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研究成果の概要（和文）：固体材料の塑性変形を，地震現象に代表される非平衡系の臨界挙動の視点から理解す
るために，異なる素過程を持つ固体（結晶・ガラスのような不規則構造・両者が混在した固体）の原子スケール
のシミュレーションを行った。この結果，構造によっては脆性的な破断と延性を示すモデルがえられたが，全て
の構造において臨界塑性に特有の統計分布に従った変形挙動を示した。この分布の特徴と構造・機械特性には明
確な相関は見いだせず，材料種や構造に起因する固有性は明確には認められなかった。

研究成果の概要（英文）：To understand the plasticity in solids from the viewpoint of nonequilibrium 
critical behaviors, we conducted molecular dynamics simulations of two-dimensional solids with 
different elementary deformation processes. The simulations resulted in plastic behaviors with 
fragile and ductile features. The critical behavior characterized by power-law distributions of 
plastic deformation was obtained. The typical feature of the distributions, almost independent of 
the structures and mechanical properties, does not indicate apparent diversity in the plastic 
behavior obtained in the simulations.

研究分野： 非線形物理学，非平衡物理学，材料科学

キーワード： 塑性変形　自己組織化臨界現象　結晶　アモルファス固体　分子動力学シミュレーション

  １版

令和

研究成果の学術的意義や社会的意義
本課題で注目する臨界的な挙動は，固体塑性においては突発的に大規模な変形が発生することに対応する。これ
は，不規則構造固体においては突発的な変形集中による脆性破壊を誘引する。このことから本課題の結果は，金
属結晶やガラス・アモルファス固体の延性・脆性の理解し，突発的な破壊の抑制につながることが期待される。
また，非平衡臨界挙動と材料機械特性の両学術領域間で，各分野で培われた知見の相互作用と発展が促進される
であろう。

※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、研究者個人に帰属します。



様 式 Ｃ－１９、Ｆ－１９－１、Ｚ－１９（共通） 
 
 
１．研究開始当初の背景 
 
自然界の非平衡系の多くは，外部注入されるエネルギーを何らかの形で解放することで定常状
態を形成するが，その放出形態には熱伝導のような連続的なモード・対流のような周期的なモー
ド・乱流的な非周期モードに加えて，間欠的なエネルギー放出モードが存在する。この間欠的な
モードは時空間でのスケール不変性を伴い，解放されるエネルギー規模  の統計分布はベキ分
布 ( ) ∝  に従う（  はベキ指数で定数）。この分布の重要な特徴は，極めて大きな規模のイ
ベントが無視できない確率で発生する点にある。このような挙動は臨界現象との類似性を持ち，
自己組織化臨界現象 (self-organized criticality) として知られている [1]。このようなベキ分布で
特徴付けられる臨界的なエネルギー解放挙動（以下では臨界挙動と呼ぶ）は，地震・森林火災・
強磁性体磁化過程など様々な自然現象に内在していることが知られているが [1]，固体の塑性変
形現象においても同様の挙動が内包されていることが非平衡物理と材料科学を横断する文脈で
注目されつつある [2, 3]。 
 
塑性変形とは，外力に対して非可逆的な変形応答を示す変形現象であり，粘土のように連続的な
応答（連続的モード）を示すとみなされていたが，実際には固着滑り的な不連続変形（間欠的モ
ード）を内包していることが近年報告されている [2]。ここでは，外部から加える変形速度を一
定に保つ条件下において，弾性的なエネルギー蓄積（固着）と突発的な塑性変形によるエネルギ
ー解放（滑り）の繰り返しが発生し，このときの塑性変形イベントの規模統計がベキ分布にした
がう挙動を固体の臨界的な塑性挙動と呼ぶこととする。 
 
類似のベキ分布で特徴付けられるものとして，平衡臨界現象における Ising モデルの相関や自
己組織化臨界現象における sandpile モデルでのダイナミクスが挙げられるが，この文脈では臨
界挙動は強い普遍性をもち，物質の詳細によらず系の対称性や次元などの根源的な特性によっ
てのみ規定されるため，塑性現象を代表する唯一のクラスが存在するとされている[3]。しかし
ながら，実際には固体塑性ダイナミクスの根源的な特性は材料の詳細に大きく影響を受けるた
め，上記の認識は必ずしも自明ではない。固体材料は結晶に代表される”規則構造固体”とアモル
ファスのような”不規則構造固体”に分類される。両者は，その構造規則性・対称性が異なるだけ
でなく，塑性変形の素過程が完全に別種の機構によって担われる。規則固体（結晶）の変形の素
過程は格子上のトポロジカル欠陥の一種である転位 (dislocation)  の運動であり，その運動自由
度は結晶格子の対称性に強く依存する。例えば，結晶が面心立方格子構造を持つならば独立な 12
方向に滑りえるが，hcp 結晶では底面方向の滑りのみが支配的になるため，ダイナミクスの自由
度はより小さくなるであろう。また，空孔生成エネルギーの違いは滑り変形の障害物濃度を左右
し，積層欠陥エネルギーは滑りの方向転換の容易さに影響する。一方で，アモルファスのような
不規則構造固体にはこのような拘束はなく，塑性を担う素過程そのものが根本的に異なる。格子
構造の存在しない不規則構造固体の変形素過程はいわゆる shear transformation zone (STZ) にお
ける原子の局所再配置運動である[4]。 
このように多様な対称性や素過程をもつ固体塑性現象においては，その臨界挙動は単一のクラ
スによって代表されない可能性がある。 
 
 
 
２．研究の目的 
 
本課題では，異なる素過程をもつ規則・不規則構造固体を同一の俎上に載せて取り扱うことが可
能な粒子モデルを構築し，これを用いて両者の塑性変形現象の臨界挙動を原子スケールで再現
する。そして，そのダイナミクスを特徴付ける臨界指数の評価を通じて，両者の固体塑性が同じ
クラスに分類されるのかを調べることで，固体構造と変形素過程が現象の普遍性に及ぼす影響
を明らかにする。また，構造材料としての固体塑性における強度・延性などとの関係に注目し，
えられた臨界挙動の特徴と機械特性の関係についても調べる。このようなアプローチによって，
材料科学分野において固体の延性・脆性の起源の解明や突発的な破壊の抑制につながるだけで
なく，非平衡臨界現象の持つ多様性と普遍性の関係についての重要な示唆をもたらすことが期
待できる。 
 
 
 
 
 
３．研究の方法 



 
臨界塑性挙動に対して素過程のあり方が及ぼす影響を明らかにするため，転位を素過程とする
規則構造固体（結晶）と局所原子再配置運動を素過程とする不規則構造固体（アモルファス固体）
の分子動力学 (molecular dynamics, MD) シミュレーションを実行し，塑性変形の規模統計および
機械特性の特徴を調べることで，それぞれの固体構造における統計的性質と機械的性質を評価
しその関係を解析した。 
 
分子動力学シミュレーションを実行するために，大きさの異なる 2 種類の原子からなる 2 次元
固体系を考え，周期境界条件下の固体モデルおよび自由表面をもつナノピラーに相当する原子
モデル（周期境界モデル・自由境界モデル）に対して引張変形のシミュレーションを実行した。
前者のモデルに対するシミュレーションによって塑性挙動の統計分布を求め，後者に対するシ
ミュレーション結果から延性などの機械特性を評価した。 
シミュレーションでは， 
 

( ) = ( ) − ( ) + ( − ) [ ( ) ]⁄ − (1/2)( − ) [ ( )/ ] 
 
で表される Morse 型 2 体間ポテンシャルを用いた。ここで， ( ) は Morse ポテンシャルで
ある [5]。このポテンシャルにおける平衡原子間距離に影響するパラメータに適切な値を設定す
ることで，原子半径の大きな原子種 L と小さな原子種 S を表現できる。さらに，その原子間結
合力および組成比率を様々な組み合わせで与えることで結晶・非晶質および両者の混合構造を
実現することができる。このようなモデルポテンシャルで構成される原子系を，以下で述べる周
期境界条件下で熱処理することで構造の異なる複数の初期配置を作成した。 
 
このようなモデルポテンシャルでモデル化した原子集団を，一辺の長さが 50 nm の正方形領域
内部に数比率  の S 原子と L 原子をランダムに配置し，その状態から 10 K で 1 ps の間緩和
を行い，その後 1500 K まで 40 ps かけて加熱して液体状態にした。この液体状態で 20 ps の間
温度一定の MD シミュレーションを行ったのち，40 ps かけて 10 K まで冷却し固体状態に戻す
ことで構造の異なる固体の自然な配置を作成した。 
このようにして作成した原子集団を，同じ周期境界条件下でひずみ速度 =̇ 10  の引張変形
を加えることで塑性変形を発生させ，流動域の応力変動から統計的な性質を調べた（周期境界モ
デル）。一方で，熱処理で得られた原子配置を適切に並べ替えることで，自由表面をもつ自由境
界モデルを作成し，これに引張変形を加える 
ことで延性特性を評価した。 
 
 
 
４．研究成果 
 
上述したモデルポテンシャルで表現された S 
粒子と L 粒子間の結合強度パラメーター 

/ と数比率  をそれぞれ  1/4  ≤  /
 ≤ 8/4  および  0.1 ≤ ≤ 0.9  の範囲で

与え，構造緩和を行った結果，図 1 のように
設定したパラメーター値に応じて結晶・非晶
質および両者の混在構造をもつ原子配置がえ
られた。図では，六方対称性にもとづいて評
価した構造規則性の度合いに従って着色して
いる [6]。（規則構造をとる原子を青色で，不
規則構造が黄色）とくに混合の   および 

/   が中間程度の範囲で非晶質構造が形成
され，結晶構造をとる範囲との境界で混合構
造が形成される傾向があった｡ 
 
このようにしてえられた固体構造と機械特性
の関係を調べるために，ナノピラー形状をも
つ自由境界モデルの引張変形から強度および
延性特性を評価した。この結果から，延性的
な伸びを示すケースと脆性的に破断するケー
スが確認でき，延性的な材料と脆性的な材料
をモデル内で作成することに成功した（図
2）。この延性・脆性特性を定量的に評価するために， 

A = ∫ σ(ϵ)  

 
図 1: 2 次元原子モデルにおける結晶構造（左図）およ
びアモルファス構造（右図）の典型例 

 
図 2: ピラーモデルに対する引張変形のスナップショッ
ト。延性的な伸びを示すモデル（左図）および破断し
たモデル（右図）の典型例 



 
として応力ひずみ曲線の積分値からエネ
ルギー吸収量を計算したところ，延性的な
モデルは脆性的なモデルの 2 倍程度の吸
収量をとることがわかった。これによっ
て，両特性の特徴を定量的に区別して評価
することが可能となった。 
 
周期境界モデルの引張変形シミュレーシ
ョンでは，大小様々な規模の塑性変形が突
発的・間欠的に発生し，その結果負荷応力
は弾性変形による滑らかな増大と急減少
を繰り返す挙動を示し，先行研究で報告されているものと類似の間欠的な塑性挙動が確認でき
た [7]。このときの個別の応力の急降下量（負荷応力の解放量）をその塑性イベントの規模  と
して抽出しその統計分布を求めた。このとき，応力は原子振動に由来する熱ノイズを含んでいる
ため（図 3，左図の灰色線），その中から塑性変形に起因する降下量 Δ  を抽出する必要があっ
た。このため，Butterworth フィルターを用いて時系列データの高周波数成分をカットすること
で，熱振動に由来すると考えられる早い振動を除去し，応力降下量Δ を抽出した。図 3 の右図
のようにこの統計分布はベキ分布に従う裾部分を持っていることが確かめられたが，フィルタ
ーの阻止周波数に依存して分布の特徴指数が変化していた。とくに，阻止周波数帯を狭く取る場
合には，指数は比較的大きな値を取るが Δ   の小さな領域にノイズが乗りやすく，逆にこれを
広く取る場合には，指数は小さく評価される傾向があった。これは，ノイズがより除去されるこ
とと引き換えに，Δ  の小さなイベントが検出されなくなることによると考えられる。 
 
この阻止周波数の適切な設定値を検討
するために，阻止周波数ごとに応力降
下速度 (Δ )/  の平均値を計算し，
その依存性を評価した。このとき，特徴
的な周波数として降下速度が極大とな
る時間スケールの存在を想定したが，
実際には極大だけでなく極小となる周
波数も存在していた。しかし，どちらの
周波数を適用するかによって，特徴指
数 κ が縮退し，延性の度合いとの相関
関係が大幅に変化する結果がえられた
（図 4）。 
 
このような任意性を回避するために，
シミュレーションでえられる時刻ごと
の原子配置に対して構造緩和を行い，
平衡配置（原子間の力が釣り合う配置）
を求めることで，原子振動を除外した
応力時系列を計算した。これによって，
熱振動を除去することができるため，
塑性変形による応力解放量を時間スケ
ールと無関係に抽出することができ
る。実際に，図 5 左図にあるように，
応力時系列が弾性変形による応力増大
と塑性変形による急激な降下が明確に
分離する形でえられており，さらに極
小規模から大規模な降下イベントまでが解像できている。これによってえられた応力降下量分
布は，時系列処理での結果と同様にベキ的な裾部分をもち，特徴指数は 1.5 前後をとっていた
（図 5 右図）。このアプローチによって，阻止周波数の設定値によらない塑性イベントの抽出と
特徴指数の評価ができることが確かめられた。一方で，原子配置のサンプリングは 1ps 間隔で
あることや計算機のストレージ容量の制限から，解像度とサンプルサイズが相対的に低下した
ため，固体構造との系統的な関係を明らかにするには精度が不十分であった。これについては追
加的なシミュレーションを実行することで精度向上が望めるため，特徴指数の評価は今後の課
題である。 
 

 
図: 異なる阻止周波数でフィルタリングした応力時系列（左
図）およびそれぞれの時系列からえられた応力降下量分布
（右図） 

 
図 4: ピラーモデルでの延性と応力降下量分布の特徴指数の
関係。（左図）特徴指数の多くが 1.0 と評価されてしまって
いる。（右図） 

 
図 5: 平衡構造緩和を行うことでえられた応力時系列の典型例
（左図）と応力降下量分布（右図）。平衡構造緩和によってえ
られた応力及び降下分布は黒色で表示されている。 



上述の異なる変形素過程を両方もつ場合に両者の相乗効果が機械特性に及ぼす影響についても
解析した。結晶及びアモルファス構造をとる領域を接合した固体（lamellar 構造固体）における
塑性変形シミュレーションを行った結果，アモルファス
構造領域内で force chain 構造 [8] と類似した不均質な
荷重抵抗分布が形成され，これが結晶領域では転位放出
を容易にし，全体として塑性変形を促進する効果を生み
出すことが明らかになった。 
さらに，ベキ分布の特徴指数を左右する因子について検
討するために，元計画とは異なる対象であるが遅延フィ
ードバックを有する光学系での臨界挙動での普遍性を
調査した。この結果，内部散逸が特徴指数を左右する因
子であることが明らかになった。このことから，材料塑
性においては，素過程の生み出すエネルギー散逸が臨界
挙動に影響する可能性が示唆された。 
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図 5: 構造緩和を行うことでえられた応力時
系列の典型例（左図，黒色）と応力降下量
分布（右図，黒色）。矢印は放出される転位
の方向と位置を示している。 
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