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研究成果の概要：金属が大きく変形させられると内部に結晶格子の不整合が導入され、結晶の

粒が細分化されます。この格子不整合や結晶粒は金属の持つ性質を変化させ、高い機能を持つ

環境に優しい材料を創り出す可能性を秘めています。この課題では原子レベルから格子不整合

の集合体レベル、さらには、結晶粒の集合体について最先端の計算力学理論に基づいたコンピ

ューターシミュレーションを駆使し、内部構造変化のメカニズムと特性の関係を解明しました。 
 
交付額 
                               （金額単位：円） 

 直接経費 間接経費 合 計 
２００６年度 6,900,000 0 6,900,000 

２００７年度 13,300,000 0 13,300,000 

２００８年度 9,200,000 0 9,200,000 

年度  

  年度  

総 計 29,400,000 0 29,400,000 

 
研究分野：変形体力学 
科研費の分科・細目：機械工学・機械材料・材料力学 
キーワード：巨大ひずみ、計算力学、分子動力学法、格子欠陥、多結晶体、離散転位動力学法、 
      粒子法、結晶粒界  
 
１．研究開始当初の背景 

巨大ひずみの導入による結晶粒微細化機
構、および巨大ひずみ材料が示す特異な力学
特性の発現機構の理解は緒についたばかり
である。理論・実験を補完する計算力学モデ
ルの提案とコンピューターを駆使したシミ
ュレーションの実施が焦眉の急で望まれて
いる。 
 
２．研究の目的 
原子レベルの分子動力学シミュレーショ

ンから格子欠陥レベルのメゾシミュレーシ
ョンさらにはマクロ力学に基づく粒子法
(SPH)シミュレーションを実施して結晶粒微
細化機構と巨大ひずみ材料の力学特性発現

機構を解明する。同時に、今後発展させるべ
きマルチスケール解析の学理を探究する。 
 
３．研究の方法 

巨大ひずみ材料中の格子欠陥のマルチス
ケールダイナミクスと離散系の力学を機軸
にマルチスケール計算力学手法の確立を目
指した研究を実施する。 
 
４．研究成果 
(１) 原子スケール計算機実験による巨大ひ
ずみ材料が示す特異な１次、２次メカニクス
の発現メカニズムの検討 
①巨大ひずみを材料に与えることで結晶粒
径が数 100nmオーダーまで微細化する一つの



要因として、ひずみこう配近傍に現れる幾何
学的に必要な転位（GN 転位）に注目する。図
１は強制的に試験片に移動するひずみこう
配を導入した解析結果である。ひずみこう配
近傍に同符号のバーガースベクトルを有す
る GN 転位が多数発生していることが確認で
き、これらの転位構造の回復を含めた運動性
が微細化メカニズムに強く影響を与えてい
ることがわかる。 
②巨大ひずみを導入することで得られる超
微細粒材料は従来知られている結晶粒径と
強度の関係と全く異なることが報告されて
いる。また結晶粒が小さくなるほど粒界構造
の割合が急増するため、微細粒になるほど粒
界特性の違いが全体の力学特性に影響を及
ぼすと考えられる。図２は粒界方位差分布の
異なる２つの結晶配置を有する多結晶体モ
デルを原始モデルにより表現し、粒径と強度
の関係を調べた結果である。これより結晶粒
径が 40nm 程度までは、微細化に伴う強度の
上昇が確認できるが、それよりも小さくなる
と強度が低下することが確認できる。これは、
粒界の主な役割が、粒内変形に対する抵抗と
しての役割から、粒界移動やすべりにより変
形を担う役割に遷移するためであると考え
られる。また、結晶粒微細化に伴う強化領域
と軟化領域において多結晶体モデルの変形
抵抗が逆転していることから、粒界の機能は
粒界構造に強く影響を受けていることが確
認できる。実際の実験では、計算機実験のよ
うに粒界方位差関係を維持したまま結晶粒
径の異なる多結晶体の試験片を作製するこ
とは困難であり、様々な因子の影響を受けて
しまうことから、計算機実験が粒界を考慮し
た材料設計に対して重要な役割を担うこと
が確認できる。 
③結晶粒径が小さくなると粒界の体積比が
急増し、転位と粒界の相互作用が超微細粒材
の力学特性に対して重要な役割を担うと理
解できる。このような問題を効率良くシミュ
レーションするために原子・連続体結合モデ
ルを開発し、転位と粒界の相互作用シミュレ
ーションを行ない、粒界に侵入した転位の緩
和メカニズムの粒界構造依存性を解明する。
図３はき裂より発生した転位が粒界に蓄積
し、その後隣接する結晶粒に転位を放出した
状態と、そのときの粒界部の構造変化の詳細
を示している。これより、粒界を構成してい
る粒界転位と侵入してきた転位の相互作用
により、粒界の転位緩和能力が影響を受けて
いることが確認でき、超微細粒材の示す力学
特性を正確に把握するためには個々の粒界
構造の違いに起因した転位と粒界の相互作
用メカニズムを理解する必要があると理解
できる。ここで新たに提案し、用いているマ
ルチスケール原子シミュレーションはこの
ような問題を解明するために非常に有効な

道具であることが理解できる。 
④超微細粒材の示す特異な力学特性として
延性ぜい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。
すなわち、粒界が転位源として機能している
ことが理解でき、結果は粒界領域の相対的割
合が大きい超微細粒材では可動転位密度を
急激に増加させる新たな機構の可能性を示
唆している。 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

図１ ひずみこう配近傍の GN 転位構造 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
図２ 強度と粒径の関係とその粒界構造の

影響 



  
  
  

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

図３ 転位と粒界の相互作用 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
図４ き裂から粒界への転位源の遷移現象 
 
(２) 巨大ひずみ場における対称粒界の挙動
に関する分子動力学的研究 
 ＨＰＴ(High-pressure torsion) による巨
大ひずみ加工中には、せん断と圧縮が共に強
く負荷された状態になり、比較的低エネルギ
ーで安定な粒界でも複雑な結晶構造変化を
起す。系の応力場を規定する Parrinello－
Rahman 法による分子動力学法を修正し、系の
ひずみ場を直接規定する手法を定式化し用
いる。原子間ポテンシャルには Mishin らの
アルミニウムに対する EAM 法を用いる。図５
のように周期的なΣ=3(112)粒界にせん断の
みを負荷した場合(図上)と粒界面に垂直方
向に圧縮ひずみを入れつつ（圧縮応力値で最
大約 7GPa）単純せん断を加える場合(図下)
では、粒界構造および転位射出の挙動が大き
く異なる。 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
図５ ひずみを制御する分子動力学法による

対応格子粒界の解析（Al）：圧縮の有無
で粒界挙動が大きく変化 

 
(３) 単結晶のねじり変形によって導入さ
れる欠陥構造の解析 

ＨＰＴによる巨大ひずみ付与を模擬した
ナノ細線のねじり変形シミュレーションを
実施する。ここでは、[111]軸まわりの円柱
状試験片のねじり変形について考える。図６
(a)、(b)はそれぞれ、アルミニウム、銅のあ
る断面での欠陥構造のスナップショットを
示している。いずれも表面から欠陥構造が導
入されるが、積層欠陥エネルギーの違いによ
り赤色で示した拡張転位（積層欠陥面）の広
がり方に差がみられることがわかる。また、
ひずみ速度を小さくすると回復が生じ、その
結果変形の局所化が起こる。図７は銅が
(111)面の一層での局所化されたせん断変形
により相対回転している様子と温度分布の
時間発展を示している。せん断層の非弾性に
よる発熱の結果、温度が局所的に上昇し、全
体に熱伝導が生じている様子がわかる。 
 
 
 
 
 
 

 
(a) Al の欠陥構造の生成 

 
 
 
 
 
 

(b) Cu の欠陥構造の生成 
図６ ねじり変形による欠陥構造の導入 

 



  
  
  
  
  
  
  
  
  
 図９ 粒界エネルギーの傾角依存性 
図７ Cu(111)面での局所変形と温度分布の

時間発展 
 
 

  
(４) 階層的格子欠陥モデルによる粒界と転
位の相互作用場の解析 

 
 

微細粒多結晶体の巨視的力学特性は、粒内
変形機構と粒界の相互作用に強く依存する
と考えられる。また強ひずみ加工によって得
られる粒界においても粒界構造単位の組み
合わせによってその構造が表現されること
が報告されている。ここでは、格子欠陥の階
層性に着目した粗視化モデルを構築する目
的で転位・回位モデルを用いた粒界と転位の
相互作用場を解析する。 

 
 
 
 
 
 
 
 
 

 図８は[110]軸を傾角軸とする 133°傾角
粒界近傍のせん断応力分布を示している。原
子モデルと回位モデルによって得られる分
布が良く一致している。図９は粒界エネルギ
ーの傾角依存性を示している。回位の相互作
用を考慮したモデルを用いて局所構造の異
なる粒界エネルギーを計算した結果は原子
モデルの結果と定性的に良い一致を示して
いる。図１０、１１は孤立転位と転位列から
なる粒界との相互作用によるせん断応力場
とひずみエネルギーを拡張有限要素法によ
り解析した結果を示している。ひずみエネル
ギーを孤立転位の位置の関数とみたときの
傾きは Peach-Koehler 力に対応しており、孤
立転位の符号や境界条件の差異(表面力フリ
ーと固定(fix))により、粒界と転位の相互作
用力に違いが現れる。ここで扱った手法や知
見を離散転位塑性モデルに応用することに
より粒界構造の変化や多結晶の粒回転モデ
ルなどの解析の可能性が見出される。 

 
図１０ 粒界と転位の相互作用によるせん

断応力分布 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
図１１ 粒界と転位の相互作用によるせん

断ひずみエネルギー 
 
(５) 結晶粒微細化過程を組み込んだ巨大ひ
ずみ加工の SPH シミュレーション 
SPH(Smoothed particle hydrodynamics)法

はマクロ粒子法の一つであり、有限要素法の
ようなメッシュを必要とせず、物質の分裂
(破壊 )や接触の問題に有効である。
SMAC(Simplified marker and cell)法により
塑性変形における体積一定則を実現できる。
結晶粒微細化の至極単純なモデルとして、材
料に為された塑性仕事が一定の割合で粒界
剰余エネルギーとなり、粒界面積の増加に寄
与して結果として微細化に至るものを考案
した。図１２のような ECAP(Equichannel 
angular pressing)加工の計算モデルでは、
塑性変形ゾーン(Plastic deformation zone; 
PDZ)の大きさを決める外角の角度ψを変化
させる。図のように角度ψが小さいときには
微細化は横チャネルの下壁部分近傍で最大

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

図８ 133°傾角粒界の近傍のせん断応力

分布 

 



となる。一方、ψが大きくなると流れはスム
ーズになり壁面での微細化の程度が相対的
に弱まり、チャネル中央部での微細化が最も
進むという結果となる。微細化モデルを導入
すると、材料の流れは実験結果と近くなる。 

 
 
 
 
 
 
 

 
図１２ 結晶粒微細化モデルを導入した SPH

法による ECAP 加工の解析：外角の角
度ψ=0°の場合。色は平均粒径を表
す。 

 
(６)強ひずみ加工多結晶金属の降伏応力増
加に対する SPH 解析 

多結晶金属の強ひずみ加工解析に、メッシ
ュレス法の一種である SPH法を適用した。SPH
法は連続体力学に基づく解析手法であるた
め、通常の引張り試験片の解析、強ひずみ加
工の全体解析のほか、結晶レベルの相互作用
解析なども行うことができる。また、ひずみ
こう配項等の高次項を比較的容易に取り込
める利点もある。ここでは、結晶粒の粒径や
形状などが強度増進に及ぼす影響を考慮す
るため、結晶すべりこう配理論をベースに、
GN 転位の自己エネルギーを考えるモデルを
用いて SPH 解析を実施する。従来実施されて
いる結晶粒の平均的な降伏応力が粒径が減
少するとともに上昇する関係の導出だけで
なく、一つの結晶粒内を SPH粒子で離散化し、
粒内の各すべり面における面内すべりこう
配を直接計算する。こう配の計算は SPH の離
散化手法に従う。また、先行研究では面内す
べりこう配と共役な高次応力がステップ関
数で関連づけられているが、その場合、降伏
せん断応力の上昇分となる高次応力の空間
こう配が無限大になり、計算が不可能である
ことから、高次応力集中の緩和長さをバーガ
ースベクトル長さの定数α倍として与える。
これよりこう配の最大値は有限の値で与え
られることになる。 

図1３は互いに90度で交わる２つのすべり
系を持つ単一結晶の単純せん断シミュレー
ション結果を示している。一つのすべり系は
せん断方向と一致しているため、得られるマ
クロなせん断応力-せん断ひずみ関係は、す
べり面の回転による影響を除けば、すべり面
で与えたものとほぼ同一となる。単一結晶で
はあるが、両端固定条件のために端部付近に
すべりこう配が卓越し、その結果粒径(この
場合試験体幅)依存性が現れる。こう配を考
慮しないモデルを用いた場合には、このよう

な粒径依存性は現れない。図１４は、異なる
すべり系を持つ多結晶体の単純せん断シミ
ュレーション結果である。多くの粒子のすべ
り系は、せん断方向と異なっていることによ
り、巨視的な応答では加工硬化が現れている。
ここでもこう配効果により、降伏応力が増加
しており、その大きさは緩和長さに依存して
いることがわかる。本手法は、様々な粒形状
やバイモーダル結晶などの強化機構の検討
などに利用可能であると考えられる。 
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図 1３  単一結晶の単純せん断試験シミュ

レーション 
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図１４ 多結晶の単純せん断シミュレーショ
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