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研究成果の概要（和文）： 
 転位動力学法と境界要素法を組み合わせた析出物と転位の相互作用のシミュレーション手法
に，転位芯モデルを実証することに成功した．その新しいシミュレーション手法を用いて，析
出強化機構における転位芯の影響を明らかにし，特に整合強化による寄与については高精度な
理論式を提案した．さらに，析出物の内外に転位芯内部のエネルギの違いによる新しい強化機
構を発見し，その強化を評価する式の導出に成功した． 
 
研究成果の概要（英文）： 
    A new computational method for studying both the atomistic and continuum 
interaction between dislocation and precipitate was developed, which is a combination of 
the dislocation dynamics method and the boundary element method. To enable us to 
investigate the dislocation core influence on the precipitation strengthening, a continuum 
model for dislocation core was implemented into the computational method. Using the 
developed computational method, the role of dislocation core in the precipitation 
strengthening could be clarified, and a new equation of great precision for the coherency 
strengthening was established. Furthermore, a new strengthening mechanism based on 
the dislocation core energy difference in and around precipitates could be found, and a new 
equation for the strengthening was successfully derived. 
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１．研究開始当初の背景 
 ナノサイズの粒子を分散または析出物を
形成させることによる金属材料の強化機構
は先進的な材料開発や次世代エネルギの実
現において極めて重要である．分散強化・析

出強化の理論として，析出強化機構理論が古
くから研究されてきた．その理論の構築にお
いては，転位と粒子・析出物の相互作用を理
論的に取り扱うことが極めて複雑であるこ
とから転位は直線，転位芯の幅は無限小など
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の極端な近似が用いられているため，定量性
に大きな問題がある．したがって，転位と粒
子・析出物の複雑な相互作用を近似すること
なく取り扱うことができる計算機シミュレ
ーションを可能とし，転位の形状変化や，転
位芯の影響を含めた，定量的な析出強化理論
を再構築することは，材料設計の高度化や高
精度化，さらに多様化に対し多大に貢献する
ものである． 
 
２．研究の目的 
 転位芯に関連する原子論的情報を用いて
転位芯構造を転位動力学法によって調べる
方法を，弾性論に基づいた転位—析出物相互
作用の計算手法である転位動力学法と境界
要素法を連成させた方法に実装し，これまで
不可能であった任意の形状と転位芯の詳細
な構造の情報を有する転位と任意の形状・弾
性定数・整合ひずみを有する析出物の相互作
用のまるごと計算機シミュレーションを実
現する．その手法を用いて，積層欠陥強化，
整合強化，剛性率強化などの析出強化機構を
構成する各々の強化機構の計算機シミュレ
ーションを実施する．その結果を分析し，相
互作用における転位の形状の変化の重要性，
転位芯幅の定量的な影響を詳細に理解する．
その結果に基づき，古典的析出強化理論では
評価することが不可能であった転位の形状
変化と，転位芯の幅を直接取り入れた析出強
化機構の理論式の導出を行い，定量性のある
新しい析出強化機構理論の構築を行う． 
 
３．研究の方法 
（１）原子論—連続体ハイブリッドシミュレ
ーション手法の開発 
 研究代表者らがこれまでに提案した転位
動力学法と境界要素法を連成させたコード
に，転位芯に関わる原子論的情報を用いた手
法を実装し，原子論—連続体ハイブリッドモ
デルを実装する． 
 
（２）一般化積層欠陥計算環境の構築 
 原子論—連続体ハイブリッドモデルへの入
力情報として，金属結晶の一般化積層欠陥エ
ネルギの入力が必要である．そこで，一般化
積層欠陥エネルギの計算環境として，信頼性
の高い第一原理計算や，簡便な古典分子動力
学法コードを準備し，計算対象となる材料の
一般化積層欠陥エネルギのデータベースを
作成する． 
 
（３）転位芯構造解析手法の開発 
 原子論—連続体ハイブリッドモデルが与え
る転位芯の情報は，転位芯内部の等変位線で
ある．この結果から転位芯の原子構造を導く
方法を開発し，転位芯構造の詳細な分析を可
能にする． 

 
（４）大規模計算に向けた高速化とシステム
化 
 実際の合金の微視的組織を模擬して，多く
の析出物を同時に取り扱う場合，計算量およ
び計算時間は非常に大きくなる．そこで，原
子論—連続体ハイブリッドシミュレーション
コードを並列化し，大規模化を行う． 
 
（５）積層欠陥強化機構の計算機シミュレー
ション 
 主に fcc 合金を取り扱い，転位芯内部の積
層欠陥のエネルギが母材と析出物内部で異
なる場合の強化機構である積層欠陥強化機
構を，転位芯内部の詳細な情報を用いて調べ
る． 
 
（６）整合強化機構の計算機シミュレーショ
ン 
 析出物の結晶格子の格子定数と母材の格
子定数の違いによる整合ひずみによる影響
である整合強化機構における転位芯の影響
を調べる． 
 
（７）剛性率強化機構の計算機シミュレーシ
ョン 
 母材の弾性定数と析出物の弾性定数が異
なることによる影響である剛性率強化機構
における転位芯の影響の有無について調べ
る． 
 
（８）新しい積層欠陥強化機構の構築 
 転位芯の影響による新しい強化機構を調
べる．また，これまでに得られた各強化機構
における転位芯の影響を考慮し，これまの理
論式に対してさらに高精度な（定量的な）理
論式の導出を行う． 
 
４．研究成果 
（１）転位芯の連続体モデルの転位動力学法
と境界要素法を連成させたシミュレーショ
ン手法への実装に成功した．さらに境界要素
法の代わりにボクセル有限要素法を用いる
転位—析出物相互作用のシミュレーション手
法を開発し，複数の析出物と転位の相互作用
の計算機シミュレーションを実現した．これ
らの方法は析出強化機構の構成要素全てを
考慮し，さらに転位芯の影響を含めることの
できる世界的に全く新しい機能を持つコー
ドの実装に成功した． 
 
（２）本シミュレーションコードから転位芯
の原子構造を導く方法の開発に成功した．鉄
および銅中における転位ループの芯構造の
解析に本研究で開発した方法を適用し，芯構
造を解析することができた（図１）．転位芯
の原子構造を導く方法により求められた原



子構造と分子動力学法による原子計算から
導かれる芯構造を比較した結果，両者は良好
に一致した（図２）．このように転位芯の連
続体モデルから原子構造を導き解析するこ
とは本研究により初めて実現された解析方
法である． 
 
 
 
 
 
 
 
図１ 銅中の転位ループの芯構造の原子論—

連続体ハイブリッド計算結果 

 
         (a)               (b) 
図２ (a)原子論—連続体ハイブリッド計算
結果から導かれた芯の原子構造と(b)分子動

力学法による計算結果 
 
（３）積層欠陥強化機構を調べるために，ニ
ッケル基超合金中の超転位とγ析出物の相
互作用の計算機シミュレーションを原子論—
連続体ハイブリッドモデルを用いて実施し
た．計算結果を古典的な積層欠陥強化の理論
による結果と比較し，古典的な理論が精度良
い強化の予測を与えることを確認した（図
３）．さらに転位の形状の変化による影響は
小さい．同様のシミュレーションを，分子動
力学法を用いて実施し，同様に理論式が精度
良い強化の予測を与えることが分かった． 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
図３ 積層欠陥強化機構のシミュレーショ
ン結果（PDD）と理論式の結果（Nembach） 
 
（４）整合強化機構における転位芯の影響を，
ニッケル基超合金中の超転位と整合ひずみ
を有するγ析出物の相互作用のシミュレー
ションにより調べた．比較的広い転位芯の幅
を持つ超転位ではなく，転位芯の幅の無い完
全転位を用いてシミュレーションを行った

結果は，古典的な理論式を用いた結果と定量
的に一致した．しかし，超転位を用いてシミ
ュレーションを行った結果は，古典的な理論
式の与える結果を大きく下回った（図４）．
すなわち，整合強化機構に置いて転位芯の影
響は極めて大きく，転位芯が幅を持つことに
よって強化が弱まることが明らかになった． 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

図４ 完全転位（PDD）と超転位（PDD with 
core）モデルを用いたシミュレーション結果

および理論式の結果（Gerold） 
 
（５）剛性率強化を，鉄に銅析出物を形成さ
せた合金と，ニッケル基超合金を用いて調べ
た．いずれの場合においても，剛性率強化は
他の強化機構による強化に比べ，その影響は
弱く，母材と析出物の現実的な剛性率の違い
の範囲においては無視することが可能であ
ることが明らかになった． 
 
（６）これまでの各強化機構についての本研
究成果から，整合強化機構について転位芯の
影響，特に幅の影響が極めて重要であること
が明らかとなった．そこで，古典的な理論式
を拡張し，転位芯幅について積分する操作を
付加させた新しい理論式の導出を行った．こ
の新しい理論式の結果は，超転位を用いた計
算結果と定量的に一致した結果を与えた．す
なわち新しい理論式は，転位芯の影響を考慮
し，転位芯の幅が大きな影響を与えているこ
とを明らかにしている（図５）．また，銅析
出物を含む鉄のシミュレーションから，母材
と析出物中の転位芯のエネルギの差によっ
て極めて大きな強化が得られることが本研
究で初めて明らかになった．この強化機構の
詳細を分析し，その強化を予測可能な理論式
の定式化に成功した．これらの成果は合金設
計における理論的な予測の高精度化につな
がり，転位芯のエネルギによる新しい強化機
構による材料開発の新しい可能性を与えて
いる．さらに複数の析出物が分散することに
よる効果を取り入れることにより，さらに実
用的な理論の展開が期待できる． 
 
 
 
 



 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
図５ 転位芯を考慮した新しい理論式と超
転位モデルを用いたシミュレーション結果

（PDD with core） 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
図６ 超転位モデルを用いた場合（PDD-BEM）
と本研究で導いた新しい理論式による転位

芯エネルギ強化機構の計算結果． 
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