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研究成果の概要（和文）：本研究では、機械学習技術に基づいた高精度なBCC鉄用原子間ポテンシャルを用いて
鉄中転位進展と障害物との相互作用の分子動力学解析を行った。ポテンシャル計算の高速化を成功したことで
100万原子規模の分子動力学解析が可能となった。刃状転位とボイドとの相互作用解析では従来用いられてきた
経験的ポテンシャルの結果とは異なっており、これは従来の経験的ポテンシャルが一部の転位の易動度を大幅に
過小評価していることが原因であることが分かった。また、刃状転位と剛体球との相互作用解析ではオロワンル
ープの形成を確認した。さらに解析を進めた結果、オロワンループからハッシループの形成も観測した。

研究成果の概要（英文）：In this study, we conducted molecular dynamics analysis to investigate the 
interaction between dislocation propagation and obstacles in iron. We used a high-precision 
interatomic potential based on machine learning for BCC iron. The improved potential calculation 
speed allowed us to analyze 1 million atomic-scale interactions. Interestingly, our results differ 
from those obtained using conventional empirical potentials, which tend to underestimate the 
mobility of certain dislocations. Specifically, when analyzing the interaction between edge 
dislocations and voids, we observed the formation of Orowan loops. Further analysis revealed the 
transformation of Orowan loops into Hirsch loops.

研究分野： 材料力学

キーワード： 分子動力学　転位論　機械学習原子間ポテンシャル　BCC鉄　障害物

  １版

令和

研究成果の学術的意義や社会的意義
本研究では、機械学習技術に基づいた高精度なBCC鉄用原子間ポテンシャルを用いて鉄中転位進展と障害物との
相互作用の100万原子規模の分子動力学解析を行うことに成功した。その結果、従来の経験的ポテンシャルを用
いた解析では十分に信頼性のある解析を行うことは困難であり、機械学習技術などを用いた高精度な原子間ポテ
ンシャルを用いることが重要であることを示した。また、今回改善した原子間ポテンシャルは様々な第一原理計
算や実験結果などと良く整合しており、大規模高精度な鉄中欠陥の解析を可能とするものである。これらの解析
結果およびポテンシャル構築は関連分野に大きな意義を持つものであると考える。

※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、研究者個人に帰属します。



様 式 Ｃ－１９、Ｆ－１９－１（共通） 
 
１．研究開始当初の背景 
環境問題への対応やエネルギーコスト削減を強く求められる現代社会において、構造材料の

軽量化および強度・延性などのさらなる機能向上は最重要課題である。金属材料は、経済性およ
び加工性の良さから自動車や航空機の構造材料など様々な用途に用いられている。鉄鋼材料を
はじめ、これまでの金属材料開発は、発見的・経験的に行われてきた。しかしながら、これから
の継続可能な社会の構築に向けての革新的な材料開発を行うためには、材料の物性を非経験的
に評価し、その結果に基づいて開発指針を予測的に示すことが必須である。密度汎関数法
(Density functional theory: DFT)に基づいた高精度な第一原理計算や大規模で柔軟な条件設
定が可能な経験的分子動力学法(Molecular dynamics: MD)による原子モデリングは、材料の基
本的な機械的特性のみならず変形・破壊過程を素過程から解析を行うことが可能である。非経験
的・予測的な原子モデリングを行うためには、原子間相互作用をいかに高精度に評価できるかが
重要となる。DFT による第一原理計算は、系の電子状態を決定し各原子に働く力を算出するため、
弾性定数などの基礎的な物性値のみならず材料の力学応答なども実験データに頼ることなく解
析・$評価することが出来る。しかしながら、電子状態を決定するための計算コストは非常に大
きく現実的に扱える原子数は数十～数百個程度であり、構造材料における変形および破壊の動
的挙動を直接解析するのは困難である。一方で原子間相互作用を原子間距離などのポテンシャ
ル関数と近似して解析を行う解析では、原子間相互作用は一意に決まるため、計算負荷は第一原
理計算と比較して格段に低くなり、数十万$¥sim$数百万原子の自由度の高い解析が可能となる。
これらの経験的原子間ポテンシャル関数は一部の系では比較的精度の高い解析が出来る場合が
あるが、第一原理計算の結果と整合しない場合が多い。このため、様々な構造材料の変形および
破壊の大規模な動的挙動の MD による解析が行われているが、その本質を捉えられているかは不
明であり、転位進展の詳細およびその進展に空孔などの格子欠陥が与える影響といった基礎的
特性を高精度に決定することが急務である。 
 
２．研究の目的 
上記の学術的問題を克服する一つの方法として、原子間相互作用を AI(人工知能:artificial 

intelligence)技術開発分野で成功を収めているニューラルネットワーク(artificial neural 
network:ANN)の枠組みを用いて表現するアプローチ法がある。ANN は普遍性定理と呼ばれる性質
によって、原理的に任意の関数を任意の精度で近似可能である。DFT に基づいた高精度な第一原
理計算によって作成された多数の訓練データを再現できるよう ANN を最適化することによって、
グローバルかつ高精度な原子間ポテンシャル関数の構築が可能となる。現在では、材料および化
学分野において様々な適用例が存在し、原子モデリングの重要な手法としての地位を確立して
いる。研究実施者は、DFT 訓練データを用いて高精度な BCC(体心立方)鉄の ANN を基礎とした原
子間ポテンシャル(ANN 原子間ポテンシャル)関数の開発に成功している。以上のような学術的背
景および実績を踏まえ、本研究では、構築した BCC 鉄 ANN 原子間ポテンシャル関数を用いて BCC
鉄中の転位芯構造およびその進展を第一原理計算精度で詳細に解析を行う。特に DFT による第
一原理計算では現実的に不可能な転位進展の基礎的な解析およびその進展に空孔などの格子欠
陥が転位進展に与える影響の解析を大規模原子モデリングによって詳細に行う。 
 
３．研究の方法 
 まず、大規模計算の実施に向けてすでに構築した高精度な BCC 鉄用 ANN ポテンシャルの高速
化を行うとともに、その精度の検証を行う。次に障害物(ボイドなど)が転位進展に与える影響を
MD 法によって解析を行う。 
 
４．研究成果 
（１）ポテンシャルの高速化：初年度はこれまでに開発した BCC 鉄用 ANN ポテンシャル[1]の高
速化を中心に行った。ANN ポテンシャルにおいて ANN 自体の計算は非常に高速であり、原子環境
を表現する記述子の計算が主な計算コストとなる。記述子の定式化や遠距離の原子の影響を近
距離に限定するためのカットオフ関数の工夫を行った[2]。この結果、表１に示すように先行開
発したものに対して精度を維持したまま計算コストを 95％削減することに成功した。この計算
速度は，従来の簡便な原子埋め込み法(EAM)ポテンシャル[3]の 50 倍程度の計算速度であり、十
分に大規模計算に適用できるものである。 

 



（２）MD 法による大規模転位動力学解析①：開発に成功した高速な ANN ポテンシャルを用いて
100 万原子規模の大規模転位動力学解析を実施した。ターゲットとして刃状転位と障害物(ボイ
ド)の相互作用の解析を行った。まず、図 1 に示すように刃状転位とボイドを配置し、せん断応
力を印加することによって転位を進展させる。転位が進展しボイドを横切る際にどのような形
状変化を起こすのかを詳細に解析した。特に従来の解析に用いられていた EAM との比較を行っ
た。その結果、図 1に示すようにそれぞれのポテンシャルでボイドからの転位の張り出し形状が
大きく異なることが確認できた。さらにこの違いの原因を検証するために，転位の最も基本的な
力学特性であるパイエルス応力(転位が動き出すのに必要な最低限の応力)の評価を ANN および
EAM ポテンシャルで行
った。この結果、EAM は
一部の混合転位のパ
イエルス応力がらせ
ん転位と同等になる
ことが分かった。それ
に対して，ANN ではら
せん転位のみが高い
応力を示しており，混
合転位は刃状転位の
パイエルス応力と同
等となっており、実験
事実と整合している。
これにより EAM では精
度の高い解析は困難
であることが確認さ
れた。 
 
（３）MD 法による大規模転位動力学解析②：次にボイドとの対比として転位の進展と剛体球と
の相互作用の解析を行った。その結果、剛体球まわりにオロワンループとして知られる転位ルー
プが残留することが分かった。さらに転位の進展を進めて、このオロワンループと刃状転位との
相互作用の解析を行っ
た。その結果、図 2 に示
すようにオロワンループ
を転位が横切る際にオロ
ワンループがハッシルー
プと呼ばれる二つの小ル
ープに分離することが確
認された。障害物の周囲
にオロワンループが残留
した場合、進展してきた
転位とオロワンループと
の相互作用はそれぞれの
弾性場によって強く反発
しあうことになる。この
ため、オロワンループを
特に刃状転位が横切る際には非常に強い応力が必要とされてきた。それに対して、オロワンルー
プがハッシループに変化することよってボイドや剛体球と同程度のせん断応力で横切ることが
可能であることが分かった。 
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