
    
様式 C-7-2 

自己評価報告書自己評価報告書自己評価報告書自己評価報告書    

平成２３年 ５月 ６日現在 

 

 

 

 

 

 

 
 
 
 
 
 

研究分野：工学 
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１．研究計画の概要 

(1)材料として利用されている物質のほとん

どが異方性弾性体である。しかしながら、異

方性弾性論に基づく解析はその理論の複雑さ

のために敬遠されてきた傾向がある。本研究

ではまず異方性弾性論の数理を解明すること

と同時に解析に役立つ計算コードの開発を目

的としている。(2)さらに格子欠陥の計算に関

連してマルチスケールシュミレーションが有

効と考えられている。それは、欠陥に近い歪

の大きい領域は第一原理計算で処理し、欠陥

から遠い領域の計算は弾性論や経験ポテンシ

ャルを用いることで、大きな系でより正確な

計算をしたのと同じ効果を得ようとする計算

方法である。本研究は格子欠陥の弾性論的な

扱いの研究を目的としているのでマルチスケ

ールシミュレーションは重要な応用の１つで

ある。(3)近年の計算機の発達により第一原理

計算が可能になった上にそのための汎用コー

ドを使えるようになった。第一原理と弾性論

的な扱いをする領域を組み合わせたマルチス

ケールシミュレーションを研究する予定であ

る。 
 

２．研究の進捗状況 

(1)異方性弾性体中の任意の形状をした転位

ループの周囲に作られる応力場を計算するた

めの積分表式はMuraの公式と言われている。

Muraの積分表式を直接積分することで応力関

数が得られることが証明できた。本研究で得

られた応力関数はMuraの公式と被積分関数を

形式的に置き換えるだけなので見通しがよく

簡単である特徴がある。異方性弾性体の中に

ある転位ループ間の相互作用エネルギーはそ

の応力関数から導出される。その具体的な積

分形式は転位線に沿った線積分と単位円上の

周回積分の合計三重積分の形式になった。(

論文①と③参照)転位ループ間の相互作用エ

ネルギーを得るには数値積分をする必要があ

るが、そのための計算コードを作成した。転

位に関する情報：転位線の通過する座標、

Burgersベクトルの大きさや向き、異方性弾性

体の弾性定数、の情報を入力することで計算

できる。(2)マルチスケールシュミレーション

のために第一原理計算のための汎用計算コー

ドVASPを使った計算を始めた。空孔とその周

辺の原子構造の計算をBCC金属（鉄、タングス

テン）について行った。鉄は最も利用されて

いる金属、タングステンは核融合炉材料とし

て期待されているため選んだ。空孔だけの構

造と空孔に水素が捕獲された状態（空孔水素

複合体）の構造を計算した。その結果、BCC

金属の空孔には6個程度の水素しか捕獲され

ないことが定説であったが、タングステン空

孔には12個もの水素が捕獲されることがわか

った。（論文②参照）これは空孔内部の水素

はO-siteが安定と思われてきた定説を覆す重

要な発見であると考える。 
 

３．現在までの達成度 
おおむね順調に進展している 
(理由)異方性弾性体中の転位ループに関する
応力関数および応力場の計算方法がわかっ
た。また、その数値計算による計算コードも
完成した。これより当初の予定はおおむね達
成できたと考える。さらにマルチスケールシ
ミュレーションのため第一原理計算を始め
たことで金属水素系の研究に貢献できた。 
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４．今後の研究の推進方策 
転位ループの作る応力場およびそれを数値
計算するための計算コードは作成された。今
後は異方性弾性論を応用したマルチスケー
ルシミュレーションを行うことで格子欠陥
に関する材料計算の研究を進めてゆきたい。
欠陥の近傍は結晶からの原子の変位が大き
いので第一原理計算をする必要があるが計
算機の負担が大きい。一方で欠陥よりも十分
遠い領域では原子の変位は連続弾性論的な
取り扱いでもよく、その場合計算機の負担は
小さい。そのような性格の異なる領域を組み
合わせて実質的に大きな系の計算が可能に
なる方法に flexible boundary condition と
呼ばれる方法がある。この方法を応用して比
較的大きな転位の周囲の原子構造を計算す
るスキームを確立したい。 
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