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研究成果の概要（和文）： 本研究では，塑性変形の基礎メカニズムである転位を素欠陥とし，

その素欠陥同士の相互作用，および素欠陥と結晶粒界等の周囲欠陥との相互作用に代表される

塑性物理現象を，実験力学および計算力学の両面から解明した．各欠陥相互作用の中でも，加

工硬化や強化の観点から転位と結晶粒界の力学的相互作用が最も重要であり，相互作用の程度

を表す指数を提案し，双結晶マイクロピラーを用いたナノインデンテーションの実験と分子動

力学シミュレーションから，その指数の適用性を含めた検証を行った．  
 
研究成果の概要（英文）：Yielding of polycrystalline ductile materials can be realized by transfer of 
dislocation across a grain boundary (GB), or by incorporation between the residual GB dislocation and 
the dislocations nucleated in the near-field of GB due to the applied stress. These phenomena are 
determined by the crystallographic orientation and the multiaxial stress state around GB. In the present 
research, the interaction between dislocations and GB among several defects interactions has been 
investigated from nanoindentation using a micro-sized pillars consisting of two grains and one GB. Also 
molecular dynamics simulations revealed the physical dislocation reactions under a uniform 
compression and a nonuniform indentation stress state. These interactions can be summarized by using a 
boundary interaction condition proposed here.  
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１．研究開始当初の背景 
 固体力学おける非可逆な塑性変形は，欠陥
の生成とその発展挙動につきる．従来から，
結晶性材料の塑性変形を導く素欠陥である
転位の運動学と，その集団化・統計平均化さ

れた結果としての現象論的塑性力学の発展
が推し進められてきた．一方，転位の原子論
的な描像が，分子動力学シミミレーション
(MD)といった新たな計算力学手法の拡充に
より，明確な物理現象として記述されるよう
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になった．従来では確率論的，現象論的な仮
定の下で非線形な転位芯を取り扱ってきた
が，MD では原子間ポテンシャルの正当性を
保証する範囲内で，その転位芯を自然な形で
再現することができるようなった．しかしな
がら，従来のマクロ的塑性挙動の描像が，超
多自由度で構成される原子構造体の変形場
で完全に網羅できるかと言えば，それは不可
能である．なぜなら，素欠陥の転位は単独で
振る舞うことに意味はなく，転位間の相互作
用，転位と面欠陥である結晶粒界あるいは表
面・界面との相互作用等，不均質な周囲環境
との相互作用の結果としてスケール的に上
位階層の変形場が実現される．単独の運動に
加えて，複雑な周囲環境との相互作用をすべ
て決定論的に解明することは，天文学的な数
値の巡り合わせに等しい．このような背景の
もとで，マクロ場と原子集合体のミクロ場を
時空間にマッチングさせるマルチスケール
モデリングの研究が世界的にも推し進めら
れてきた． 
 本報告者は，これまでナノインデンテーシ
ョンを用いた力学的階層性に関する研究を
実施してきた．全体寸法がマクロな量をもつ
従来の材料に対して，ナノスケールで押込み
負荷し，その塑性変形の初期段階の応答を調
べた．そして，ナノ塑性という新たな分野を
実験力学から展開し，数個の転位間相互作用
を計算力学手法のMDにより結晶学的な論理
の下で解明してきた．そして，素欠陥群の集
団的振る舞いである押込み荷重−押込み変位
に見られる変位バースト現象に着目し，塑性
変形の初生を議論した．これまでは単結晶を
対象に基本的な現象の解明に焦点を絞り，い
わば数個の素欠陥同士の相互作用を明らか
にしてきた．次の段階として，上述したよう
に，その素欠陥と周囲欠陥との相互作用の解
明が現在の固体力学における最先端課題で
あり，実用的なマルチスケールモデリングに
は不可欠な課題でもある．このような一連の
背景から，転位を素欠陥に位置づけ，その素
欠陥と周囲欠陥との相互作用をモデル化す
ることで，従来のマクロな塑性挙動と関連付
ける塑性物理学を構築する着想に至った． 
 
２．研究の目的 
 本研究では，固体材料の塑性変形の基礎メ
カニズムである転位を素欠陥とし，その素欠
陥と素欠陥の相互作用，および素欠陥と結晶
粒界や表面・界面といった周囲欠陥との相互
作用に代表される塑性物理現象を実験力学
および計算力学の両面から解明し，従来より
体系化されてきたマクロな塑性現象と論理
的に関連付けることにより，新たに塑性物理
学という学理の創出を目的とするものであ
る． 
 

３．研究の方法 
 粒界を挟んだ結晶粒の方位関係を後方散
乱電子回折像(EBSP)による結晶方位解析を
行い，粒内と粒界近傍の位置を明確に同定し
たナノインデンテーションを行う．従来の単
結晶の研究より，その特性が明らかにされて
いる変位バースト挙動を，いわば粒界と相互
作用させる試行転位群として位置づけ，その
変位バーストから引き出される特性を用い
て，粒界の力学的役割について実験力学的に
解明する．そして，材料内部で生じている欠
陥群の相互作用を明らかにするため，次のよ
うな計算力学的アプローチにより，そのメカ
ニズムを解明する． 
(1) MD による素欠陥と粒界との相互作用の

ダイナミクス 
(2)最小エネルギー経路(MEP)探索シミュレー

ションによる相互作用のエネルギー論的
評価 

(3)レベルセット法転位動力学シミュレーシ
ョンによる内部応力場の評価 

 
４．研究成果 

(1)転位と粒界のエネルギー論的相互作用の

評価： 
 計算力学的アプローチ(2)の手法である最
小エネルギー経路(MEP)探索シミュレーシ
ョンを用いて，1 個の刃状転位とΣ3 対称傾角
粒界(双晶)との相互作用の活性化障壁を評
価した．図 1 に示すように，双晶(TB)と転位
が十分に離れた孤立状態を初期状態とし，そ
れらを含む系全体にせん断応力を負荷して，
刃状転位を運動させる．そして，意図的に双
晶と会合させて，反応後の平衡状態を終状態
とした．それらの状態間における反応経路を
探索し，その反応経路に沿ったエネルギー変
化を示したのが図 2 である．これからわかる
ように，この相互作用の場合には明らかな活
性化障壁が存在し，その大きさは転位の単位
長さあたり 0.116[eV]ほどあることがわかっ
た．これは，同じ面心立方格子(fcc)材料中の
刃状転位が運動するときに生じる，パイエル
スポテンシャル・バリアーの 10,000 倍に相
当するという新たな知見が得られた(５．主
な発表論文等[雑誌論文]の⑫)．通常の一般粒
界よりも，より安定な(粒界エネルギーの小
さな)双晶との相互作用の活性化障壁は著し
く大きいことがわかる．この特性を活かした
のが，最近報告されたナノツイン(nano-twin)
構造の材料である．この大きな活性化障壁を
優先的に作動させるため，他の転位や周囲欠
陥との相互作用を生じさせないように内部
構造を制御することによって，通常の多結晶
材料よりも 10 倍の降伏応力が得られている．
このような計算力学的手法によ 



 
図 1 NEB 法による MEP 

 

 

図 2 活性化エネルギーの評価 

 
り，転位と粒界の相互作用に関わる活性化障
壁を見積もった例は極めてまれなケースで
あり，学術的なインパクトは大きい． 
 
(2)複数の転位群と粒界の相互作用ダイナミ
クス： 
 インデンテーションにより意図的に発生
させる転位群を試行欠陥群として定義し，分
子動力学シミュレーション(MD)により，粒
界の面欠陥との相互作用のダイナミクスを
調べた．本解析は，実験では困難なメカニズ
ムの解明に大きく寄与した． 
 <110>軸を回転軸とする対称傾角粒界と表
面が垂直に会合するモデルを考える．これは，
後述する(3)の実験の試料に対応する．ミス
オリエンテーション角 70.52 deg.のΣ3対称傾
角粒界(双晶)を対象に，粒界から 2 nm 離れ
た表面に剛体球圧子を押し込んだ時に生じ
る転位の反応を図 3 に示す．他の粒界の場合
と比較して，このケースでは大きな変形抵抗
を示した後，まず粒界近傍で転位が発生する
(図 3A)．そして，双晶面に沿って分解した
転位 a0/6[112]が運動をする(図 3C)．そして，
もう一方の転位 a0/6[121]は不動化し，その内
部応力場と押込みの応力場により，粒内にせ
ん断ループが発生する(図 3D)．この時に，
押込み荷重—押込み変位曲線において，大き
な荷重低下が生じている．その後，せん断ル
ープはショックレーの拡張転位に分解し，大
きく張り出すことになる(図 3F)．このメカニ
ズムは，粒界の作る自己平衡した内部応力場
に強く影響をうけることがわかる．例えば，
図 4 に示したように，粒界エネルギーの大き

なΣ11 [332] では，原子オーダーでの不均質
構造が大きく，応力集中源として容易にせん
断ループを射出することになる．このため，
粒界が存在することによる変形抵抗の増加
は，Σ3 に比べると小さくなっている． 
 粒界との相互作用では，粒界の持つ内部応
力場との相互作用が大きな影響を持ち，特に
粒界真上ではなく，そこから 2 nm 程度離れ
たところで，その影響が大きく現れている．
粒界エネルギーとの関係を調べると，必ずし
も明確な相関はないことから，エネルギーレ
ベルでの評価と，応力レベルでの評価が一致
しないことがわかった(５．主な発表論文等
[雑誌論文]の⑧)．このように，直接的なダイ
ナミクスをとらえた解析例は従来の研究で
は見あたらず，高い評価を得ている． 
 

 
 図 3 転位の反応  図 4 各粒界と転位の射出 
 
 表面と平行に位置する粒界と転位の直接
的な相互作用を MD により求めた例が図 5と
6 である．図 5 はΣ3A の粒界に対して垂直に
一様な圧縮応力を作用させ，Frank-Read 源
から発生した転位と粒界が相互作用した後，
粒界から転位が反対側の粒に射出している．
ここでは図示していないが，Σ3B との比較か
ら提案した粒界相互作用指数を用いた評価
が可能であることを確認している．さらに，
インデンテーションの不均一な応力場での
解析例が図 6 である．応力軸の傾きを考慮す 

 

図 5 一様圧縮応力下での双結晶 MD モデル 



 
図 6 押込み変形下での双結晶 MD モデル 

 
ることにより，同様に評価できることがわか
った．いずれの場合にも，Σ3B は粒界をまた
ぐ塑性変形が容易である一方，Σ3A は粒界面
で複雑な転位の反応を示した後，隣の粒へ転
位が射出することがわかった(これらの成果
は，現在投稿中である)． 
 
(3)ナノインデンテーションによる粒界相互
作用の実験的評価： 
 粒界近傍でのナノインデンテーションが精
度よく実施できること，上述したMD解析との
整合性が良いことから，直線的な会合面とな
る双晶を取り上げた．銅(Cu)を再結晶させる
ことにより，双晶を優先的に作り出した試料
を用いて，ナノインデンテーションを実施し
た．まず，無酸素銅の再結晶処理後の試料を
用いて結晶方位分析を実施した結果，再結晶
過程で得られた直線上の粒界は，すべて対称
傾角粒界Σ3A (

 
110 111{ })の最も安定な双晶

であることがわかった．集束イオンビーム加
工機(FIB)のエッチングにより，双晶の試料内
部への傾き角を直接測定し，双晶を含む２結
晶の完全な結晶方位を明らかにした．Σ3Aを
介した比較的低指数の組み合わせを選択して
，図7のように1粒界と2結晶粒を含む直径5μm
，高さ15μm程度のもマイクロピラーの製作に
成功した．このピラーを用いて押込み試験を
行った．公称圧縮応力—公称ひずみ曲線を示
したのが図8である．２結晶粒の方位の組み合
わせにより特長的な応答が得られた．提案し
た粒界相互作用指数の高い組み合わせ(粒界
をまたぐ塑性変形がより容易)をもつマイク
ロピラーでは，降伏とともに急激な変位バー
スト挙動を示した(図8(a)と図9参照)．一方，
顕著な加工硬化を示す組み合わせもあった(
図8(b)と図10参照) (これらの成果は，現在投稿
中である)． 
 この手法を応用し，結晶学的及び力学的観
点から，粒界と転位の相互作用を予測し，そ
の特性に応じて選択のできる可能性を示した
．そして，材料強化のマクロなガイドライン
であるホールペッチ則をミクロな視点から解
釈するための知見を与えた (５．主な発表論 

 
図7 マイクロピラーの作成とナノインデン

テーションよる圧縮変形 
 

 
 (a)不安定降伏モデル (b)加工硬化モデル 

図8 公称圧縮応力—公称ひずみ関係 
 

 
図 9 不安定降伏モデルのすべり変形 

 

 
図 10 加工硬化モデルのすべり変形 

 
文等[雑誌論文]の①)． 
 
(4)塑性物理現象を理解するための欠陥力学
に関する基礎学問の確立： 
 現象を理解するための基礎知識となる従
来からの理論，そして従来より提案されてい
るモデルを整理する目的で，「塑性の物理ー
素過程から理解する塑性力学ー」を平成 23
年 3 月 31 日，森北出版(株)から出版した．連
続体力学としての塑性力学と，弾性力学に立
脚した転位力学，そして結晶学的な塑性論を
まとめた本書籍は，当該分野の拡充に大きく
貢献した(５．主な発表論文等[図書]の①)． 
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