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研究成果の概要（和文）：バルクナノメタル（結晶粒径がサブミクロン以下の金属材料）は，通常の粗大粒材料とは異
なる力学特性を示すことが知られている．そこで，バルクナノメタル中の複雑な格子欠陥の発展を，大規模な分子動力
学計算と結晶塑性理論を用いて表現し，以下の現象について検討を行った．①粒界が持つ固有の転位源能力とその静水
圧依存性を検討し，バルクナノメタルの塑性変形能力を検討した．②転位と粒界の相互作用が及ぼすき裂先端力学場に
対する影響の粒径依存性を調査し，バルクナノメタルの破壊特性を検討した．③内部欠陥構造の生成と消滅に基づく塑
性変形伝ぱプロセスの粒径依存性を調査し，バルクナノメタルの強度－延性特性を検討した．

研究成果の概要（英文）：In bulk nanostructured metals, the volume fraction of grain boundary and 
interface (plane defects) rapidly increases. Thus, it is very important to investigate the development of 
lattice defects through grain boundaries, which is closely related with the anomalous mechanical 
characteristics of BNMs. In this study, the development of&#8232;complicated interior lattice defects in 
BNMs was expressed by the large-scale calculation by the atomistic model which can directly express 
atomic structure of grain boundary (molecular dynamics) and the continuum modeling considering the effect 
of grain boundaries (crystal plasticity theory), and we investigated the grain size dependence of the 
following phenomena: (1) dislocation emissions from grain boundaries, (2) the crack tip plasticity based 
on the interaction between dislocations and grain boundaries, and (3) the propagation mechanism of the 
plastic deformation based on the formation and dissipation of lattice defects.

研究分野： 計算材料力学

キーワード： 計算力学　力学特性　ナノ材料　粒界　原子シミュレーション　結晶塑性解析　寸法効果　転位
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様 式 Ｃ－１９、Ｆ－１９、Ｚ－１９（共通） 

１．研究開始当初の背景 
 結晶粒径がサブミクロン以下の金属材料
（バルクナノメタル）は，通常の粗大粒材料
とは異なる力学特性を示すことが実験的に
多数報告されている．例えば，強ひずみ加工
法により作製したバルクナノ極低炭素鋼の
ぜい性延性遷移温度は粗大粒材に比べて減
少することや，バルクナノアルミニウムにお
いて通常材では生じない降伏点降下の発生
が報告されている．バルクナノメタルでは，
単位体積当たりの粒界の割合が急激に増加
することから，粒界を介した格子欠陥の発展 
が通常とは異なる力学特性を引き起こす要
因として考えられる．そのため，これらの力
学特性の発現メカニズムを，従来の粗大粒材
で構築された理論体系の延長線上で理解す
ることは容易ではない．そこで，粒界が積極
的に関与した内部格子欠陥の発展を表現で
きる力学モデルを用いた計算機シミュレー
ションが，バルクナノメタルの力学特性を理
解する有力な道具として期待できる． 
 バルクナノメタルで重要な役割を担う粒
界については，1970 年代から原子シミュレー
ションを用いて様々な構造やその拡散特性
に対する研究が盛んに行われるようになっ
ている．近年では計算機能力の発展に伴い，
粒界の転位源能力に対する研究に展開して
いる．これまでに，研究代表者の下川は，上
記の研究をさらに発展させ，粒界近傍に転位
源や破壊の起点となるき裂を配置すること
によって，き裂から発生して粒界に進入した
転位の背応力によりき裂先端力学場が遮へ
いされ，さらに 粒界に局所的な応力集中場
が形成することで，転位源がき裂から粒界へ
遷移する現象を見出している．この遷移現象
はこれまでに報告されたことがなく，ぜい性
延性遷移温度の低温化に必要とされる可動
転位密度の急激な上昇を示唆するメカニズ
ムの有力な候補として期待できる．また転位
運動の障害物として粒界の影響を考慮する
従来のマルチスケール結晶塑性モデルに対
して，研究分担者の青柳は，粒界の転位生成
サイトとしての機能を新たに硬化則に組み
込むことで，バルクナノメタルの降伏点降下
現象を再現できる可能性を見出している． 
 以上のような研究代表者と分担者による
異なる空間解像度における先駆的な計算機
シミュレー ションによって得られた知見か
らも，バルクナノメタルの特有な力学特性を
理解するためには，粒界を介した格子欠陥の
発展を詳細に追跡することが重要であると
いえる．しかしながら，バルクナノメタルの
特徴的な空間スケールは，ボトムアップ的原
子モデルの最大スケールとトップダウン的
連続体モデルの最小スケールの狭間にある
ことが推測される．そのため，バルクナノメ
タル特有の力学特性を定量的に評価し，その
発現メカニズムを解明するためには，従来の
手法では取り扱うことのできない空間自由
度を表現する新たな力学モデルの開発が必

要不可欠である. 
 
２．研究の目的 
 ミクロ－マクロの視点に基づく様々な大
規模計算機シミュレーションを実行し，粒界
を介する格子欠陥の発展に対する粒径依存
性に注目してバルクナノメタル特有の力学
特性の発現メカニズムを明らかにすること
を最終目的とする．そのために，バルクナノ
メタルの特徴的な空間スケールを表現でき
る新しい力学モデルを構築する．本モデルに
基づき，以下に示す事項に分類して，バルク
ナノメタルの力学特性を明らかにする．【1】
粒界が持つ固有の転位源能力とその粒径依
存性を明らかにし，バルクナノメタルの塑性
変形能力を解明する．【2】転位－粒界の相互
作用が及ぼすき裂先端力学場に対する影響
の粒径依存性を調査し，バルクナノメタルの
破壊じん性特性を解明する．【3】内部欠陥構
造の生成と消滅に基づく塑性変形伝ぱプロ
セスの粒径依存性を明らかにし，バルクナノ
メタルの強度－延性特性を解明する．  
 
３．研究の方法 
 原子レベル情報を反映したマルチスケー
ル結晶塑性モデルを開発するために，①原子
モデルを用いて，欠陥構造遷移現象に関する
新しい欠陥理論体系の構築を行い，②結晶塑
性解析を用いて，粒界の影響を考慮した新し
い結晶塑性論の構築を行う．①と②を融合す
ることで，③原子レベルの粒界特性を反映し
たマルチスケール結晶塑性論を構築する．最
終的には開発した新しい結晶塑性理論を用
いて，④バルクナノメタルの力学特性発現メ
カニズムの解明を行う． 
 
４．研究成果 
(1)平成 22 年度 

①原子モデルにより得られた<112>傾角粒界
構造に対して DSC 格子を用いてその粒界に
含まれる粒界転位を見出し，粒界転位源能力
に対して粒界転位の成分が強く関与してい
ることを明らかにした（図 1）． 

②破壊じん性値に対する粒界の役割を検討
するために，き裂近傍に粒界を含む解析モデ

図１ 15，1，21 の粒界構造 



ルに対して分子動力学シミュレーションを
実施し，得られる結果と転位論や遮蔽理論を
用いて多角的に解析し，粒界から転位が放出
する現象と，それに伴う粒界構造の遷移現象
が結晶粒微細化微細化に伴う破壊じん性値
の向上を説明できる可能性を示した． 

③粒径が小さくなるほど粒界会合部の領域
も増加するため，粒界会合部近傍の塑性現象
を分子動力学シミュレーションにより検討
を始めた．低温において粒界すべりは粒界転
位のすべり運動により生じることを確認し，
それらの転位が粒界会合部に蓄積すること
で，応力集中を形成し，粒界会合部から転位
が放出することを確認した．このとき，粒界
会合部の自由体積が転位放出能力に強く関
与していることを確認した． 

④結晶粒径がサブミクロン化に伴い初期降
伏応力は増加するが延性が低下することが
確認されているが，そのメカニズムは明らか
になっていない．そこで転位源としての粒界
の役割を考慮し，転位密度が極めて低い結晶
粒において流れ応力が増加することを表現
できる臨界分解せん断応力モデルを構築し，
FEM 解析を実行し粒径に依存した変形挙動の
違いを検討した（図 2）． 

図 2 相当塑性ひずみ分布 
 

(2)平成 23 年度 

①最安定構造の粒界のみならず，準安定構造
の粒界転位源能力や余分な格子転位を含む
粒界の転位ピンニング効果について検討し，
準安定構造は最安定構造に比べて転位源能
力が高いことを示した．また，粒界転位源能
力の静水圧依存性を検討した． 

②バルクナノメタルの破壊現象を理解する
ために，粒界き裂の破壊現象を分子動力学シ
ミュレーションにより解析を行い，粒界き裂
の破壊現象を検討した．また，粒界型応力腐
食割れを表現する結晶塑性モデルを用いて，
結晶塑性有限要素法(FEM)解析および酸素反
応-拡散有限差分法(FDM)解析を連成して行
い，結晶粒径に依存した粒界型応力腐食割れ
挙動について検討した． 

③結晶粒サイズと転位の自己エネルギーの
関係を調べるために，転位の応力場に対して，
その近傍に存在する粒界の影響を準連続体
法を用いて検討した． 
 
(3)平成 24 年度 

①パイルアップモデルに対して粒内転位源

と粒界転位源の寸法・構造依存性を考慮し，
実験で報告されている強度と粒径の関係を
表現できるモデル化を行った．またそこでは
転位が粒界を通過する抵抗が粒界方位差と
共に大きくなる仮定を用いるが，その定量的
な評価と詳細なメカニズムを原子シミュレ
ーションにより確認した．結果として粒界方
位差のみならず粒界転位構造と格子転位構
造の関係が転位が粒界を通過する現象には
重要であることが理解できた． 

②粒内に Frank-Read 源を配置したサブミク
ロン粒で構成される多結晶体モデルの変形
解析を大規模原子シミュレーションを用い
て実施し，粒内転位源，粒界転位源から転位
が放出する現象と粒界を転位が通過する現
象を調査した．結果として，それぞれの現象
を生じるために必要な応力の大小関係が，転
位源の長さや粒界構造に強く影響を受ける
ことを確認し，バルクナノメタルの強度を律
速するメカニズムが内部構造に応じて変化
することを原子モデルで表現できた． 

③超微細粒材の強度は静水圧依存性を示す
ことが報告されているが，この現象を理解す
るために，粒界から転位が放出される現象が
静水圧依存性を示すと仮定した．まず，この
現象を確認するために，分子動力学シミュレ
ーションにより様々な外力負荷下において
粒界から転位を放出させ，そのときの起動す
るすべり面に作用する垂直応力が，粒界から
転位を放出するために必要な臨界分解せん
断応力に強く影響を与えていることを確認
した．この結果を粒界転位源能力を考慮した
結晶塑性理論に適用し，結晶粒が小さいほど
強度の静水圧依存性を示せることが確認で
きた．また，ナノインデンテーションにより
粒界の特性を反映した力学応答を獲得し，こ
れらの情報を反映させた結晶塑性モデルの
構築も行った． 

④粒界き裂近傍の粒界から転位が放出する
現象と破壊じん性の関係を原子シミュレー
ションにより検討し，さらにこの現象を破壊
力学の枠組で表現できるように理論を構築
した． 

⑤微小サイズ fcc 結晶モデルの引張変形シミ
ュレーションを分子動力学法を用いて行い，
間欠的な塑性変形挙動を観察し，その統計的
性質について調査を行った． 応力降下量の
統計分布を求めた結果，べき分布を示してお
り，塑性変形過程における応力降下亮に特徴
的なスケールが存在しないことを確認した
（スケール不変性）．この性質は，転位の生
成・移動の繰り返しによって粒内・粒界に蓄
積した欠陥が転位運動の障害物や新たな転
位生成の起点となっていることに起因する
と考えられる．これらの挙動の温度・サイ
ズ・ひずみ速度依存性や粒内・粒界形状との
関係を調べていき，スケール不変性の成立範
囲を明らかにしていく新しい試みを開始し
た． 



(4)平成 25 年度 

①Frank-Read 源による転位の増殖過程を原子
モデルにより表現した．臨界張り出し形状は，
線張力モデルと同様に楕円形状となった．ま
た，張り出し間隔を L としたとき，L=4nm と
いう微小 FR 源においても臨界せん断応力は，
LlnL-1 で表現できた（図 3）．また，粒内転位
源と粒界転位源の臨界せん断応力について，
その非すべり応力依存性について比較した．
粒界から転位が放出する現象の方が，強い非
すべり応力依存性を示した．この現象は，す
べり面間距離の変化に注目することで整理
できることを見出した． 

図 3 粒内・粒界転位源の起動応力 

 

②これまでは傾角粒界に注目していたが，ね
じり粒界のエネルギーと構造の関係の検討
を開始した． 

③大規模原子シミュレーションにより，BNM
に対する粒内転位源の運動と粒界での塑性
伝播過程の機械特性に対する影響について
検討を行った．最初の降伏以降の塑性変形は，
粒界を介した転位の移動によるすべり伝播
に対する抵抗応力TM に大きく影響され，粒
界構造によって変形メカニズムが異なるこ
とが示唆された．その結果，粒内転位の運動
の臨界応力FR とすべり伝播に必要な抵抗TM

の間の関係が，BNM の機械特性に対する特異
なサイズ依存性に密接に関係することを明
らかにした．また，三次元多結晶モデルを用
いた引張りシミュレーションにより，転位密
度が初期降伏応力に大きく影響することが
わかった．そして，粒内転位の方位による偏
りが粒毎の Schmid 因子を低下させ，不均質
性を示す要因となり降伏点降下などの BNM
特有の機械特性に大きく影響することを明
らかにした（図 4）． 

④原子シミュレーションより，粒界に侵入し
た転位の再放出現象に対する焼鈍処理の影
響を検討した．焼鈍すると粒界の転位ピン止
め効果が高くなることを確認した．これは焼
鈍により粒界に侵入した転位のコア構造が
変化するため（コアの分解）であることがわ
かった． 

⑤金属における間欠的な塑性変形を調べる
ために，Cu, Ni, Al 金属の単結晶モデルの引張

シミュレーションを実行し，べき乗則をとも
なう間欠的な塑性変形現象を再現した．Cu
および Ni では，Al よりも大きなべき指数が
えられた．原子スケールでの観察から，Cu
および Ni では転位雪崩運動が観察されたが，
対称的に，Al では結晶内に自己形成された欠
陥構造クラスターに転位がトラップ／リリ
ースされる挙動が見られた． 

⑥転位源の情報を考慮した結晶塑性モデル
を用いた FEM 解析を ARB 加工によって創製
された超微細結晶粒金属を想定して行い，結
晶方位や粒形状が降伏挙動に与える影響に
ついて検討した．結晶方位および粒形状は超
微細結晶粒材料の降伏挙動（上降伏点，下降
伏点）に影響を与え，また，加工硬化やマイ
クロバンド形成にも影響を与えることを示
した． 

⑦引張り予ひずみを与えた超微細粒金属材
料(UFGM)に対して微小押込み試験と結晶塑
性有限要素解析を行い，引張り予ひずみによ
る組織変化が最大押込み深さに与える影響
を評価した．その結果，UFGM 材は初期転位
密度が大きいため，微小押込み試験における
最大押込み深さが小さくなると考えられる．
また，UFGM 材は引張り予ひずみが小さくて
も転位密度が飽和してしまい，最大押込み深
さの変化が生じなくなると考えられる． 
 

(5)平成 26 年度 

①Σ11 粒界，Σ15 粒界，Σ59 粒界という転位
源能力の異なる 3 種類の粒界を含むアルミニ
ウムの多 層膜モデルに対して原子シミュレ
ーションにより引張解析を行ない，ナノ構造
体における加工硬化現象について検討した．
その結果，転位源能力の高い Σ15 粒界と Σ59
粒界から転位を放出し，転位源能力の低い
Σ11 粒界に構造遷移することで，粒界転位源
が硬化し，その現象が局所変形を抑制するこ

図 4 転位密度と強度の関係 



とを確認した．このように「粒界転位源硬化
現象」が，ナノ構造体の加工硬化に影響を与
える可能性を示した． 

②有効な転位源として機能する粒界に存在
する界面亀裂近傍の塑性現象を，線形破壊力
学理論と原子シミュレーションにより調査
した．亀裂先端前方の粒界から転位が放出す
る現象をモデル化し，その臨界応力拡大係数
を導入した．これにより，界面亀裂近傍の最
初の塑性現象を定量的に見積もる事が可能
となった．粒界よりも亀裂先端からの転位放
出が生じると予測される場合において，原子
モデルでは，亀裂先端からの転位放出に伴い
粒界からも転位が放出され，亀裂先端に微細
組織が新たに形成された．この微細組織によ
り亀裂先端からの転位放出は抑制された．一
方で，粒界から転位が放出しやすい場合，転
位放出後に粒界に回位が形成され，亀裂先端
の力学場は回位により遮蔽されることが確
認できた．つまり，界面破壊じん性値は，粒
界エネルギーのみではなく，粒界の構造やそ
の転位源能力にも強く影響を受けることが
理解できた． 

③大規模原子シミュレーションを用いて，
BNM が示す降伏点降下，Bauschinger 効果，
引張り・圧縮異方性の基礎メカニズムの検討
を行った．その結果，BNM では各粒に含ま
れる転位が減少し，実際に転位が作動する
Schmid 因子が小さく，また粒毎の Schmid 因
子の差が大きくなるため，系全体の降伏応力
が上昇し，また，粒毎の応力分布に不均質性
が強く表れることで塑性異方性が生じる要
因 と なるこ と がわか っ た．同 様 に ，
Bauschinger 効果は順方向と逆方向または繰
り返し負荷による転位密度の変化によって
生じると考えられる．Al では引張り・圧縮異
方性が顕著になり，これはすべり面方向の垂
直応力に SFE が大きく影響され，特に引張り
下で部分転位が安定化することで粒界から
の転位の生成を容易にするために，引張りに
よる降伏応力が低下する要因になることを
見出した． 

④転位源および転位源としての結晶粒界の
情報を考慮した結晶塑性モデルに破壊条件
を導入し，有限要素解析によって引張り試験
における多結晶アルミニウムの破断に対す
る転位挙動の影響を考察した．破壊条件式を
適用した結晶塑性有限要素解析を行った結
果，亀裂の進展開始には初期転位密度が影響
することがわかった．また，亀裂進展時には
切欠き周辺で集中的に転位が増加し，ひずみ
の増加に伴い亀裂先端だけでなく試験片全
体的に転位密度が増加することがわかった． 

⑤複数の粒界構造をもつ結晶系における間
欠的な塑性変形の統計性を，分子動力学シミ
ュレーションによって明らかにした．結晶が
粒界構造を含んでいる場合においてもベキ
的な間欠性は残存するが，その変形の最大規
模は結晶粒サイズと強い相関をもち，塑性の

雪崩的な伝搬が粒界によって極めて強く抑
制されることが確かめられた． 
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