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研究成果の概要（和文）：三次元構造体で線欠陥として定義される転位や回位では、特異線の周囲に特異応力場
が形成される。一方、二次元構造体に欠陥を導入すると、欠陥の周囲の応力場は曲率を変化させる駆動力として
作用し、応力場の緩和と形状変化が生じる。このメカニズムを積極的に利用すれば低次元材料の形態制御が可能
になると考えられる。グラフェンシートやカーボンナノチューブなどの可展面に六員環の周期的配列が写像され
た低次元ナノ炭素構造体の完全結晶に、欠陥を導入することによって形成される面外変形メカニズムを自発曲率
の変化として理解し、欠陥の生成・消滅・移動による面外変形の制御と、ナノ構造体の形態制御の設計原理の獲
得を目的とする。

研究成果の概要（英文）：In a three-dimensional structure, a singular stress field is formed around  
dislocation or disclination defined as a line defect. On the other hand, when a defect is introduced
 into the two-dimensional structure, the stress field around the defect acts as a driving force for 
changing the curvature, and the stress field is relaxed and the shape is changed. It is considered 
that the configuration of low-dimensional materials can be controlled by positively utilizing this 
mechanism. The out-of-plane deformation mechanism formed by introducing defects into the perfect 
crystal of a low-dimensional nanocarbon structure in a periodic array of six-membered such as a 
graphene sheet or a carbon nanotube is considered to be a change of spontaneous curvature. And the 
purpose is to understand the change and control the out-of-plane deformation due to the generation, 
disappearance, and movement of defects, and to acquire the design principle of morphology control of
 nanostructures.

研究分野： 計算材料力学

キーワード： 低次元ナノ炭素材料　転位　回位　自発曲率　曲面設計論

  １版

令和

研究成果の学術的意義や社会的意義
ナノ低次元材料に現れる原子結合の切断やくい違いを伴う再結合などの格子欠陥の生成・消滅・運動といったダ
イナミクスは、同時に顕著な曲率の変化をもたらす点に特徴がある。ナノ低次元材料の変形理論の構築は、その
構造健全性や不安定現象を利用した形態形成のメカニズムの普遍的知見の獲得に結びついている。さらにはナノ
スケールの構造にとどまらず、微細構造を有する構造体の曲率変化によるアダプティブな応答を利用したスマー
ト構造化、およびトポロジー最適化などに結びつく可能性がある。その基礎となる幾何学は微分幾何学を基礎と
する応用数学の発展に寄与するなど、多くの異分野への波及効果が期待できる。

※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。
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１．研究開始当初の背景 
カーボンナノチューブ(Carbon Nanotube; CNT) は、模式的にはグラフェンシート(Graphene 

Sheet;GS) をカイラルベクトルと呼ばれる方向を基準として、有限サイズに切断し、巻き、継ぎ

目のない構造に作成したものと理解することができる。GS は六員環の炭素原子一層からなる構

造であり、曲げに対する剛性は十分に小さく、弾性エネルギーが非常に小さい変形でさまざまな

直径の管状に巻くことができるため、CNT は自然界に安定して存在するナノカーボン材料であ

る。ここではこのように面内変形（引張圧縮剛性）に対して面外変形（曲げ剛性）がきわめて小

さい材料をここでは力学的低次元材料、あるいは低次元材料と呼ぶ。GSやCNTなどのナノ炭素

材料は、六員環からなる低次元材料である。 

 
２．研究の目的 
三次元構造体で線欠陥として定義される転位や回位（転傾）では、欠陥の芯となる特異線の周

囲に特異応力場が形成される。一方、二次元構造体に欠陥を導入すると、欠陥の周囲の応力場は

曲率を変化させる駆動力として作用し、応力場の緩和と形状変化が生じる。このメカニズムを積

極的に利用すれば低次元材料の形態制御が可能になると考えられる。本研究では、グラフェンシ

ートやカーボンナノチューブなどの可展面に六員環の周期的配列が写像された低次元ナノ炭素

構造体の完全結晶に、欠陥を導入することによって形成される面外変形メカニズムを自発曲率

の変化として理解し、欠陥の生成・消滅および移動による面外変形の制御と、ナノ構造体の形態

制御の設計原理の獲得を目的とする。 

 
３．研究の方法 

低次元ナノ炭素構造体の欠陥が創る固有の自発曲率が原因となって発生する三次元的な形態

（曲面）についての設計原理の獲得を目的として、Stone-Wales 欠陥、pentagon-heptagon 欠陥さ

らにはその複合欠陥を導入したグラフェンシートやカーボンナノチューブの原子シミュレーシ

ョンによる計算機実験を行う。静力学的な安定構造について対応する連続体シェル理論を用い

た粗視化モデルの構築を行う。さらにナノ構造体と相似な力学特性を有するプロトタイプを実

際に作成し、その変形特性を助として構造安定論による解析を行った。そして、欠陥の生成・消

滅・移動によって、所定の欠陥配置を構成する可能性を調べ、ナノ機能曲面設計論の礎となる理

論を構築する。 

 

４．研究成果 

【平成 29 年度：欠陥を有する低次元ナノ炭素構造体の自発曲率の解析】 

ボルテラの切断(Volterra's cut)と呼ば

れる不連続変位場を有する構造からつくら

れる転位や回位構造とシェル理論を用い

て、三次元曲面の形態を予測できる連続体

モデルを構築した。そして、ナノ構造体と相

似な力学特性を有する連続体モデルを用い

て、面外変位とその二次こう配としての曲

率分布を評価した（図１）。 

 

 図１ 平均曲率 



【平成 30 年度：ナノ構造体と相似な力学特性を有するプロトタイプの造形と構造安定解析】 

応力フリーの状態で固有の曲率を有する薄肉構造体を実際に整形し、その実際の変形特性を

助として飛び移りや屈服といった座屈を拡張した構造安定論（広義の座屈理論）による解析を連

続体モデルベースで行った。得られた解析結果から複数の欠陥が弾性的に相互作用問題を考え

た。低次元材料では面外変形によって、上に凸、下に凸といった解の唯一性が破綻するだけでな

く、幾何学的な非線形性が本質的に重要になるためたんなる重ね合わせでは評価できない可能

性がある。曲げ変形を考慮したグリーン関数を考察し、近似的にエネルギーを極小化する方法に

ついて定式化を行った。 

 

【平成 31 年度：欠陥の生成・消滅、移動による欠陥配置の構成とナノ機能曲面設計基礎論の構

築】 

欠陥の生成・消滅、移動によって、所定の欠陥配置を構成する可能性を調べ、ナノ機能曲面設

計論の礎となる理論を構築した。すべりや上昇といった結晶学的な欠陥の移動がナノ炭素構造

でも観察されているので、その欠陥の移動に伴う曲面構造の変化を原子シミュレーションによ

って解析した。設備備品として導入する大容量構造データ記憶装置に、大量の基本解析データを

保存し、欠陥の相互作用のポスト処理、可視化などのために用いる。生成・消滅・移動により動

的に構成される欠陥配置を平成 29 年度の静的な結果と比較し、自発曲率に基づくナノ機能曲面

設計論の礎となる理論を構築している。 
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