MFe + (1 - Cwo)*MC)

LET Cas = Cws*MFe/(Cws*MFe + (1 - Cws)*MC)

LET t = 3600*1

for x = 0 to h step h/100

LET F = 0

for n = 1 to 10

LET m = (2*n - 1)/2

LET F = F - 2*(Cas - Cao)/PI/m*SIN(m*PI*x/h)*EXP(- (m/h)^2*PI^2*D*t)

next n

LET Ca = F + Cas

LET Cw = MC*Ca/(MFe*(1 - Ca) + MC*Ca)

PRINT x;",";Ca*100;",";Cw*100

NEXT x

END上記のプログラムを用いて計算した結果を下の図に示す。 10=n 程度では正弦波の重ねあわせの数が少ないために濃度分布の曲線がうねっているが、参考のために計算した 1000=n ではほとんど問題にならない。また、この問題では炭素濃度が小さいために、 FeaCw MCMC /≈ とできるので、濃度分布の計算で重量分率を用いて近似的な解を得ることはできるが、上記に示したように、厳密には原子分率を用いて計算しなければならない。
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（３）Appendix１：誤差関数による解法浸炭（あるいは表面窒化）の目的は、鋼の内部の組織は保ったまま、表面層を炭素（窒素）の拡散によって硬くすることにある。従って、表面からの炭素（窒素）の拡散距離が材料の厚さよりも十分に短い場合には、 ∞→h として拡散方程式
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（４）Appendix２：拡散係数の計測
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