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研究成果の概要（和文）：重ね合わせの原理と均質化法を三次元転位動力学法に適用し，マルチスケール多結晶転位塑
性モデルを構築した．ハイブリッド並列化を行い，計算の高速化に成功した．双結晶中の転位ループが作る応力場を計
算した結果，理論解と一致する解を得ることができた．
　銅の多結晶体の塑性変形を計算した結果，弾性異方性を考慮すると，弾性等方性の場合と比べて高い変形応力になる
ことがわかった．その原因を調べるために，転位に作用する力を計算した結果，単結晶中では与えた変形（ひずみ）か
ら生じる応力が弾性異方性と等方性で大きく異なることがわかった．多結晶中では，粒界付近の応力集中が低いシュミ
ッド因子の転位源を活性化することがわかった．

研究成果の概要（英文）：A multiscale polycrystal dislocation plasticity model was developed by applying 
the superposition principle and homogenization theory to 3D dislocation dynamics. The model was then 
implemented into a parallel computer environment using a hybrid parallelization model. The stress field 
in a bi-crystal with a dislocation loop was calculated. The numerical result agrees well with the 
analytical solution.
Plastic deformation of a copper polycrystal was simulated. The flow stress calculated with the elastic 
anisotropy becomes higher than that calculated with the elastic isotropy. In order to reveal the 
mechanism, the force acting on dislocations was calculated. It could be found that, the stress arisen 
from the externally applied deformation (strain) in elastically anisotropic single crystals is larger 
than that in elastically isotropic single crystals. In polycrystals, dislocation sources with low Schmid 
factors are activated by the stress concentration at crystal grain boundaries.

研究分野：計算材料科学
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１．研究開始当初の背景 
 金属の機械的特性を強化する最も一般的な
方法として，結晶粒径依存性（寸法効果）を
応用した，結晶粒微細化強化がある．この機
械的特性強化の指標として，ホール・ペッチ
の関係が用いられてきた．しかし，ホール・
ペッチの関係は経験則であるため，結晶粒径
依存性の詳細なメカニズムの理解に至ってい
ない．さらに，近年ではマイクロ／ナノスケ
ールの寸法を持つ結晶粒から成る超微細粒金
属の機械的特性の寸法効果が注目され,結晶
粒微細化による強化に関して新しい議論が展
開されるようになった．したがって，結晶粒
微細化による金属の機械的特性の強化を精度
良く制御することや，これまでにない高強度
な新しい金属の創出のためには，多結晶金属
の機械的特性における寸法効果のメカニズム
を詳細に理解することが必要である．寸法効
果のメカニズムの理解のためには，多結晶金
属の塑性変形をその素過程である転位の運動
から導出し，ミクロな転位の運動とマクロな
塑性変形の関係をマルチスケールに理解する
ことが必要である． 
 
２．研究の目的 
 多結晶金属の塑性変形を転位の運動によ
るミクロな塑性変形からマクロな変形まで
まるごと解析可能な，離散転位動力学を基礎
とする三次元マルチスケール多結晶転位塑
性モデルを構築する．具体的には，結晶粒の
弾性異方性の考慮を可能にする重ね合わせ
の原理に基づく領域分割型の離散転位動力
学の定式化を行い，転位の運動によるミクロ
な塑性変形とマクロな変形の連成を，均質化
理論を応用することによって実現する．さら
に，並列化を行い，高速化することによって，
大規模数値解析を可能にする．構築したモデ
ルを多結晶金属の変形解析に応用し，多結晶
金属に特有の変形特性を明らかにする． 
 
３．研究の方法 
(1) 三次元離散転位動力学による多結晶金
属のミクロ・マクロ塑性変形解析の定式化と
実装 
 これまでに開発を行ってきた，三次元離散
転位動力学法を基礎として，領域分割型の重
ね合わせの原理を応用し，弾性異方性を有す
る多結晶体の転位の運動に基づいた塑性変
形解析を実現する．さらに，均質化理論を応
用し，多結晶金属の機械的特性を導くことを
可能にする． 
 
(2) 多結晶構造の有限要素モデルの作製法
の開発 
 多結晶金属中の各結晶粒を四面体に分割
し，その四面体を六面体要素に分割すること
によって，簡便に多結晶体の有限要素モデル
を作成する方法を開発する． 
 
(3) 開発したモデルの検証 

 開発したモデルの精度検証を行う．具体的
には，多結晶金属中で転位が作る応力を計算
し，その結果を解析解と比較する． 
 
(4) 並列化による計算の高速化 
 転位動力学法では，転位の移動速度の計算
量が転位の要素分割数の自乗に比例するた
め，転位密度が増加すると，計算量（計算時
間）が飛躍的に増加する．すなわち，大規模
な転位動力学シミュレーションを実施する
ためには，計算の並列化による高速化が必要
である．本研究では，大規模数値計算を可能
にすることを目的として，分散メモリ型およ
び共有メモリ型の計算機の両者に対して MPI
および OpenMP を用いたハイブリッド並列化
を行い，計算速度の高速化を行う． 
 
(5) 多結晶金属の塑性変形解析 
 開発したマルチスケール多結晶転位塑性
モデルを用いて，多結晶金属の塑性変形を転
位の運動から解析し，多結晶金属特有の変形
メカニズムを転位の観点から調べる．さらに，
弾性異方性を考慮した数値解析を行い，弾性
異方性が与える塑性変形への影響を明らか
にし，多結晶金属の塑性変形解析において，
弾性異方性を考慮することの必要性を調べ
る． 
 
４．研究成果 
(1) 従来，転位動力学法の有限体問題や析出
物問題への応用のための方法として，重ね合
わせの原理が用いられてきたが，弾性定数の
異なる領域の体積が大きい場合には適用が
困難である問題があった．そこで，重ね合わ
せの原理の一種である領域分割型の重ね合
わせの原理を転位動力学法に適用し，弾性異
方性を考慮した多結晶中の転位の応力を精
度良く計算する方法の実装に成功した．さら
に，多結晶金属の特性を評価するために，均
質化理論を，本手法に適用し，多結晶たいの
バルク状態の数値解析を可能にした． 
 
(2) 多結晶構造を多面体の集合と近似し，
六面体要素で要素分割を行うコードを開発
した．まず個々の結晶粒において，各面を面
の重心と一辺からなる三角形に分割し，その
三角形と結晶粒の重心をつなぐ四面体を作
成する．このようなやり方によって，任意の
多面体を四面体の集合に容易に分割するこ
とが可能である．さらに，四面体について六
面体要素を用いた分割パターンを適用すれ
ば，四面体を六面体に分割することが可能で
ある．すべての四面体が同様のパターンで分
割されることから，最終的にすべての四面体
を組み合わせることによって，結晶粒の六面
体要素分割を行うことができ，さらに結晶粒
を組み合わせることで多結晶体の六面体要
素モデルを作成することを可能にした． 
 
(3) 多結晶体中の転位が作る応力の解析的



な研究は非常に限られているが，双結晶中の
転位ループが作る応力の解析解との比較を
行った．具体的には，２つの立方体結晶粒を
作成し，これらを合体させることによって，
双結晶モデルを作成した．さらに，１つの転
位ループを片方の結晶粒内に作成し，他方の
結晶粒内にできる応力について計算した．そ
の結果と解析解を比較し，一致する解を得る
ことができた．すなわち，本計算手法により
多結晶体中の転位が作る応力を精度良く計
算できることを確認した． 
 
(4) 結晶粒の持つ弾性異方性を取り扱うた
めに適用した領域分割型の重ね合わせの原
理では，各結晶粒内の転位が，結晶粒界位置
に作る無限体中での応力と変位を計算し，多
結晶体として各結晶粒界において変位の連
続性と面力の釣り合いを満足するように計
算する．すなわち，転位の弾性場の直接的な
計算は，各結晶粒内に閉じており，他の結晶
粒に作る弾性場は，結晶粒界における変位の
連続性と面力の釣り合いの計算の結果とし
て計算される．この性質を利用し，各結晶粒
を各計算ノードに割り当て，転位が結晶粒界
に作る応力や転位間の相互作用は，マルチコ
ア（共有メモリ）を用いて計算し，結晶粒界
における変位の連続性と面力の釣り合いは，
分散メモリ並列によって，共役勾配法を用い
て解く方法を実装した．特に共有メモリ型並
列には OpenMP を用い，分散メモリ型並列に
は MPI を採用し，ハイブリッド型並列モデル
を実装した．さらに，共役勾配法の前処理と
して，不完全対角前処理付きバランシング領
域分割法を採用し，大規模問題においても安
定して収束解を得ることを可能にした． 
 
(5) 開発したマルチスケール多結晶転位塑
性モデルを用いて，多結晶銅の塑性変形解析
を実施した．弾性異方性を考慮し，結晶粒の
大きさを２から８μm に変化させ，応力歪み
関係を計算した結果，小さい結晶粒の場合に
おいて高い変形応力が計算された．すなわち，
一般的なホール・ペッチの関係に見られる．
結晶粒が小さくなることによって変形応力
が大きくなる現象を再現することに成功し
た．さらに，弾性等方性を仮定した計算も行
い，弾性異方性を考慮した場合と比較した結
果，弾性異方性を考慮した場合の方が低い変
形応力となることがわかった．また，転位の
運動を観察すると，弾性等方性を仮定した場
合は，高いシュミッド因子を持つ転位源のみ
が活動したいたのに対し，弾性異方性を仮定
すると，低いシュミッド因子を持つ転位源も
活動することがわかった．これらの要因を調
べるために，単結晶および多結晶体中におけ
る転位に作用する力を調べた．その結果，単
結晶体中において，転位が感じる自己力や，
他の転位から受ける相互作用力は，弾性異方
性や等方性の影響を強く受けていないこと
がわかった．一方，外力として加える変形（ 

ひずみ）について，そのひずみが物体中に生
み出す応力の大きさについて大きな違いが
あることがわかった．一方，多結晶体中にお
いて，転位限の活性化応力について調べたと
ころ，結晶粒界付近において，特に低いシュ
ミッド因子を持つ転位限の活性化応力が著
しく低下することがわかった．これは，外力
に加えて，結晶粒界間の変形の違いに起因す
る結晶粒界における応力集中が転位の活性
化を促進している結果であることがわかっ
た．低いシュミッド因子の転位源からの転位
が与えるマクロな応力—ひずみ応答への影響
を調べるために，低いシュミッド因子の転位
源を除いた場合の塑性変形解析も実施した．
その結果，応力—ひずみ関係上には大きな影
響は見られず，微視的な転位組織にのみ影響
を与えるものであることがわかった． 
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