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研究成果の概要（和文）：第一原理計算や分子動力学法といった電子論的・原子論的な計算科学的手法による解
析とナノインデンテーションやマイクロピラー圧縮試験などの微小スケールの実験を実施し，計算と実験の両面
から，マグネシウム合金における変形機構を詳細に理解するとともに，それぞれの変形の素過程に対する合金元
素の効果を議論した．主要な結果として，マグネシウムの塑性変形において重要な底面すべりや(10-12)双晶に
対してY添加が臨界分解せん断応力を増加させることを明らかにした．

研究成果の概要（英文）：In this study, atomistic/electronic analyses such as first-principles 
calculations and molecular dynamics simulations, and micro-scale experiments such as 
nano-indentation and micro-pillar compression tests were carried out to obtain detailed 
understanding of deformation mechanisms in magnesium alloys and effects of alloying elements on each
 elementary event of plastic deformation. As an important result in this study, it has been found 
that Yttrium addition increases the critical resolved shear stress for basal slip and (10-12) 
twinning which are major deformation mechanism in magnesium. 

研究分野：計算材料科学
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  １版

令和

研究成果の学術的意義や社会的意義
本研究では，計算と実験の双方がミクロなスケールを対象として実施されたことで，お互いを連携させて，マグ
ネシウム合金の塑性変形に関する原子レベルでの理解を進めることができた．本研究で得られた各変形機構の原
子レベルの挙動や合金元素の効果に関する基礎的な情報は，さらなる高性能マグネシウム合金の開発に貢献する
と期待できる．

※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 
 マグネシウム（Mg）は実用金属中で最も軽量で，比強度・比剛性が高いことから，有望な軽
量材料の候補として注目されている．しかし，室温域における延性や破壊じん性が低く，成形
性に劣ることが，Mg材料の幅広い実用化のための課題となっている． 

HCP構造を持つMg材料においては，等価なすべり系の数は少なく，主すべり系である底面
すべりのみでは多結晶材料の十分な塑性変形に求められるフォン・ミーゼスの条件を満たすこ
とができない．柱面すべりや錐面すべりなどの非底面すべりは室温域では臨界分解せん断応力
（CRSS）が非常に大きいためほとんど駆動しない．一方、Y などの希少金属元素を添加した
いくつかのMg合金では著しく延性が向上し，そこでは非底面すべりの活動が観察されている．
非底面すべり活性化のメカニズムの解明はさらなる高延性合金の設計のために重要であり，実
験・計算による精力的な研究が近年行われている．その中で，I1型積層欠陥エネルギーの低下
や，原子半径と電気陰性度に関するMgと合金元素の関係などが議論されているが，非底面す
べり活性化のメカニズムに関して未だ十分な理解に至っていない．また，Mg 材料では駆動す
るすべり系が限定されることから双晶変形も重要な役割を担っており，双晶変形の形成メカニ
ズムやその成長挙動を解明することが機械的性質の理解には不可欠である． 
 
２．研究の目的 
 近年，計算機性能の著しい向上と解析手法の発展に伴って，第一原理計算や分子動力学法
（MD）といった計算科学的手法は材料研究における主要なアプローチとして用いられている．
さらに，マイクロピラー圧縮試験やナノインデンテーションといった微小スケールの実験手法
は，原子レベルの計算手法と相性が良くなるため，実験結果と MD 解析を対応づけることで
Mg 合金の塑性変形の理解を進めることができる．そこで本研究では，電子論的・原子論的な
計算科学的手法とマイクロスケールの実験力学的手法の両サイドからMg合金の変形機構を解
明し，それぞれの変形の素過程に対する合金元素の効果を明らかにすることで，高性能Mg合
金創製のための知見を得ることを目的とする． 
 
３．研究の方法 
 マイクロスケールの実験面に関しては，ナノインデンテーション試験と，集束イオンビーム
（FIB）により加工したマイクロピラーの圧縮試験を行った．純 Mgおよび Mg-Y の多結晶材料に
対して EBSD 観察を行って各結晶粒の結晶方位を解析し，選んだ結晶粒に対して試験を実施した．
計算面では，EAM ポテンシャルや MEAM ポテンシャルを用いて変形の MD シミュレーションを実
施した．特に，ピラー圧縮における変形挙動，押込み直下の変形挙動など，実験と対応する解
析を行い,実験・計算の両面から変形機構の考察を行う．  
 
４．研究成果 
 EBSD観察から結晶方位を同定した結晶粒に対してFIB加工で作製したマイクロピラーをフラ
ット圧子により圧縮する試験を実施した．ピラーの形状は四角柱とし，上面の辺の長さは 4～5
μm，アスペクト比は 2～3とした．フラット圧子による圧縮変形は変位制御で行い，押込み速
度は 5nm/s とした．圧縮試験後のピラー側面を走査型電子顕微鏡（SEM）により観察し，2つの
側面に現れたすべり線の組み合わせからすべり面の法線を求め，駆動した変形モードを同定し
た．底面が荷重軸に対して 45 度傾いた方位のピラーでは，主すべり系の底面すべりに最大の分
解せん断応力がかかることから，全ての試験において底面すべりが活動した．応力-ひずみ曲線
から 0.2%耐力を算出し，底面すべりの CRSS を評価した結果，純 Mg に比べて Mg-Y 合金では底
面すべりの CRSS が上昇していることがわかった．また，純 Mg の応力-ひずみ曲線は降伏が明瞭
でなく弾塑性的挙動を示しているのに対して，Mg-Y 合金の応力-ひずみ曲線では明確な降伏と
ともに大きな pop-in が現れ，応力-ひずみ曲線にも固溶強化を示唆する振る舞いが見られた．
第一原理計算および原子間ポテンシャルを用いた底面転位と Y原子間の相互作用の解析から，
Mg 原子と Y原子との原子半径の違いに起因しており，転位周辺の体積ひずみの分布に対応する
相互作用が現れることを確認した．また，底面が荷重軸に対して平行な場合では，(10-12)双晶
が駆動し，その CRSS も同様にして評価した．底面すべりと同じく，(10-12)双晶の CRSS も純
Mg に比べて Mg-Y 合金では上昇することが分かった．ピラー圧縮の変形挙動の MD 解析から，双
晶境界の膨張サイト・圧縮サイトに対して合金元素が安定化・不安定化することが，双晶の核
生成および成長に対して影響することを明らかにした． 
各変形機構の解明に加えて，粒界近傍での力学挙動を調べるために，熱処理によって平均結
晶粒サイズを 1mm 以上に成長させた純 Mgの鋳造材を用いて，粒界近傍のナノインデンテーショ
ン試験を行った．底面と柱面に近い方位を持つ結晶粒を選び，粒内と粒界近傍に対してそれぞ
れ押込みを行った．押込み速度は 1mN/s，最大荷重を 1mN とし，粒内と粒界の押込み位置に対
してそれぞれ 90 回以上と 50 回以上の試験を行った．押込み初期に見られる変位の不連続な増
加現象（pop-in）を発生させる荷重が，粒界近傍では増加し（図 1），一方でその活性化体積は
粒内と粒界でほぼ同じであることを明らかにした．この結果は，粒界近傍でも粒内と同様のイ
ベントによって pop-in が引き起こされていることを示している．また活性化体積の値が 1b3 以
下の非常に小さい値であったことから，pop-in の原因となるイベントが表面からの転位の不均
一核生成など極めて局所的なイベントであることが示唆される．柱面に近い方位に対して押込 



 
 
 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

(a)                                           (b) 

図 1 純Mgのナノインデンテーションにおける pop-in挙動. (a)底面および柱面に近い表面方

位の結晶粒内での第一変位バースト（b）pop-in荷重の累積分布.（引用文献①） 
 
 
みを行った場合，圧痕周辺に(10-12)双晶の形成が観察された．押込みによって形成された双晶
は圧痕から<11-20>方向に成長する様子が確認された．そして，押込み位置が粒界に近づくにし
たがって，形成される双晶は細く小さくなることがわかった．多結晶材料のマクロな変形過程
において粒界は双晶の核生成サイトの一つとして考えられているが，押込みによる局所的な変
形においては圧子直下が核生成サイトとなり，その後の双晶の成長は，双晶転位と粒界との弾
性的な相互作用から抑制されたと考えられる．これらのナノインデンテーション試験の結果を
考察さるために，押込み直下の変形挙動の分子静力学解析を行った．1辺が約 35nm の立方体の
原子モデルに対して，モデル上面を押込み面として自由表面とし，モデル下部の数原子層を固
定し，他の方向には周期境界条件を適用した．そして，半径 10nm の仮想球圧子を考え，Kelchner
による斥力ポテンシャルを用いてモデルに押込みを与えた．押込み深さを 0.01nm ずつ増加させ，
共益勾配法を用いてエネルギーの勾配のノルムが 0.05eV/Å以下になるか，最大 400 ステップ
まで緩和計算を行うことで，与えられた負荷の下での平衡状態を解析した．底面と柱面のいず
れの表面方位の場合でも，pop-in の前駆として底面転位の運動が生じており，底面転位と粒界
との相互作用が後続のイベントに影響することを示した．また，柱面を表面方位とする場合で
は，押込みが進行して押込み直下に不均一構造が形成された後，双晶が核生成する挙動を観察
することができた． 
実験と対応する解析に加えて，Mg-Y 合金において非底面すべり活性化の要因の一つとして議
論されている I1型積層欠陥の近傍での欠陥のダイナミクスをMDシミュレーションにより解析
した．I1型積層欠陥の端部のバーガースベクトルは底面に垂直な c 方向の成分を含み，負荷さ
れる応力状態に応じて，I1型積層欠陥の端部から<c+a>転位や(11-21)双晶が形成する挙動が得
られた．また 1次錐面と 2次錐面の一般化積層欠陥エネルギー曲面上に現れる極小点の位置に
関係して，I1型積層欠陥の端部から生成する<c+a>転位の反応が異なることを明らかにした． 
他には，Mg の<a>すべり系における非すべり応力の影響の MD解析，変形双晶の均一核生成の
エネルギー論的評価を実施した． また，積層欠陥や転位など力学特性に重要な欠陥構造に対す
る合金の効果を第一原理計算により計算するとともに，そのような異種原子間の相互作用を表
現するための原子間ポテンシャルに関して EAM ポテンシャルの形式や人工ニューラルネットワ
ークなどを検討した． 
 
＜引用文献＞ 
①須藤海志，修士論文（信州大学大学院総合理工学研究科），2019 年 3月． 
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