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研究成果の概要（和文）：マグネシウム（Mg）などの六方晶合金は，塑性変形の異方性のため低温～室温で延
性・加工性に乏しく，構造材料として本質的な欠点を有している．しかし，合金化と機械特性の関係は古くから
古典的な固溶強化機構が知られているものの，降伏後の塑性変形や延性を関連づける理論や機構はわかっていな
い．本研究では，この周期系の転位を有する原子モデルを構築し，電子構造解析に基づく塑性変形の評価法を構
築し，塑性異方性を改善する機構を構築した．また，一部の合金元素によって塑性異方性が改善され，延性が向
上することを明らかにした．

研究成果の概要（英文）：Solution strengthening is a well-known approach to tailoring the mechanical 
properties of structural alloys. Ultimately, the properties of the dislocation/solute interaction 
are rooted in the electronic structure of the alloy. Accordingly, we compute the electronic 
structure associated with, and the energy barriers to dislocation cross-slip. The energy barriers so
 obtained can be used in the development of multiscale models for dislocation mediated plasticity. 
The computed electronic structure can be used to identify substitutional solutes likely to interact 
strongly with the dislocation. Using the example of a-type screw dislocations in HCP metals, we 
compute accurately the Peierls barrier to secondary slip and argue that some solutes should interact
 strongly with the studied dislocation, and thereby decrease the dislocation slip anisotropy in the 
alloy. 

研究分野： 計算材料科学

キーワード： 転位構造　合金設計　電子状態解析

  ４版

令和

研究成果の学術的意義や社会的意義
合金化に対する電子状態を考慮した欠陥構造のモデリングに注力し，転位構造と合金元素の電子的な相互作用が
もたらす影響を評価する新たな枠組みを構築することで，材料の力学特性の理解に大きく貢献した．さらに，材
料設計における普遍的な問題である合金化による力学特性の評価において，従来の試行錯誤で行われていた材料
開発に新たなアプローチを提案した．これらの元素戦略による材料設計は学術的な革新性のみならず，資源の少
ない我が国において効率的な材料開発が可能になるという観点から工学的にも意義がある．



様 式 Ｃ－１９，Ｆ－１９－１，Ｚ－１９，ＣＫ－１９（共通） 
１．研究開始当初の背景 

マグネシウム（Mg）などの六方晶合金は，塑性変形の異方性のため低温～室温で延性・加工

性に乏しく，構造材料として本質的な欠点を有している．近年，1at%以下という少量の添加で

延性を劇的に改善する元素が確認され，合金開発による実用化が期待されている．しかし，合

金化と機械特性の関係は古くから固溶強化が知られるのみで，降伏後の塑性変形や延性を関連

づける理論や機構は知られていない． 

 

２．研究の目的 

 近年の計算機技術の発展により，電子状態計算から力学特性や熱力学特性などの材料の特性

を評価し，非経験的に合金設計を行う元素戦略材料設計が注目されている．本研究では，第一

原理計算で評価が可能なバルク特性と転位論を基礎とした理論的な枠組みを組み合わせて，転

位構造や合金元素の影響を評価する手法を構築することを目的とする．ここで，周期転位の場

を考慮した電子構造解析に基づく塑性変形の評価法を構築し，塑性異方性を改善する機構を検

討する．そして，六方晶合金の高強度と高延性の両立を実現するための普遍的な合金設計手法

を開発する． 

 

３．研究の方法 

 溶質元素は一般に転位との弾性相互作用による固溶硬化を生じる一方，延性改善への影響は

このような古典的理論で説明することはできない．転位芯構造への影響が延性の変化をもたら

すことに着目し，電子状態解析によって合金元素と転位の化学的相互作用を明らかにする． 

しかしながら，転位は弾性場の減衰がゆるやか（距離に反比例）であるため，本来評価に必要

な系で電子状態の計算をすることはできない．そこで本研究では，様々な転位構造に対して，

周期系の転位が生成する弾性場を逆格子空間から数値的に求める手法を構築する．弾性解と第

一原理計算で等しい周期系を用いて弾性エネルギーの寄与を正当に評価し，合金元素と転位の

化学的結合状態と転位運動の関係を明らかにする．本研究では，転位芯構造を第一原理計算で

評価する枠組みを構築する．そして，新たな構造材料として期待されている，マグネシウム(Mg)，

チタン(Ti)，ジルコニウム(Zr)の転位芯構造および界面構造の評価を行った． 

 

４．研究成果 

【転位芯構造解析と延性に関する研究】 

原子の特性を電子状態から解析する第一原理計算では周期的な原子モデルを前提として解析

を行う．本研究では，転位双極子の拘束条件下で弾性場をフーリエ空間上で解くことにより，

周期条件を満たす原子モデルを構築した．第一原理計算によって上記の材料について応用して

得られた転位構造を図 1に示す．図から，同じ六方晶金属でも転位構造が全く異なり，Mg では

底面，Ti では柱面，Zr では柱面に広が

ることが確認された． 

次に，それぞれの材料について合金元

素の影響を検討した．一例として，Mg

中の合金として，Alと Yが添加された際

の転位芯構造を示す(図 2)．機械特性に

影響しない Al と延性を向上させる Y で

は転位構造が大きく異なることがわか

 
図 1 六方晶金属の転位構造．転位芯のひずみが大きい

箇所を赤い矢印で示す． 



る．電子状態解析によって，Mgと Yの強

い相互作用により底面に拡張した転位

が収縮し，非底面すべりを活性化するこ

とで延性が改善されることを発見した．

さらに，同様のアプローチによって Ti

合金のすべり挙動に関して，合金元素と

して広く用いられている Al と V 元素が

底面すべりを活性化する効果を生じる

ことを明らかにした． 

合金元素と転位の化学的相互作用は

鈴木効果などが知られているが，機械特

性への詳細な影響を電子状態から予測することにより，合金設計の新たな評価法として幅広く

適用できることを示した． 

 

【粒界脆化因子の計算科学的評価手法】 

合金元素の延性に関する特性に加えて，破壊力学を応用して合金元素が破壊挙動に及ぼす影

響について評価する枠組みを検討した． 

Mg 合金では，粒界や双晶境界などの結晶の界面から割れが発生することがわかっており，界

面の特性にもたらす合金元素の影響が割れの特性を決めていると考えられる．このような問題

に対して破壊力学を基本とした理論体系が古くから知られている．本研究では，理論に計算科

学の結果を組み合わせて特性を評価する枠組みを構築するとともに，実験による 2元系合金の

破壊靭性試験と連携して，合金元素の界面への偏析やどのようなメカニズムで破壊に寄与する

かを検討した．ここで，界面構造に起因した特定の評価にならないために，実験で観察される

様々な界面の原子構造を用いて体系的に評価した． 

その結果，図 3に示すように，Li，Ca，Sn，Pb が負の値を示し，割れを促進する元素である

ことが予測された．それら以外の元素は正の値を示し，特に，Zrは割れにくくする影響が強い

ことがわかる．電子状態の詳細な解析から，このような特徴は Mg の p電子と合金元素の d電子

の結合によって生じることを見出し，IIIB や IVB 族元素が破壊抵抗を向上する効果を有するこ

とを明らかにした．図 4から実験結果と計算には良好な相関が見られ，計算によって予測され

た Zr が顕著に靭性を向上させることが確認された．これまでの成果と合わせて，計算科学によ

って構造材料の強度，延性，靭性を評価することを可能にした． 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

図 3. 計算に基づく元素毎の破壊に対する影響． 

図 2  Mg 合金の転位構造．転位構造の変化と合金元素

近傍の電子の結合を示す． 
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