
科学研究費助成事業　　研究成果報告書

様　式　Ｃ－１９、Ｆ－１９－１、Ｚ－１９ （共通）

機関番号：

研究種目：

課題番号：

研究課題名（和文）

研究代表者

研究課題名（英文）

交付決定額（研究期間全体）：（直接経費）

３３９２４

若手研究(B)

2016～2015

欠陥を有するナノ炭素材料の構造最適化に関する理論的研究

Structural design optimization of carbon nanomaterials with defects

３０７４４６６９研究者番号：

史　金星（SHI, JINXING）

豊田工業大学・工学（系）研究科（研究院）・ポストドクトラル研究員

研究期間：

１５Ｋ２１４８５

平成 年 月 日現在２９   ６ １３

円     3,100,000

研究成果の概要（和文）：本研究では，ナノ炭素材料に格子欠陥を導入することにより形状を変動させ，剛性問
題および振動問題における構造最適設計手法の開発を目的とした．まず，分子力学法に基づいてナノ炭素材料の
骨組モデルを構築した．次に，この骨組モデルに対してラグランジュ乗数法と随伴変数法を利用し，剛性最大化
問題と最小固有値最大化問題を対象に関数空間での定式化を行った．感度関数を理論的に導出し，ナノ炭素材料
の分布系形状最適設計を行った．最後に，密度波を活用した手法であるフェーズフィールドクリスタル法と分子
動力学法を利用して最適形状上の炭素原子の位置を再配置することにより，格子欠陥があるナノ炭素材料の構造
最適設計手法を開発した．

研究成果の概要（英文）：In this study, we carried out structural design optimization of graphene 
sheets (GSs) in terms of stiffness maximization and fundamental frequency maximization problems 
considering topological defects. We constructed continuum frame models of GSs based on the molecular
 mechanics method at first. Then, we performed shape design optimization of GSs based on a developed
 free-form optimization method for frame structures. In the shape design optimization, we used the 
compliance or fundamental frequency as objective function, and theoretically derived shape gradient 
function for maximizing the objective function to obtain the optimal shapes of GSs. However, the 
obtained optimal shapes only consist of hexagonal carbon rings, which do not satisfy the principle 
of minimum energy. Hence, by introducing topological defects, we carried out structural optimization
 of GSs to generate their stable structures using a combination of the Phase-Field-Crystal method 
and molecular dynamics simulation.

研究分野：設計工学　計算力学
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１．研究開始当初の背景 

(1) 材料の背景：理想的なグラフェンシート
(Graphene Sheets; GSs)[1]は炭素原子の六
員環が二次元的に平面に規則的に並んだ 1原
子分の厚さのシートであり、カーボンナノチ
ューブ(Carbon Nanotubes; CNTs)[2]は GSs
を円筒状に丸めた構造である。この二つのナ
ノ炭素材料（Carbon Nanomaterials; CNs）
は既存の材料よりも格段に優れた電気伝導
性、熱伝導性を示すとともに、軽くて優れた
力学特性を有する。格子欠陥はナノ炭素材料
に必然的に存在するため、力学特性及び電気
特性などに大きい影響を与える。発生しやす
い 五 員 環 と 七 員 環 か ら な る
Pentagon-heptagon (5-7)格子欠陥を巡り、
Arizaら[3]及びYakobsonら[4]による欠陥を
有する GSs 及び CNTs の先駆的な基礎研究が
ある。特に、図 1 に示す Stone-Wales(SW)欠
陥は、ナノ炭素材料の非弾性変形の機構に密
接に関わっていることが分かっており、国内
外で活発に研究が行われている。ナノ炭素材
料の中に、格子欠陥を導入し、ナノ炭素材料
の形状をコントロールできれば、所望の力学
特性或いは電気特性の実現が期待できる。例
えば、格子欠陥の位置或いは形状を調節し、
ナノ炭素材料の形状を変化させることによ
り、力学特性（剛性、振動）を最適化するこ
とは可能となる。そこで、本研究課題では、
格子欠陥を有するナノ炭素材料の剛性或い
は固有周波数を構造最適化手法により理論
解析し、これらを最大化することを目標とす
る。 

 

(2) モデリングと最適化の背景：実験的にナ
ノ炭素材料の力学特性を評価することが困
難な場合、連続体力学によるシミュレーショ
ンが有効な手段となる[5,6]。我々はこれま
で無欠陥 GSs 及び CNTs 構造に対する連続体
モデルを構築し、剛性、座屈、振動及び波の

伝播特性の理論解析を行い、連続体モデルの
有効性を明らかにしている。特に、分子力学
法（Molecular Mechanics; MM）と連続体力
学を組み合わせることにより、ナノ炭素材料
の連続体骨組構造を構築し、有限要素法を利
用し、ナノ炭素材料の力学特性を解明した
[7,8]。本研究課題では、これらの研究成果
を踏まえ、分子力学法及び有限要素法による
格子欠陥を有するナノ炭素材料の構造最適
化へ発展させる。一方、大規模となるナノ炭
素材料の骨組モデルの形状最適設計問題に
対し、従来の離散系の解法の適用は難しい。
そのため、変分法に基づいた分布系（関数空
間）で定式化を行い、関数空間の勾配法[9]
を用い、最適骨組形状を求める。そこでは、
有限要素法、感度解析及び関数空間勾配法を
組み合わせることにより、設定した制約条件
の下で力学特性を最大化する。これまでの研
究では、ナノ材料構造への形状最適化問題を
解いた研究が見当たらず、欠陥を導入するこ
とにより構造最適設計手法は初めての試み
である。 

２．研究の目的 
GSsやCNTsなどのナノ炭素材料には正六角形
格子構造から外れた格子欠陥が必然的に存
在する。本研究では格子欠陥を導入すること
により、ナノ炭素材料の形状を変動させ、剛
性最大化或いは固有周波数最大化を実現す
ることを狙い、そのための形状・構造最適化
手法を開発することを目的とする。具体的に
は、ナノ炭素材料の連続体骨組構造モデルを
構築し、その形状を変動させ、剛性問題或い
は振動問題を目的に対する最適骨組形状を
求める。本問題は大規模自由度の最適化問題
となるため、古典的な変分法と最新の数値解
析を組み合わせた解法を開発する。最後に、
格子欠陥を導入することにより、ナノ炭素材
料の最適構造を求める。 

３．研究の方法 
(1) 分子力学法と連続体力学を組み合わせ
ることにより、図 2 に示すように、ナノ炭素
材料の連続体骨組モデルを構築する。具体的
に、C-C 結合と円断面の等価はりを仮想する
ために C-C 結合の伸び、曲げ及びねじりのエ
ネルギーを考慮し、C-C 等価はりにおけるヤ
ング率、せん断率及び直径を求め、ナノ炭素
材料の連続体骨組モデルを構築する。 

(2) ナノ炭素材料の連続体骨組モデルに対
する形状最適設計問題は図 3に示すような骨
組構造用の分布系形状最適設計問題として
単純化され、剛性問題及び振動問題を対象に、
関数空間での定式化と感度関数の理論的な
導出を基に分布系形状最適化手法を構築す
る。具体的には、ナノ炭素材料の骨組モデル
に対してラグランジュ乗数法と随伴変数法
を利用し、その剛性最大化問題及び固有周波
数最大化問題を対象に関数空間での定式化
を行う。固有周波数最大化問題には最小固有

図1 Stone-Wales 欠陥から生成 

するPentagon-heptagon 欠陥 



値の増加に伴う重根問題が発生するが、重な
った全モードの固有値の感度関数を利用し
て形状最適設計手法を提示する。そして、最
適性条件と感度関数の理論的な導出によっ
て、効率的なアルゴリズムと数値解法を開発
する。そこでは標準的な商用有限要素法ソフ
トウェアと組み合わせた汎用システムを開
発し、ナノ炭素材料の欠陥なしの最適形状を
設計する。 

(3)設計した最適形状は炭素原子の六員環構
造のみからで構築される一つの平面上にな
い構造体であり、原子間力が不整合なため、
ナノ炭素材料としては実際には実現できな
い 構 造 で あ る 。 こ の た め 、
Phase-Field-Crystal（PFC）法と Voronoi 分
割法を用い、ナノ炭素材料に欠陥を導入する
ことにより、実現できる最適構造を再構築す
る。更に、各原子の厳密な位置を決定するた
め、分子動力学（Molecular Dynamics; MD）
シミュレーションを用いて C-C結合における
ポテンシャルエネルギー最小化に対する緩
和計算を行い、最終的なナノ炭素材料に対す
る最適構造を設計する。 

 

図 2 ナノ炭素材料の連続体骨組モデル 

 
図 3 骨組構造に対する形状最適設計 

４．研究成果 
本研究では、図 4に示すようなナノ炭素材料
の形状・構造二段階最適設計システムを開発
した。 

 

図 4 構造最適化システム 

(1) 分子力学法と連続体力学を組み合わせ
ることにより、GSs や CNTs などのナノ炭素材
料の連続体骨組モデルを構築することがで
きた。ナノ炭素材料の骨組モデルは一般的な
骨組構造体と異なり、構造最適化システムを
実行する途中で材料定数の変更が必要とな
る。そこで、構造最適化システムの毎回の繰
り返し結果に対して C-C等価はりの材料定数
を原子間のエネルギーとマッチングさせる
ことを試みた。これによりナノ炭素材料の骨
組モデルの形状最適設計用のプログラムを
完成させた。長方形 GS を例として、構築さ
れた連続体骨組モデルを図 5 に示す。 

 

図 5 長方形 GS の連続体骨組モデル（例） 

(2) ラグランジュ乗数法と随伴変数法を利
用し、ナノ炭素材料の剛性最大化問題と固有
値最大化問題に対する関数空間の問題定式
化を行うことにより、最適性条件と感度関数
を理論的に導出した。続いて、変分法に基づ
く骨組構造の構造最適化手法を基にして、汎
用有限要素法ソフトウェアと組み合わせた
ナノ炭素材料の面外変動に対する形状最適
設計プログラムを完成させた。長方形 GS の



固有周波数最大化問題を例として、図 6 に示
す得られた最適形状の最小固有周波数は初
期形状の 12.7 倍になった。 

 

図 6 長方形 GS の最適形状（例） 

(3) 得られた最適形状は炭素原子の六員環
構造のみからで構築される 3次元形状になり、
最小エネルギー原理を満たさないので、2 段
階の構造最適設計が必要になった。このため、
最適形状を利用して同一曲面プロライルの
シェルモデルを作成した（図 7）。このシェ
ルモデルに対して、PFC 法と Voronoi 分割法
とを分子動力学シミュレーション組み合わ
せることにより原子の位置を再配置し、ナノ
炭素材料の最適形状に格子欠陥を導入し、最
終的なナノ炭素材料に対する最適構造設計
手法を開発した。長方形 GS の固有周波数最
大化問題を例として、格子欠陥を導入するこ
とにより、設計した最適構造は図 8 に示す。 

 

図 7 長方形 GS のシェルモデル（例） 

 

図 8 長方形 GS の最適構造（例） 
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