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研究成果の概要（和文）： ナノ結晶や非晶質ポリマー等の様々な構造の固体材料が示す類似し

た速度に依存する変形・破壊モードの遷移現象を，各原子・分子構造に基づいて理解すること

を目的とすし，分子動力学法を用いた計算機実験を行なった．その結果， 格子欠陥や分子鎖形

状の局所的な形態変化（例えば，面欠陥と線欠陥の形態変化）に対する容易さが，局所塑性変

形の発生や伝ぱに強く関係していることを解明した． 
 
研究成果の概要（英文）： In order to elucidate the transition mechanism from homogeneous 
to inhomogeneous of deformation and fracture modes related to the strain rate and 
temperature in nano structured materials, we perform deformation tests for nanocrystal 
and polymer models using molecular dynamics simulations. It can be concluded that the 
difficulties for structural transitions of local lattice defects, e.g., structural changes from 
line defects to plane defects, strongly affect the generation of local plastic deformations and 
its propagations.      
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１．研究開始当初の背景 
 1988 年，Kalthoff と Winkler により，
二つの切り欠きを有する金属薄板に，円柱形
状の物体を切り欠きの間に高速で衝突させ
た場合，破壊モードの脆性－延性遷移が生じ

ることが報告された．つまり，ある臨界速度
Vc までは，き裂の発生により脆性破壊を生
じるが，その Vc よりも速い場合は，せん断
帯が形成され延性破壊が生じる．この現象は
一つの切り欠きの場合においても成り立ち，
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図 1：2次元ポリマーモデルの概略図 

その後多くの研究者らにより金属ガラスや
ポリマー等においても同様な破壊モードの
遷移現象が確認されている．通常，破壊や変
形は構造敏感性を示すにも関わらず，原子・
分子構造の異なる固体材料が，試験片レベル
で破壊・変形に関して類似した変形速度依存
性を示すことは，大変興味深い現象だと考え
られる．このようなアナロジ－は，変形モー
ドにおいても確認されている．例えば，Ni ナ
ノ結晶体の引張変形において，低ひずみ速度
下では均質変形を示し，高ひずみ速度下では
せん断帯を発生し不均質変形を生じ，これと
同様に，非晶質性であるポリエチレンテレフ
タレイト（PET）のせん断変形において，低
ひずみ速度下では均一なすべり線模様が確
認され，高ひずみ速度下では顕著なせん断帯
の発生により変形が進行することが報告さ
れている．上記の破壊モードの遷移メカニズ
ムを再現するために，様々な構成則を用いた
連続体力学に基づく計算機シミュレーショ
ンが試みられている．その中において，材料
のひずみ速度依存性を考慮するために，熱軟
化する熱弾粘塑性体を用いた研究では，破壊
モードの遷移メカニズムや，き裂やせん断帯
の発生する角度等を忠実に再現することに
成功している．このような試験片レベルの現
象を構成則を用いて再現することにより，そ
の材料特性を現象論的に表現することは，こ
の材料を構成要素とする構造体の力学応答
を予測できる点で大変実用的であると考え
られるが，原子・分子レベルの構造に起因す
る変形プロセスを陽に考慮していないため，
異なる構造を有する固体材料がどのような
変形メカニズムにより破壊・変形モードの遷
移を生じているのかを本質的に理解するこ
とは困難である．そのため分子動力学シミュ
レーションを通じて上記の結晶・非晶質構造
体の局所塑性変形の連結・伝ぱメカニズムを
解明する必要性に思い立った． 
 
２．研究の目的 
 本研究では，様々な構造の固体材料が示す
類似した速度に依存する変形・破壊モードの
遷移現象を，分子動力学法を用いた計算機実
験を行なうことにより，各原子・分子構造に
基づいて理解することを目的とする．具体的
には，解析対象として原子・分子構造の全く
異なるナノ結晶と非晶質ポリマーに注目し，
同じ形状をした解析モデルに対して異なる
ひずみ速度・温度で変形を与えたときに，ど
の よ う に 局 所 せ ん 断 塑 性 変 形 が 生 じ
（stage-I），その局所変形がどのように成長，
連結し（stage-II），最終的に均質・不均質変
形モードが生じるか（stage-III）を詳細に調
べる．つまり，各構造における局所塑性変形
の生成・連結・伝ぱメカニズムの速度・温度
依存性を調べることが最終目的となる． 

 
３．研究の方法 
 
本研究では，大きな解析領域を必要とするた
め，2 次元的な解析モデルを用いることにす
る．金属ナノ結晶体の擬 2次元シミュレーシ
ョンは複数のすべり系を拘束するものの，そ
の有効性は国内外の研究者から報告されて
いる．そこで，まず高分材料の 2 次元モデル
の開発を行なう．高分子材料の変形・力学特
性に関する 2 次元原子シミュレーションが
多くは行なわれていない原因として，高分子

鎖が有する配置の多様性を表現できない
ことが考えられる．図 1(a) に一般的な高分
子の 3 次元モデルの概略図を示す．本研究で
は，CH2 や CH3 を一つの質点として扱う
united atom モデルを用いる．共有結合であ
る高分子鎖は，ニ体力，三体力，四体力によ
り表現される．特に四体力により高分子鎖は
3 次元的な形状を多様に変化することができ，
エントロピー弾性等の特性を引き起こすこ
とになる． 2 次元モデルではこの四体力で
あるねじり角を陽に表現できないが，本研究
では，三体力を拡張することにより，高分子
鎖の配置の多様性を表現することを試みる． 

金属ナノ結晶モデルについては，マクロ変
形モードの解析条件依存性に加え，結晶粒
径・積層欠陥エネルギー依存性を考える．こ
れまでの研究より，5～30 nm までは粒界変
形が支配的となり，30～80 nm では粒内変形
が支配的となることを報告しているので，ミ
クロ変形モードとマクロ変形モードの違い
について考察する．また近年，粒界構造を積
極的に制御することで材料特性を改善する
試みが行なわれており，粒界方位差分布とマ
クロ変形モードの関係についても検討を行
なう． 
  

４．研究成果 
 
高分子鎖を表現するために開発した拡張 3

体ポテンシャルを用いて，高分子モデルの圧
縮変形解析を行った．ここで，高分子鎖のト



 

 

 
図 4：ナノ構造体の局所塑性変形の伝

ぱメカニズム 

図 2：ポリマーモデルの局所変形 

図 3：局所変形領域と変形温度，空孔の関係 

ラスとゴーシュのエネルギー差を変えた 3つ
の高分子モデルを適用する．図 2 は変形後の
内部構造の一例を示している．色は変形前後
での分子鎖の方位の差を示しており，色の一
番濃い部分は分子鎖の右回転を，色が一番薄
い部分は分子鎖の左回転を示している．図 2 
の右図は１区画を 2 × 2 (nm2) で分割し，
変形量に対する分子数の空間平均を表して
いる．そして変形した部分を除いた未変形領
域を評価することで局所変形か均質変形か
を検討することができる．未変形領域と温度，
空孔の関係を図 3 に示す．ここで変形時の温
度は 100 K，300 K，400 K の３種類で行いプ
ロットの大きさが大きくなるにつれて温度
も大きくなることを意味している．この図か
ら温度が高くなるにつれ未変形領域が小さ
くなることが確認できる．これは低温では局
所的変形であるのに対し，高温では全体的に
変形し均質変形のような状態であることを
意味している．低温では外力により分子鎖が
変形し，それが主せん断方向に伝ぱすること
で変形が進行しせん断帯が形成されると考
えられる．これに対し，高温における変形は
せん断帯の伝ぱよりも個々の分子鎖の配座
の変化が支配的だと考えられる．また空孔の
割合と未変形領域との間にはあまり相関が
ないことから内部変形は温度依存性が支配
的だと考えられる．model A，B，C を比較し
て，エネルギー障壁が小さくなるにつれ分子
鎖の配座の変化は容易になるので未変形領
域が小さくなり均質変形に近くなることが
確認できる．  
 

 

ナノ構造材料の示す特異な力学特性とし
て延性脆性遷移温度が低温側に移ることが
報告されている．この現象を理解するために，
粒界近傍にき裂を有する双結晶モデルを作
製し，引張変形シミュレーションを実行した．
図 4は応力－ひずみ曲線であり，モデル Aと
モデル Bは異なる粒界構造を有しており，モ
デル A’はモデル A からき裂を取り除いたモ
デルである．これより，モデル Bではき裂か
ら転位を放出し続けていることが確認でき
るが，モデル Aではき裂から粒界に転位の放
出する場所が変化しており，急激に転位密度
が上昇していることが理解できる．き裂のな
いモデル A’から，粒界から転位を放出する
ために必要な応力は非常に高いことが理解
でき，モデル Aでは内部応力場の発展により
局所的に粒界近傍の応力場が高くなり，粒界
から転位を放出していることが確認できる．
つまり，粒界が転位源として機能しているこ
とが理解でき，粒界領域が急増する超微細粒
材ではモバイル転位密度が急激に増加する
ことが可能であることが示せた． 

当初の転位源であったき裂から粒界に転
位源が遷移するこが理解できたが，粒界の性
格によりこの現象は強く影響を受けること
も確認した．そこで，粒界の転位源としての
能力を考える．図 5に示すように，ある安定
な参照構造（ここではΣ11 粒界）の粒界近傍
の方位差を有する粒界（ここではΣ15 やΣ
21）は，その参照構造に対して粒界転位が導
入される．その粒界転位成分に起動できる格
子転位のすべり系成分が近い場合，すなわち
転位放出後の残留バーガースベクトルの大
きさが小さい場合，その粒界転位成分に含ま
れる格子転位成分に応じて荷重を加えるこ
とで，格子転位を粒界転位から放出すること
が可能であることが理解できる．このことは
図 6より確認できる．図 6は安定なΣ11 粒界
近傍の傾角粒界において引張・圧縮負荷を加



 

 

図 5：粒界転位による粒界構造の表現 

図 6：転位を放出するために必要な応力 

えた場合，最初の転位を放出するときの応力
値を示している．明らかに，Σ11 構造を挟ん
で引張と圧縮に強い異方性が確認できる．こ
のことから局所変形の伝ぱには強く欠陥の
個々の特性が関与していることが理解でき
る． 
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