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研究成果の概要（和文）：第一原理計算および古典力場を用いた原子論的解析を用いて、様々な結晶材料、ガラ
ス材料における塑性変形の素過程の活性化の温度、応力、化学環境依存性の解析を実施し、得られた情報からマ
イクロメカニクスによってマクロ強度や延性を予測した。そしてこれらの知見から、強度と延性を高次元で両立
するための材料の設計指針を構築し、その妥当性の検証を行った。その過程において、ナノインデンテーション
などの特異な応力場中で活性化する塑性変形素過程のマルチスケール解析手法や活性化エネルギーの温度依存性
の評価手法などの新しい解析手法が構築できた。

研究成果の概要（英文）：Using first-principles calculations and atomistic modeling methods with 
force fields, we analyze the temperature, stress, and chemical environment dependences of the 
activation of elementary processes of plastic deformation in various crystalline and glass 
materials, and predict its strength and ductility with the help of micromechanics theory. Based on 
these analysis, we developed a design guideline for materials having both high strength and 
ductility simultaneously, and verified the validity of the guideline by experiments. in addition, we
 also developed new computational methods in the research process, such as a multi-scale method for 
activationn of elementary process of plastic deformation in highly localized stress field, such as 
stress field in nanoindentation and at crack tip, and a method for evaluating the temperature 
dependence of activation energy.

研究分野： 計算材料科学、計算力学
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  ２版

令和

研究成果の学術的意義や社会的意義
構造物を構成する構造材料には強度と延性と靱性の高次元でのバランスが要求される。しかしながら、一般的に
は強度と延性・靱性はトレードオフの関係にある。高強度構造材料開発という強い社会的要求に応えて材料強度
を高めるとどうしても延性・靱性が犠牲になり、構造材料としての信頼性が低下してしまう。高強度と高延性
（および高靱性）を両立した新奇材料が発見されているが、これまでこのような材料の明確な設計指針がなく、
開発は研究者のひらめきや、試行錯誤に頼っていた。本研究で得られた強度と延性の両立指針は、まさにこの設
計指針を与えるものであり、その社会的インパクトは大きい。

※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。
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１．研究開始当初の背景 
構造物を構成する構造材料には強度と延性と靱性の高次元でのバランスが要求される。金属

が構造材料として多用されている最も大きな理由はこれらが比較的高次元でバランスしている
ためである。一般的に、セラミックスは金属より強度が高いが延性・靱性に乏しい。他方、ポリ
マーは延性・靱性は比較的高いが、強度が低い。強度と延性・靱性がほど良くバランスしている
のが金属である。このように、一般的には強度と延性・靱性はトレードオフの関係にある。高強
度構造材料開発という強い社会的要求に応えて材料強度を高めるとどうしても延性・靱性が犠
牲になり、構造材料としての信頼性が低下してしまうというジレンマがある。 
 近年強ひずみ加工やナノ加工をはじめとする、材料のナノ組織やナノ構造創製技術や、合金化
技術を駆使することで、高強度と高延性（および高靱性）を両立した新奇材料が発見されている。
しかしながらその一方で、それをデザインするための設計指針や学理が全くなく、これまでの新
奇材料の発見は研究者のひらめきや、試行錯誤に頼っているのが現状である。この現状を打破す
るには、塑性変形の素過程の活性化条件を電子論・原子論から予測的かつ定量的に獲得し、それ
をもとに、設計指針と学理を構築することが不可欠であると考えられる。 
 
２．研究の目的 
強度と延性・靱性のトレードオフというジレンマを打ち破るための指針を与える普遍的な学

理を構築し、理論計算および実材料の実験を通して、学理を実証することが目的である。具体的
には、申請者が研究をしてきた強度と延性を高次元で両立する新奇ナノ材料を題材に、そこで発
生している様々な塑性変形の素過程の活性化条件を原子・電子論的解析で定量化し、その知見に
基づく数理モデルを通じて、高強度・高延性両立の原理を解明し、さらなる高強度・高延性両立
達成への足がかりとする。 
 
３．研究の方法 
第一原理計算および古典力場を用いた原子論的解析を用いて、結晶材料、ガラス材料における

塑性変形の素過程の活性化の温度、応力、化学環境依存性の解析を実施し、得られた情報からマ
イクロメカニクスによってマクロ強度や延性を予測する。そしてこれらの知見から、強度と延性
を高次元で両立する材料の設計指針を構築する。 
具体的には、１）BCC 材料の変形特性を支配するらせん転位運動の温度、応力、化学環境依存

性と強度予測、２）ガラス材料の変形を支配する STZ（Shear Transformation Zone）や原子拡
散の温度、応力依存性と強度予測、３）ナノインデンテーションなどの特異な高応力場中で活性
化する塑性変形素過程（転位ループ形成）の温度や応力（変形速度）依存性のマルチスケール解
析手法の新規構築、４）ナノ材料で特に重要になる原子拡散による変形素過程の原子論的解析の
実施、５）マグネシウムの各種塑性変形素過程の活性化の温度、応力依存性解析の実施とその知
見を用いた、強度と延性の両立のための設計指針の構築、さらには微細マグネシウム結晶材料を
用いた実験による設計指針の検証を実施する。 
 
４．研究成果 
１）BCC 金属である Fe および Nb の変形を支配しているらせん転位の運動の熱活性素過程であ
る、キンク対形成、キンク移動の活性化エネルギーの応力や温度依存性、さらには Si や Oなど
の置換型および侵入型合金元素がこれらの素過程の活性化に与える影響を Nudged Elastic Band
法などの原子論による活性化エネルギー評価法を用いて評価した[1][2][3][4]。さらにはこれ
らの情報を用いて、降伏応力の温度依存性や、置換型および侵入型合金元素種依存性を原子論に
基づく転位運動モデル（動的モンテカルロ法）を構築することで理論的に評価し、実験と整合す
る結果を得た[1][2][4]。これらの一連の解析を通じて、強い固溶強化や強い脆化をもたらす固
溶元素を理論的に示すことができたが[2][3]、その一方で、合金化による転位運動の制御だけで
は強度と延性の両立が難しいこともわかった。その後、FCC の高エントロピー合金に関する研究
を行い、合金化がもたらす塑性変形時の微細組織（ナノ双晶やナノ HCP 構造）形成の制御が、強
度と延性の両立をもたらす可能性があることを示した[5]。 
 
２）金属ガラスの変形の素過程である STZ の活性化と、その活性化によって発生する熱を考慮し
たマイクロメカニクスによるマルチスケールモデルを開発し、実験で得られた STZ の連鎖によ
るせん断帯の進展や、それによる温度変化、さらにはマクロな応力ひずみ関係を完全に再現でき
た。特にマクロな応力ひずみ関係に表れるセレーションを再現することができた[6]。さらには、
冷却速度によって制御することができるガラスの緩和度が、STZ の連鎖すなわち、せん断帯の進
展の様相を大きく変えることを明らかにした。緩和度が小さい（エネルギーの高い）ガラスは全
体として均一変形をする傾向があり、局所的なせん断帯が生じにくく、延性的な挙動を示すこと
がわかった。その一方で緩和度が低いことによる強度低下は限定的であり、強度と延性のバラン
スを押し上げることが示唆された[7]。 



３）ナノインデンテーションなどの特異な高応力場中で活性化する塑性変形素過程（転位ループ
形成）の温度や応力（変形速度）依存性を、原子論に立脚したマルチスケールモデルを構築する
ことによって解析可能とした。本手法は、例えばナノインデンテーションであれば、インデンテ
ーション試験中に材料内部に発生する応力場を原子シミュレーションによってまず評価する。
そして、得られた応力場を別の塑性変形素過程解析用原子モデルにスーパーインポーズし、その
下で塑性変形素過程の活性化エネルギー評価解析を実施する[8]。これにより、き裂先端近傍や
ナノインデンテーション時の発生する特異な応力場中での熱活性化過程の解析を大規模な原子
モデルを用いることなく解析することを可能とした[8]。さらには、得られた活性化エネルギー
から、降伏応力やナノインデンテーションの pop-in 応力予測とその温度や変形速度依存性予測
も可能とした[8]。この予測はナノインデンテーションの実験とも良く整合することが示された
[9]。さらにこの研究を通して、ナノインデンテーションの pop-in 加重の統計分布が、特異なべ
き指数を有するべき分布を示すことも発見できた[9]。 
 
４）超微細結晶やナノ部材では、結晶粒界や表面の体積分率が大きく、さらには粒界や表面の平
均曲率が大きくなるため、粒界や表面での拡散が変形を支配するようになる。結晶粒サイズや部
材が大きくなると、一般的な転位などが支配する塑性変形を示す。こういった変形様式のサイズ
による変化やそのメカニズムの根源的理解は、のちに示すように、強度と延性の両立を、材料寸
法を制御して達成しようとする場合には不可欠となる。これまでに、超微細結晶では、結晶粒サ
イズが小さくなると、結晶粒の塑性変形が不活性になり、結晶粒界の拡散支配の変形が材料全体
の変形を支配することが知られている。その際には、結晶粒が変形する場合に適用できるホール
ペッチ則（粒径が小さくなると強度が上昇する）が成立せず、粒径が小さくなると強度が低下す
る現象が見られるようになることが知られている。本課題では、ナノ部材でも同様に、あるサイ
ズを境にサイズが小さくなるにつれ強度が低下するようになることを、実験と計算の両面から
明らかにした[10]。 
 
５）マグネシウムの各種塑性変形素過程（転位、双晶変形）の活性化の温度、応力依存性解析を
実施した。特に、双晶の成長素過程である、disconnection ループの形成過程の活性化エネルギ
ーを、projected average force integrator 法を用いて解析し、活性化エネルギーに非調和効
果に起因する強い温度依存性があることを発見した[11]。また、双晶面に対するせん断応力以外
の応力も活性化エネルギーに影響する非シュミット効果を発見した[11]。これらの変形素過程
に対する知見、さらには４）で得られた拡散支配の変形に関する知見を統合し、強度と延性を両
立するための戦略を打ち立てた。それは、異なる応力レンジで稼働する変形素過程を複数用意し、
それらが順次、活性した後に不活性となるように仕組むというものである[12]。マグネシウム微
細結晶材料に対する実験によって、双晶変形、異なる転位による変形、粒界拡散の各変形様式が
関与することで、結晶粒サイズがマイクロメートル付近で強度と延性が高い次元で両立するこ
とを示した[13]。強度と延性の両立は構造材料分野で最も重要な課題のひとつであり、その戦略
を打ち立てたことの今後の構造材料開発に与えるインパクトは大きい。 
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