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研究成果の概要（和文）：未来の材料や構造を設計したり、その性質をコンピューターシミュレ

ーションによって事前に予測するためには、前提となるさまざまな仮定や近似をできるだけ用

いずに構築された基礎理論やアルゴリズムを用いるのが望ましいと考えられます。本研究課題

では、解析する人の想定外の新しい発見を可能にする創造的な方法論の構築についての基礎研

究を実施しました。 
 
研究成果の概要（英文）：When we design new materials and structures as well as expect the 
new characteristics of them by using computer simulation techniques, fundamental 
theories and algorithms that are established without any assumption or approximation 
should be preferable to use.  In this project, we have conducted the fundamental study of 
establishment of a creative methodology that can discover the results beyond expectations 
of analysts.  
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研究分野：工学 
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キーワード：変形体の力学、計算力学、シミュレーション、方程式フリー法、連続体力学、分

子動力学、目標指向型モデリング、格子欠陥 
 
１．研究開始当初の背景 
 安全安心社会の技術開発に果たす材料力
学研究の役割が一層クローズアップされて
きている。特に、機能面から活発に研究が推
進されているナノ材料やバイオ材料をはじ
めとする新材料を多様な極限環境中で実用
に耐える人工物として利用するには、これま

で以上に構造健全性を保障する方法論の確
立が望まれる。このような問題では、内部構
造変化とそれを取り囲む周囲力学場の変化
とは互いに相互作用することになるから、必
然的にマルチスケール手法の導入が不可欠
である。マルチスケールモデリング手法にお
ける粗視化モデルの構築は、一種の情報圧縮
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の過程であり、単なる近似手法の導入という
意味にとどまらず、現象の本質を単純化・明
確化・体系化するプロセスでもある。 
 このようなモデリングに対して、目標指向
適応局所解(Goals) アルゴリズムでは、解析
者が獲得したい情報（関心量）に含まれる誤
差を最小にするという指針のもとに、代替問
題(surrogate problem) を用いた近似法を用
いてアダプティブなマルチスケールモデリ
ングを半自動的に行なう指針を与える理論
体系が与えられ、問題や解析の目的に応じて
通常はあらかじめ解析者が主観的に設定し
ているモデリングをもアダプティブに生成
できる可能性をもたらす。 
 一方、解析者が関心量をミクロな現象から
マクロな支配方程式を発見する道筋や適切
な粗視化モデルの選定を可能にする方法論
として、方程式フリー(equation-free) モデリ
ングがある。本手法はミクロな素過程によっ
て時間発展が記述される系のマクロ挙動に
対して理論的なアプローチが難しい場合の
マルチスケール手法の一つとして、今後の発
展が期待されている。 
 Goals アルゴリズムと、方程式フリーモデ
リングに基礎を置くマルチスケール理論に
関する研究はまだ始まったばかりであり早
急な実施が望まれる。 
 
２．研究の目的 
 未来材料の構造健全性を予測可能にする
創造的な計算力学的方法論の実現には、基礎
となる理論やアルゴリズムが研究者の想定
外の結果を発見できる能力を有しており、か
つ、現象のモデリングに対して解析者の先験
的な知識を必要としない方法論の構築が望
まれる。その一方で、実用的な解析法たるに
は計算結果の信頼性の保証や誤差評価が可
能で、解析者が目標として設定する強度をで
きるだけ精度良くかつ効率的に獲得できる
ようアダプティブに自ら適切な方法論を作
り出していく理論体系の構築が望まれる。こ
のような広い要求を実現するために、本研究
課題では、方程式フリー法 (equation-free 
method; EFM)に基づく発見的な方法論に目
標指向適応局所解(goal oriented adaptive 
local solutions; Goals) によるモデリング誤
差評価の考え方を適用することにより、目標
指向型の精度保証を行いつつシミュレーシ
ョンの持つ新発見性を有する学術研究の方
法論としての計算固体力学理論を構築する
ことを目的としている。 
 
３．研究の方法 
 ミクロ問題として、原子集合体モデル、マ
クロ問題として、格子欠陥集合体モデル・連
続体モデルを考えて、これらの連成に基礎を
おくマルチスケールモデルについて検討す

る。そのための基礎として、以下の問題の設
定・定式化・解析を行う。 
(1)高次格子欠陥を用いた非弾性変形解析理
論に関する研究 
(2)古典弾性理論とマイクロポーラー弾性理
論によるはりのたわみ問題の解析とGoalsア
ルゴリズムによる誤差評価に関する研究 
(3)方程式フリー法による変形体のモデリン
グ（図１) 
(4)結合界面の微視構造の階層性と離散性に
注目した破壊力学解析 
 
 
 
 
 
 
 
 

図１ 方程式フリー法の概念図 
 
４．研究成果 
(1)高次格子欠陥を用いた非弾性変形解析理
論に関する研究を実施した。具体的には転
位・回位モデルを用いた非弾性変形のモデリ
ングを行ない。変形の素過程となる微視的現
象を駆動する一般化力をエネルギー論に基
づいて定式化した。また、具体的な問題とし
て、粒界と転位の相互作用、回位モデルを用
いたキンク褶曲の表現が可能であることを
明らかにした（図２）。 
 
 
 
 
 
 
 
 
図２ キンク褶曲の回位４重極による表現 
 
(2)内部構造を有するはりの曲げ変形に対し
て直接解析と古典弾性論解析、および、マイ
クロポーラー理論による解析結果を比較し
（図３）、端部の変位とひずみエネルギーを
関心量とした場合の目標指向型モデリング
の有効性を示した。 
(3)一次元格子動力学に関して、方程式フリー
法を用いて運動量輸送と、エネルギー輸送の
二つの典型的な問題の定式化を行った。原問
題となる分子動力学解析の結果を参照系と
して、EFM による粗視化モデルの妥当性を
検討した。さらに、二次元問題へ理論を拡張
し、せん断変形時の弾性波の伝ぱ解析が可能
であることを明らかにするとともに、粘性効
果の導入により静力学解析が可能になるこ
とを明らかにした（図４）。 



 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
図３ 内部構造を有するはりの問題と、マイ

クロポーラー弾性理論と古典弾性理論、
内部構造を陽に考慮したモデルにより
得られたひずみエネルギー分布の比較 

 
 
 
 
 
 
 
 

(a) ミクロマクロの連成問題 
 
 
 
 
 

(b)変位分布と速度分布の時間発展 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

(c)減衰を考慮したモデルによる静力学解析 
 
図４ 方程式フリーモデリングによる単軸

引張変形解析 
 
(4)結合界面の微視構造の階層性と離散性を

陽に考慮した解析モデルを作成し、微視構造
の破断と弾性エネルギーの解放によりエネ
ルギー解放率を評価し、見かけの破壊じん性
が微視構造によってどのように変化するか
を系統的に調べた（図５）。微視構造の離散
性については量子化破壊力学により取扱い
ができることを示すとともに、Cohesive 則を
導入し、階層構造を有する結合体モデルでは
破壊プロセス領域の寸法が大きくなること
によって破壊じん性が向上することを明ら
かにした。 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
図５ 結合界面の離散性と構造の階層性に

よる特異なき裂進展パターンと破壊じ
ん性に及ぼす影響の検討 

 
 以上のような研究成果から新しい理論の
基礎を構築することができた。今後、ミクロ
原子スケールから、メゾ格子欠陥スケール、
マクロスケールまでを結びつけるマルチス
ケールモデルへの応用が期待される。引き続
き、基礎理論の定式化を進めるとともに具体
的な問題に対する適用可能性を示すことに
より新しい学問分野の開拓につながると期
待される。 
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