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研究成果の概要（和文）：本研究では、分子動力学（MD）法と有限要素法（FEM）の計算領域境界に二重解像度
要素（DRE）を配置することで、原子論的解析と弾性解析を連成させる手法を開発した。DREは、周囲のFEM要素
に対しては要素として、MD領域の原子に対しては原子集団として振る舞うものである。DREを導入することで不
必要な制約条件を排除しつつ両計算手法を適切に繋ぐことが可能となった。
開発した手法を用いて複数転位と結晶粒界の相互作用に関する計算を行った。複数の転位が存在するすべり面近
傍と結晶粒界近傍にMD領域、周辺部分にFEM領域、境界にDRE領域を配置し、外部応力印加下での隣接結晶粒への
転位の伝播過程等を解析した。

研究成果の概要（英文）：We developed a method that concurrently couples atomistic and elastic 
analysis by allocating double resolution elements (DRE) at the boundaries between molecular dynamics
 (MD) regions and finite element method (FEM) regions. DREs act as elements towards surrounding FEM 
elements, whereas they act as atomic group towards atoms in MD regions. By introducing DREs, it 
became possible to properly connect both calculation methods while eliminating unnecessary 
constraint conditions.
Using this method, we calculated interactions between multiple dislocations and a grain boundary. We
 set a calculation cell in which MD, FEM and DRE regions are placed near the slip plane of the 
dislocations and grain boundary, at the peripheries, and at their boundaries, respectively. We 
analyzed propagation processes of the dislocations to the adjacent grain under an application of 
external stress to the calculation cell.

研究分野： 原子力材料

キーワード： 転位　結晶粒界　分子シミュレーション　マルチスケールモデル

  １版

令和

研究成果の学術的意義や社会的意義
開発した新手法は、MD法のみの従来型計算と比較して数千倍以上の高効率を有しつつ、且つ同等の精度を保持し
ている計算手法である。本手法によって、これまでの手法では不可能であった空間スケールを対象として、原子
論的取り扱いを用いた材料挙動予測が可能となった。今後の発展的適用として、照射下に於ける延性低下、破壊
靭性劣化のモデル化が挙げられる。特に、軽水炉高経年化で最も大きな課題の１つである照射脆化を伴う圧力容
器鋼、及び地震等の過大荷重負荷に於ける構造材料の健全性等の課題に対して、計算科学に基づいた評価手法を
提供しうることも期待される。

※科研費による研究は、研究者の自覚と責任において実施するものです。そのため、研究の実施や研究成果の公表等に
ついては、国の要請等に基づくものではなく、その研究成果に関する見解や責任は、研究者個人に帰属されます。



様 式 Ｃ－１９、Ｆ－１９－１、Ｚ－１９（共通） 
１．研究開始当初の背景 
照射環境におかれる複雑な材料システムとしての原子力システムを利用していくためには、(1) 

経年劣化予測手法開発や耐環境性材料開発、(2) 補修技術・劣化緩和・予防保全技術開発、(3) 材
料劣化検査技術と環境定量化手法開発、の 3 つの項目をバランスよく総合化する保全工学研究
の進展とこのための学術体系が必要であると考えられる。この中で、放射線照射場における経年
劣化の予測手法を開発することは、我々が解決しなければならない最大の課題である。この方法
の１つとして、材料劣化の物理メカニズムを明らかにして、これに基づいたシミュレーションか
ら材料挙動の評価を行い、併せて模擬環境によって予測モデルの検証実験を行うことの重要性
について、我々のグループは立証してきた[1]。また、材料特性変化を予測するモデル構築と検証
実験を積極的に行ってきた実績を持つ[2-4]。 
 原子力材料に於いては、放射線との相互作用により、熱平衡条件下では存在しなかった高濃度
の空孔と共に格子間原子が形成し、これらの拡散に伴うミクロ組織変化を介し、構成する機器の
マクロな機械特性変化が引き起こされる。これらの過程は、空間スケールで原子の大きさに相当
する 10-10m オーダから機器の大きさである 101 ~ 102m オーダに至る様々なスケールを包含し、
且つ微小スケール過程によりそれ以降のスケール事象が決定づけられる典型的なマルチスケー
ル・マルチフィジックス現象である。これらの過程を解明する１つの手法として、分子動力学
（MD） – 有限要素（FEM）弾性解析を連成させる解析手法が有望視されてきた。この手法は、
転位やき裂中心部等結晶構造の乱れを原子論的に取り扱う必要のある領域のみを MD 法で解析
し、周辺領域で結晶構造が保たれている領域を簡便な弾性体モデルで近似的に解析する手法で
ある。しかし、MD – FEM 境界領域で原子位置と節点位置を一致させなければならない[5]、事前
に別途数値解析を要する[6]、境界領域での熱伝導が適切に再現されない[7]等、実用化と適用性
には課題が残されていた。 
 
２．研究の目的 
本研究では、MD と FEM の新しい連成解析手法として、両計

算領域の境界に二重解像度要素（DRE）を配置する手法（図 1）
を構築することを目的とする。DRE は、周囲の FEM 要素に対し
ては自身も１つの要素として振る舞い、MD 領域の原子に対し
ては原子集団として振る舞うものである。DRE を導入すること
により、不必要な制約条件を排除しつつ両計算手法を適切に繋
ぐことが可能となる。本手法により、マルチスケール・マルチフ
ィジックス過程を高精度且つ高効率に再現する複合的モデルが
実現し、多数の照射欠陥を含む体系に於いて、その原子挙動から
機械的特性変化を予測することが可能となる。 
 
３．研究の方法 
(1) 連成解析フレームワーク構築 
 図 2には、本研究で構築した計算プロセスを示す。
本計算手法は、通常の MD や非定常 FEM と同様に、
原子および節点にかかる力を求め、原子・節点の加
速度を算出し、これを時間積分して原子・節点の速
度・位置を逐次計算していくことが基本となる。シ
ミュレーションの各時刻ステップにおいて、写像 κ
によって DRE 内の原子加速度を節点加速度に換算
し、それを FEM によって算出された節点加速度と
力学的に均衡させ、調整後の節点加速度を写像 μ に
よって改めて原子加速度に換算する。この一連のプ
ロセスにより、DRE 内の原子と節点の挙動から力学
的矛盾を常に排除することが可能となった。 
 
(2) MD-FEM 換算手法の構築 
 MD 法で記述される原子の変位を FEM の節点変
位に換算する写像 κ、その逆に相当する写像 μ を求
めた（図 3）。DRE 領域内では変位の線形性が保たれ
るため、FEM の節点変位から MD 法の原子変位に変換
する写像 μ は FEM の内挿関数同様に簡略化した行列
で表すことが可能である。一方、MD 法の原子変位か
ら FEM の節点変位に変換する写像 κ については、直
交性等の適切な条件により一意に定めることが可能と
なった。写像 κ、μ を図 1 に示す MD – FEM 連成解析
コードに取り入れた。 
 
 (3) 熱伝導の適正化 
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図 2 MD-FEM 連成解析の計算プロセス 
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図 3 DRE 導入のための写像概念図 



 FEM 領域と MD 領域では、短波長フォノンの取り扱い手法が異なるため、特に MD 領域で不
自然な温度上昇が発生し、領域間での整合性が崩れる可能性があることがこれまでの研究によ
り明らかとなっている[6]。本研究では、この課題を解決するため、統計力学的手法に基づいて、
DRE 領域で格子振動を調整し、熱伝導を適正化する手法を構築した。これらの段階を経て、MD
と FEM を適切に連成させる手法を確立した。 
 
４．研究成果 

(1) MD-FEM 連成解析手法の検証  
図 4 には，構築した連成解析手法と MD のみの計算結果の比較を示す。対象は Fe とし、を示

していることがわかる。また、弾性振動が減衰していないことも併せて、DRE による計算結果
の信頼度は高いことが明らかとなった。 

 
 
 
 

 
 
 
 
 
 
 

図 4 計算セル長さの変化に関する DRE 
 

(2) 解析手法の実装 
 開発した連成解析手法を用いて、複数転位と結晶粒
界の相互作用に関する計算を行った。図 5 に示すよう
に、複数の転位が存在するすべり面近傍と結晶粒界近
傍に MD 領域を、周辺部分に FEM 領域を、境界に DRE
領域を配置した計算セルを作成した。尚、MD 計算に必
要な原子間ポテンシャルは、単元系面心立方金属 Ni を
用いた。外部応力印加下での転位の結晶粒界への蓄積
と隣接結晶粒への転位の伝播過程に関して解析し、特
に応力集中の発生確率が高い粒界を解明した。 
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