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高純度の鉄は錆びない。東北大学金属材料研究所の安彦兼次客員教授の研究

は有名である[1]。これは、鉄原子が結晶中で規則的に配列していると、水と酸

素が存在しても鉄は錆びることはないことを物語っている。鉄が錆びるのは、

鉄原子の不規則な配列のためである。鉄がいわゆる赤錆（ Fe2O3 ×H2O）になる

までの腐食過程は、次の一連の化学反応によることが知られている[2]： 

 

2Fe+O2 + 2H2O® 2Fe(OH)2

2Fe(OH)2 +O+ H2O® 2Fe(OH)3

2Fe(OH)3 ® Fe2O3 ×H2O+ 2H2O

 

 

仮に鉄 2 原子が他よりも飛び出してほぼ孤立していたとすると、その部分に

酸素分子が吸着し、さらに水分子が反応することにより、水酸化鉄(Ⅱ)つまり

Fe(OH)2
2 量体が出来る（図 1a）[3]。水酸化鉄(Ⅲ) Fe(OH)3

（図 1b）は、これ

に酸素原子と水分子が反応して生成される（図 1c, d）。それぞれの反応でスピ

ン磁気モーメントが 8μB，10μB をとり続けるため、基底状態でのシミュレーシ

ョンが可能である。CO への段階的水素原子吸着によるメタノール生成反応[4]

などの例を交えて、全電子混合基底法に基づく第一原理計算コード TOMBO[5]

を用いた結果を紹介する。 

 

                          
図1 (a)2Fe(OH)2

，(b) Fe(OH)3
，(c) 2Fe(OH)2 +O+H2Oの初期配置と(d)反応途中 
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