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研究成果の概要（和文）：本研究課題では、ミクロ計算力学（分子動力学法）による「ナノ伸線加工」の可能性
について検討を加えた。非常に微細なワイヤ（線材）を作るための技術を開発するために、原子・分子レベルの
力学法則に則った数値シミュレーションを構築し、「ナノ伸線加工」の実現可能性の予測および効果的な実現方
法を提案するに至っており、加工によって得られる新たな材料強度などのマクロ的機械的特性，欠陥の形成過程
等を含んだ材料組織変化の様相，およびそれらの関係性などが明確に把握できるようになった。

研究成果の概要（英文）：In this study, "nano-sized wiredrawing" technique by using microscopic 
computational mechanics simulation (molecular dynamics) was investigated.  The new technique of 
plastic working to fabricate very narrow/thin/fine wires was assessed by a way of cutting-edge 
simulation method and computational modeling in which mechanical theory was precisely applied to 
atoms or molecules were constructed.   It was found that the new fabrication method is quite 
possible one, but some techniques (mitigating friction at the die, conditions for sucessful 
processing, and etc.) were understood as requirement for actual implemention of the process. 
In the course of the research, we were able to grasp novel macroscopic and mechanical properties 
which would be provided by "nano-sized wiredrawing" method as for wire materials such as strength 
and ductility.   Dynamic transition of microstructure was also recognized in detail, including 
nucleation and motion of lattice defects (dislocations).

研究分野：計算力学、材料工学、機械工学

キーワード： 伸線加工　分子動力学　計算力学　鉄鋼材料　摩擦・潤滑　マルチスケール解析　Peridynamics　塑性
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研究成果の学術的意義や社会的意義
伸線加工は様々な産業を支えている鋼線・非鉄線、ファイバーなどの線材を作るための基礎技術である。本研究
では、伸線加工をナノサイズに適用する「ナノ伸線加工」という革新的技術を追及している。まず、分子動力学
法という原子・分子レベルの数値シミュレーション手法を駆使し、ナノ伸線加工の実現可能性および、材料に生
じるミクロレベルの変化、摩擦潤滑を軽減させる効果的な機構の解明などに関する新しい知見を得ている。
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１．研究開始当初の背景 
金属材料を機器部品に適応させるために素形材創製後の 2次加工が重要であり、塑性加工が
有用である。圧延、押出し、曲げ、深絞りなどの方法に並んで、棒・線材の伸線（引抜き）加
工が広く用いられている。伸線で加工処理された線材（ワイヤ）は、例えば鉄鋼材料では自動
車タイヤワイヤコード、各種機器のチェーンワイヤ、また橋梁の吊ワイヤ等の多種多用な用途
をもつ。現在、伸線加工の分野では線材破壊を生じない引張やダイス形状の最適条件、ダイス
材質および潤滑方法、疵（きず）がない良質な表面仕上げ条件、熱処理（パテンティング）の
方法、材料内部での残留応力やひずみの分布の評価、加工による微視組織の造り込みなどの技
術課題への理論的な研究アプローチが手つかずのまま残っている。そして、関連する技術開発
はメーカー技術者および企業内個々に蓄積する実用的ノウハウ（職人技）に頼っているのが現
状である。 
一方、性能とともに金属ワイヤに要求される微小化への要望は近年さらに進み、現状で生産
可能な最小線径は数マイクロメートルまでと言われているが、ナノメートル領域を目指す兆し
がある。つまり、原子スケールで作製された金属ワイヤの需要が予測され、LSI用の配線材料、
発光・放電機能性を持つ電子デバイス素子、強化ナノコンポジットの素材などの非常に小さな
金属線材の需要がある。これまでは化学合成や自己組織化によるいわゆるボトムアップ的な製
造方法が比較的多いが、塑性加工の原理に基づく伸線加工アプローチによる製造すなわち「ナ
ノ伸線加工」の方法とその可能性については、理論上の検討も未だなされていない。しかし、
これは今後進展すべき未来志向の革新的技術の一つである。 
そこで、線材の塑性加工、すなわち、伸線加工の原理に基づいたナノスケールでの線材製造
方法の可能性について、理論的アプローチからの吟味を進める必要がある。 
 
２．研究の目的 
本研究での「ナノ伸線加工」は、現在の伸線加工の様式をそのままナノサイズにスケールダ
ウンして適応させるものである。そのための技術的ブレークスルーが必要であり、今回の検討
点は以下の通りである。 

(1)ナノサイズの金属線の場合の、従来の伸線加工の様式であるダイス－線材間の接触方式に
よる塑性加工の原理的な可能性。また、ナノサイズでの摩擦増加などの克服方法の検討。 

(2)線材の形状変化、線材内の組織・特性のナノサイズでの変化の理解。 
(3)ナノサイズ材料挙動の把握・制御の方法の開拓（シミュレーションによる予測による理解）。 
これまでの塑性加工技術では連続体理論に基づく有限要素法（FEM）解析が主であったが、
昨今では解像度を原子レベルまで上げたミクロシミュレーションによる材料解析の方法が有用
である。よって、ミクロシミュレーションによるナノ伸線加工での現象予測に関する研究を遂
行する。具体的には、原子レベルの計算力学シミュレーションである分子動力学（MD）法・
第一原理計算（量子力学を用いた解析）を用いて、上記の事項を検討し明らかにする。 
 
３．研究の方法 
本研究課題では、ミクロ計算力学（分子動力学法）による「ナノ伸線加工」の可能性につい
て検討を加える。以下の各項目の解明が必要である。 

(1)分子動力学（MD）法によるナノ伸線加工モデルの構築：ポテンシャルモデル（鉄鋼材料
を想定）やダイスとの摩擦や引抜き負荷などの境界条件の設定についての検討。 

(2)鉄鋼材料（とくにパーライト鋼を想定）における微視組織変化（テキスチャの変化、固相
相変態、結晶欠陥の生成・消滅、動的再結晶など）に関する解析方法の検討と実験との比較。 

(3)ナノ伸線加工の解析モデルと、既存の伸線加工シミュレーション（FEMなど）との手法の
融合化に関する検討。 
具体的な（小）研究テーマの項目は以下の３つである。 
① 分子動力学法によるナノ伸線加工モデルの構築 
計算モデルのサイズ依存性や結晶欠陥の導入等を精度よく取り扱うためにさらなる多数の原
子系を対象とする大規模計算が必要になる。よって、計算プログラムの並列化などによるより
効率的な計算技術を検討する。 
② 鉄鋼材料における微視組織変化の解析 
企業の製造現場で用いられているパーライト鋼の伸線における組織変化などの実験に基づく知
見を比較対象として、MD のポテンシャル関数などをより高精度化したパーライト伸線モデル
の構築と伸線シミュレーションを行ない検討する。 
③MD 計算を中心としたナノ伸線加工の解析モデルと既存の伸線加工シミュレーションの融合
化の推進 
連続体モデルとMDモデルを包括したいわゆる「マルチスケール解析」によるシミュレーショ
ンシステム構築のための基礎理論の検討を行う。なお、研究開始後、マクロ手法として粒子法
である「Peridynamics」の導入が効果的であると考えられたため、この新手法を用いた種々の解
析を進めることとしている。 
 
 



４．研究成果 
本節では実施年度ごとに時系列での研究成果を示す。 
(1) 第一年度（2016年度）では以下の成果を得た。 
まず、鉄鋼材料における微視組織変化の解析として、フェライトとセメンタイトの 2層か
らなるパーライト鋼モデルを用いたMD計算モデルの解析を行った。また、ナノ伸線を実
現するために必要な、ナノスケールにおける伸線ダイスと線材間の摩擦軽減の機構を MD
法による解析で検討した。さらに、実際の伸線される鋼線材での強度評価・破壊の問題と
して重要な、水素脆化現象を対象にし、伸線加工時の応力分布における水素原子の拡散挙
動のMD解析を遂行し、応力およびその勾配量と拡散係数量の相関を初めて見出した。一
方、解析サイズのスケールアップを目指し、まず MD のマクロスケール版とも呼ばれる
Peridynamics理論の理解と実装を試み、今後の利用の見通しが得られた。 

(2) 第二年度（2017年度）では以下の成果を得た。 
パーライト組織中のセメンタイト分解過程などの具体的なミクロ機構を理解すべく、前年
に引き続きフェライトとセメンタイトの各層からなるパーライト鋼モデルのMD解析を行
った。とくに原子間相互作用の高精度化を目指し、従来の近似的な 2体間ポテンシャルと
より高精度な解析が可能な多体間ポテンシャルでの結果を比較検討した。また、ナノ伸線
加工でのキー現象となる転位（結晶のずれ）構造の発生および伝播機構の解明とその制御
に関して検討した。とくに、原子数を増やし線径をサイズアップしたMDモデルを用いて
転位増殖・反応の機構を検討した。また、伸線ダイスへナノテクスチャリングを付加した
ときの加工摩擦減少の可能性とその現象解明を行い、ナノ伸線加工の実現性を向上させる
とともに現在の伸線加工にも適用できる新技術として提案した。さらに、Peridynamics 理
論の導入を進め、MDとの融合によるマルチスケール解析への発展を試みた。ナノインデ
ンテーション試験などでMD計算と連携した弾塑性モデルの構築などを行い、今後の伸線
加工への適用の見通しを得た。 

(3) 最終年度（2018年度）では以下の成果を得た。 
まず、引き続きセメンタイト分解などのパーライト鋼で生じると考えられるミクロ機構を
より詳細に理解すべく、新たにフェライトとセメンタイトの層からなるナノインデンテー
ションの塑性変形モデルを導入し、解析結果を検討した。内部界面でのミスフィット転位
および圧子による転位ループの運動および相互作用を解析し、塑性変形機構を理解が進ん
だ。また、伸線加工における塑性変形による欠陥および組織形成の解明とその制御に関し
て、純鉄の数千万原子系からなる超大規模MDモデル化を成功した。これにより、転位増
殖・反応の機構のサイズ依存性を検討した。さらに、引き続き Peridynamics理論の導入を
進め、MDとの融合によるマルチスケール解析を試みた。ナノインデンテーション試験な
どでMD計算と連携した弾塑性モデルの解析を行い、本手法の理解を深めた。 
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