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1.は じ め に

材料開発を行ううえでコンピュータがどのように利用

されるかというテーマについての執筆を仰せつかり,ミ

スキャス トではないかといういささかの戸惑いとともに,

考えを整理する良い機会だと思い,非 才を顧みず,敢 え

て引き受けることにした。ここでは,環 境にも配慮 した

コンクリー ト系複合材料を建設新材料として開発する場

合における製造 ・選定 ・評価のためのシステムとしての

環境調和型材料設計(エ コマテリアル ・デザイン)に お

けるコンピュータ利用の可能性(デ ータベースとエキス

パー トシステムおよびLCA的 評価)に 焦点を当てて概

略的に述べるとともに,耐 久性評価の一一環 として日頃か

ら行っている,寿 命予測法に関する研究の方法論として

のコンピュータ ・シミュレーションの一端を紹介 してみ

たいと思 う。

2.材 料 開発 にお ける コ ンピュー タ利 用 の必要

性

2.1コ ンピュータ ・エクスペ リメ ン ト(Computer

experiment)

新材料およびその有効利用技術の開発は,建 設構造物

の高性能 ・高機能化のための"鍵"と なることは,歴 史

的に見て も異論は少ないと考え られる。この時,新 しい

特性を持 った材料が出来上がってか ら,そ の有効な用途

を探るという"シ ーズ対応型の材料開発"と ともに,あ

らか じめ要求性能 ・機能を考えて,そ れを満足する特性

を持った材料を開発するという"ニ ーズ対応型の材料開

発"の 二つの流れが考え られる。1990年 代初期の"新

素材 ・新材料"ブ ームは,前 者の形が多かったが,最 近

の環境調和型材料(エ コマテリアル)な どの開発では,

後者の形のものが多い。 この際,目 標とする材料特性を

持 った新材料を開発 したり,建 設材料 としての選定 ・評

価を行ううえでの材料設計において,コ ンピュータの利

用が有効であると考え られる。

従来の新素材の開発では,最 初にパイオニア的に行 う

人は,絨 毯爆撃的に トライ ・アンド・エラーの形で郵潰

しに実験に取 り組まざるを得ないので,10の うち9つ

までは失敗続きで,そ の中で1つ 成功すれば,御 の字と

いうのが実状であった(後 発で行 う人は,こ の点ではリ

スクが少ない)。特に,新 しい三元合金やガラスの開発

にあたっては,そ の組み合わせは数十万通 りにもなり,

相図の作成に,血 の滲むような膨大で煩雑な実験を必要

とし,そ の意味では,長 年の経験 と勘がものを言 う状態

であった(こ のことは,短 繊維補強コンクリー ト系の新

材料の開発でも言えることであった)。しかし,コ ンピュー

タが高速度化,大 容量化 し,そ の性能が昔に比べて格段

に進歩 した現在では,開 発すべき材料特性を格子定数や

イオン半径およびその組成に基づいて,コ ンピュータ ・

シミュレーションにより理論的に推定 ・予測することが

可能となり,あ る程度 目測を付けてか ら実験的な材料開

発に入るということで,実 験計画法上も,投 資効率にお

いても,そ の無駄 とリスクがかなり改善されつつある。

最先端の新素材開発では,コ ンピュータ ・エクスペ リメ

ントと称されるこの手法が有力 となってきている。この

意味で,今 後新 しい特性を持 った材料開発を効率よく行

ううえでは,コ ンピュータの利用は,あ る程度必要不可

欠で もある。地球環境問題との関連でその重要性が叫ば

れつつある,リ サイクル性を配慮 したエコマテリアル開

発の一環として,鉄 鋼における合金元素を出来るだけ減

らし,フ ェライ トとベイナイ トとマルテンサイ トの3つ

の相の有効な組み合わせで,強 度とじん性の両方の向上

を実現 しようとする場合の友田ら1)によるコンピュータ・

エクスペリメントの一例を図―1に示す。
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図 一1コ ン ピ ュー タ ・エ ク ス ペ リメ ン トの一 例

(エ コマ テ リア ル型 鉄 鋼 の設 計 例)1)
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2.2材 料開発におけるコンピュータによるエキスパー

トシステム

他分野で開発された新素材 ・新材料を建設分野に導入

した り,建 設新材料を開発 し,そ の選定 ・評価を行 うに

あたっては,ど ういうデータベースをもとに,要 求性能

の設定と性能評価の組み合わせで総合的に判断するかの

判断システムを構築する必要がある。 このシステムをコ

ンピュータ ・ソフ トウエアに乗せる一・連の手続 きは,

「新素材 ・新材料の建設材料としての利用のための材料

設計とエキスパー トシステム」 と呼ぶべきものであり,

この体系が完成されれば,新 素材 ・新材料の建設分野へ

の有効利用あるいは建設固有の新材料の開発に大いに役

立っと考えられる2)。図一2および図報3にこのような材料

開発に関連 したエキスパー トシステムの考え方を示す2)。

これまでにも,ガ ラスの材料設計のエキスパー トシステ

ム(VitrES)3)や,事 例ベースを用いたポ リマー加工工

程設計支援 システムなどい くつかの材料開発に関連 した

エキスパー トシステムが開発 されている。仕様規定から

性能指向の世の中に向かう趨勢の中で,性 能に対応 した,

目標 とする材料特性を持 った材料の製造 ・選択 ・評価の

ための材料設計は,今 後必要不可欠なツールになるとい

える。その際 コンピュータとの対話型のやりとりが有

効になる。筆者 らは,繊 維補強 コンクリー トを中心 とし

て,建 設新素材の設計システムとその応用のために,こ

のコンピュータ利用によるエキスパー トシステムの構築

を図り,特 に,短 繊維補強 コンクリー トについては,力

学的特性を主 として,そ のデータベースの整備とともに,

その体系をほぼ整備した2)。このシステムは,建 設,新

素材,コ ンピュータの各分野の専門家の相互協力で出来

上がったものであるが,今 後,そ の完成に向けての粘 り

強い努力 と協力が必要である。

2.3耐 久性評価 ・予測におけるコンピュータ利用

建築用高分子仕上塗材にも見 られるように,新 素材 ・

新材料の中には,高 耐久性を謳 ったものの,そ れが既存

の材料 と比較 して,ど の程度の長寿命性を保証するのか

不明なものが多い。また,他 の性能 ・機能の大幅な改善

を謳 ったものの,あ る想定 される条件でその性能 ・機能

が発揮 されるための前提であるところの持続性 とも言 う

べき耐久性が不明なものも多い。 このような時,そ の耐

久性が分かるまで屋外暴露試験を行 うとなると,あ まり

にも長年月を必要 とし,そ の耐久性が分からないために,

あるいは,そ の間により優れた特性を持つ新材料が出現

し,対 象 としていたその新材料は,結 局のところ使われ

ないまま放置 されることになってしまう。また,過 去の

屋外暴露試験のデータや既存建築物に対する実態調査結

果からは,今 後の耐久設計上,有 用な知見が得 られると

しても,今 後,地 球環境条件や資源状況の変化 も予想さ

れることから,そ れが,未 来の耐久性を推定するのにそ

のまま利用できるとは限らない。このことは,コ ンクリー

ト系新材料,高 分子系新材料,金 属系新材料,複 合材料

系新材料いずれの場合も実状は変わらない。

このために,基 本的原理に基づいて劣化現象のモデル

化を行い,理 論的解析 によって,劣 化進行式を導き,ま

た,そ れに基づいた新材料の劣化進行状況のコンピュー

タ ・シミュレーションを行い,耐 久性の評価 ・予測を行

う必要 も生 じる。劣化現象の理論的解析は,適 当な初期

条件と境界条件のもとで連立偏微分方程式を解 くことに

なる。劣化現象は,大 概の場合,化 学反応を伴 う拡散方

図一2材 料開発でのエキスパ一 トシステムの考え方(そ の1)2)

図一3材 料開発でのエキスパー トシステムの考え方(そ の2)2)

図 ―4大 気 中 の二 酸 化 炭 素 濃 度 の増 大 傾 向を 模 擬 した ス テ ップ

応 答 下 で の コ ンク リー トの 中性 化 進 行 の コ ン ピ ュー タ ・シ

ミ ュ レー シ ョ ン結 果 の― 例4)

(ス テ ップ 幅Ts;30日,ス テ ップ 濃 度Cs;5000ppm,

拡 散 係 数D;31.56mm2/day,炭 酸 化 反 応 速 度 定 数 ん;

0.01day―1,温 湿 度 条 件20。C,60%RH)
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程式の組み合わせになるが,Laplace変 換法で もって解

析解を求める場合,誤 差関数と指数関数の組み合わせの

複雑な関数の積分を含む。このため,コ ンピュータ・シ

ミュレーションを行うには,昔 は,大 型コンピュータを

使 っても数日以上も要 した複雑な計算になるが,昨 今の

パーソナルコンピュータの性能 ・=機能の充実と便利な数

学演算 ソフト 「Mathematica」 の開発で,少 な くとも

数時間位で計算を済ませることが可能となった。また,

通常の劣化外力を一定とする場合でのコンピュータ・シ

ミュレーションだけでな く,最 近では,地 球環境条件の

変化に対応 した劣化外力の時間変化をも取 り入れた理論

的解析の結果に基づ くコンピュータ ・シミュレーション

および,劣 化外力の時間変化をモデル化 した新しい促進

劣化試験での劣化進行状況の推定もある程度可能 となっ

た。図報4に,大 気中の二酸化炭素濃度の増大傾向を模

擬 したステ ップ応答下でのコンクリー トの中性化進行の

コンピュータ ・シミュレーションの結果の一・例4)を示す。

このように,新 材料の,新 しい環境条件や資源状況の

変化 に合わせた未来の耐久性評価 ・予測には,コ ンピュー

タの利用は非常に有効であると思われる。

2.4環 境調和型材料(エ コマテリアル)の 開発 と環

境調和型材料設計(エ コマテリアル ・デザイン)

および環境調和型生涯設計(エ コライフサイクル・

デザイン)と コンピュータ利用

コンクリー トを始めとする建設分野は,他 産業の廃棄

物の再利用にはかな り貢献 しているが,建 設材料自身の

リサイクルやエコマテリアルへの転換は必ず しも十分で

はない。その材料設計で も,力 学的特性,耐 久性,防 ・

耐火性の3大 要求性能評価項目については考慮されてき

たが,リ サイクル性や環境負荷低減性などの環境調和性

(エコバランス)は,配 慮されてこなかったと考え られ

る。 しか し,今 後,環 境に十分に配慮 した持続的発展可

能な建設を可能ならしめるためには,こ の4つ の性能評

価項 目のバ ラ ンスを取 ったエ コマテ リアルの開発 も必 要

であ り,ま たそのためには,エ コマテ リアル ・デザイ ン

およびエ コライフサイクル ・デザイ ンの視点が必要であ

る。図一5に エ コマテ リアルの概念 を,図 一6,図 一7に,

新 しい建設複合部材 とな りつつ ある連続繊維補強 コンク

リー ト(FRPRC)に つ いてのエコマテ リアル ・デ ザイ

ンおよびエ コライフサイクル ・デザイ ンの考え方を示す。

図一5に 示 され るエ コマテ リアル の開発 で の リサイ クル

性の評価や,図 一6に お ける各 種 の性 能 の評価 ・計 算,

図一7で の寿命予測(PSL),ラ イ フサイ クル コス ト分 析

図 一5エ コマ テ リア ル の 概 念9)

図 一一6FRPRCの エ コマ テ リア ル ・デ ザ イ ン5)
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(LCC),ラ イ フサイ クル アセ ス メ ン ト(LCA;ラ イ フ

サイ クルイ ンヴェン トリー(LCI),地 球 環 境影 響度 評

価(LCIA),リ サ イ クル 性(RI),廃 棄 物 非 占有 率

(RUW)な ど の評価尺 度 に よ る総合 評価 と して)を 行

ううえで は,各 種 の性能 のデータや コ ンピュー タ解析 用

バ ックデータのデータベ ース化 とともに,定 量的評価尺

度 に基づ く具体的 な計算 には,コ ンピュー タの利用は非

常 に有効で あ り,ま た必要不可欠 にな るの は言 うまで も

な い。

3.材 料 開 発 に お け る コ ン ピ ュー タ 利 用 に お け

る落 と し穴 と留 意 点

材料開発 にお けるコン ピュー タの利用は,あ る意 味で

は非常 に有効で あ り,計 画的 に,か つ リス クを最 小限に

抑えて新材料を開発す るうえで は必要不可欠であ るが,

コ ンピュー タ ・シ ミュ レー シ ョンは,あ くまで,材 料特

性等の推定 ・予測であ り,そ の意味では,仮 想現実(バ ー

チ ャル ・リア リテ ィー)の 域を出ない。 したが って,コ

ンピュー タ ・シ ミュ レー シ ョンだ けですべてが終わるわ

けではな く,最 後 には実験的な検証によ り,具 体 的な材

料 を"物"と して生産 しな ければな らない。材料 開発 に

おいて,コ ンピュー タはあ くまで手段 であ り,目 標 は具

体 的な"物"で あ ることを認識 しなければな らない。 と

もすれば,コ ンピュータを過信 し,仮 想現実 の世界 に遊

ぶ とい う"落 とし穴"に 陥 る恐 れ もある。 また,「 コ ン

ピュータ2000年 問 題」 もあるように,コ ンピュータは,

"ブ ラ
ック ・ボ ックス"に 近 いために,数 学演算 の意味

を良 く理解 しないで使 うと,結 果 の可否 の適正 な判断を

しないで,鵜 呑 みに して しま うという"落 と し穴"も 考

え られる。 ただ,材 料 開発 にと もなう,様 々な性能の評

価のための計算,寿 命予測の計算,LCA的 評価のため

の計算,理 想的な欠陥のないコンクリー トの熱 ・水分同

時移動特性の予測のための膨大な数値計算などには,コ

ンピュータは重要な役割を果たすと考えられる。 また,

実験結果をコンピュータ ・シミュレーションにフィー ド

バックすると良い結果が得 られることも知られている。

材料開発でコンピュータを利用する意味を良 く認識する

必要があると思われる。

4.お わ り に

材料開発におけるコンピュータ利用について,過 去 ・

現在 ・未来にわたって,概 略的に説明を加えた。今後,

その意味を良 く認識 して,コ ンピュータの有効利用を図

れば,材 料開発に大きな貢献をすると考えられる。

最後に,コ ンピュータと実験とのフィー ドバックの重

要性を強調 して本稿を終えたいと思う。
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