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研究成果の概要：破壊は貯えられたエネルギーの解放プロセスととらえることができます。本

課題では、破壊現象を引き起こす駆動力がエネルギーバランスから導かれるという視点から凝

着域モデルを一般化し、その駆動力により起こる現象を時系列として得るためのフェーズフィ

ールド法に代表される発展方程式の解法とを融合することによって、ミクロ解析からマクロ解

析までを関連づけるマルチスケール計算破壊力学の構築に向けた基礎研究を実施しました。 
 
交付額 
                               （金額単位：円） 

 直接経費 間接経費 合 計 
２００７年度 3,200,000 960,000 4,160,000 

２００８年度 3,300,000 990,000 4,290,000 

年度  

年度  

  年度  

総 計 6,500,000 1,950,000 8,450,000 

 
研究分野：変形体力学 
科研費の分科・細目：応用物理学・工学基礎 ・ 工学基礎 
キーワード：ナノ多結晶体、計算力学、転位、分子動力学法、非線形局在モード、水素拡散、 
      き裂進展、破壊力学 
 
１．研究開始当初の背景 
新材料の急速な進歩とともに機能発現と

構造健全性の保障を両立するための「ものづ
くりの方法論」の確立が望まれている。従来
から、材料の持つ固有の性質としての特性デ
ータベースと、実働時の負荷により人工物の
各部位生じた内力を予測する構造解析結果
との比較を基準とした構造健全性評価が行
われ成功を収めているが、今後、新材料の開
発に伴う材料の強度評価に迅速に対応する
ことに加えて構造健全性設計を機能設計の
段階で同時に進めていくためには、破壊プロ
セス領域(Fracture Process Zone; FPZ)の内
部構造変化(時間発展)を陽に扱う破壊力学
が必要であると考えられる。ナノメートルレ

ベルの組織を有する材料の破壊問題では、き
裂進展や FPZ 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。一方、超微小材
料の破壊問題も、その理想強度の評価という
研究段階を越えて、超微小材料を基本要素と
して構成される構造物全体の実装時の境界
条件下での健全性評価に関する研究が必要
な時期を迎えており、マルチスケール手法の
導入が必要となりつつある。 
 
２．研究の目的 
本研究課題は、超微小材料そのものの破壊

から、超微小材料を構成要素とするマクロ構



 造やナノ構造材料のマクロ試料の破壊まで
をシームレスに取り扱う凝着域モデルとフ
ェーズフィールド法を融合した新しいマル
チスケール計算破壊力学理論の構築とその
実証を目的としている。 

 
 
 

(a) n=2 
  
３．研究の方法  

凝着域モデルはき裂進展によるエネルギ
ーの解放という従来のオーソドックスな破
壊力学の考え方を基礎にしているが、破壊現
象を引き起こす駆動力がエネルギーバラン
スから導かれるという視点から一般化する
ことができる。本研究では、そのエネルギー
を ad hoc 的に表現するのではなく、マクロ
な力学環境と相互作用する開放系としての
FPZ 内の構造変化に起因するものとして表
現する。まず理論定式化のための定性的な知
見を得ることを目的として、原子間結合の切
断から、局所の塑性変形を伴うもの、非線形
振動モードによるエネルギーの局在などミ
クロに起こるさまざまなエネルギー保存・散
逸の形態について、解析法の確立とともに探
究する。一方、このようなエネルギーを秩序
変数で書き下すことにより変形体の境界値
問題の時間発展を解析するためのフェーズ
フィールド法の定式化と破壊問題への適用
可能性を調べる。さらに、これらの結果を体
系化するための方程式フリー法によるマル
チスケール計算力学理論について展望する。 

 
 

(b) n=25 
 
 
 
 

(c) n=214 
図２ 一次元鎖の破壊のスケール依存性 
 
 
 
 
 
 

(a) n=2         (b) n=211から 220 
図３ 一次元鎖の引張変形での荷重変位曲線

(実線はともに n=211) 
 
② ナノ多結晶体の破壊の分子動力学シミュ
レーション 
図４に示すようなき裂を有する Al ナノ多

結晶体モデルを作成し、き裂進展問題に対す
る分子動力学シミュレーションを実施し、モ
ード I, II 型混合モードでのき裂近傍の変形
機構を考察した。解析は仮想的にき裂先端を
移動させて、小規模降伏の仮定の下で、線形
弾性解に基づく変位境界条件で行う。図５は
モード Iでのき裂開口変位とき裂進展量の時
間発展を示している。これらのき裂先端形状
の時間発展とともに、き裂先端近傍に形成さ
れる FPZ内の原子配置データから共通隣接解
析により格子欠陥の構造を調べることによ
り、破壊現象を記述する幾何学的パラメータ
ーを構成できる。これらの幾何学的パラメー
ターと力学パラメーターとの関係を記述す
ることにより凝着則の構成が可能となる。 

 
４．研究成果 
(１) 原子レベルからの破壊のミクロシミュ
レーション 
① 一次元鎖の破壊のスケール依存性に関す
る分子動力学シミュレーション 

一次元鎖のミクロな結合力と変位の関係
は、マクロに仮定される凝着則と定性的に一
致した特徴を有し、図１に示すように安定と
不安定の二つの釣り合い位置を有している。
一定のひずみ速度下での引張破壊シミュレ
ーションを実施し、鎖の自由度 n（寸法）と
破壊パターンおよび、マクロな凝着則を評価
する。破断後の質点の相対座標が示すパター
ン（図２）および、荷重変位曲線（図３）な
どが示すスケール依存性を検討した結果、こ
のような破壊現象にはミクロ・マクロの境界
のようなものが存在し、ここで仮定した条件
下では n=211付近にあることがわかる。 

 
 
 
 
  
図４ き裂を有するナノ多結晶体モデル  
  
  
  
  
  
(a) き裂先端開口変位   (b)き裂進展量 図１ 原子間結合力と変位の関係に現れる

安定と不安定の二つの釣り合い位置 図５ き裂を有するナノ多結晶体モデル 



② ナノ細線のねじり破壊の分子動力学シミ
ュレーション 

Al, Cuナノ多結晶体からなるナノ細線のね
じり変形問題に対する分子動力学シミュレ
ーションを実施し、ひずみ速度の違いによっ
てあらわれる変形の局所化について検討し
ている。図２は変形のスナップショットを示
している。弾性変形の後に、断面のいたると
ころで円柱表面から、らせん転位が導入され、
変形初期にはマクロ的には一様な変形が生
じる。その後、特定のすべり面に変形が局在
化しねじり破壊が進行する。同時に、その他
のすべり面では回復が起こり欠陥構造は消
する。図５に示すように、破壊の進行してい
る領域では、すべりによる発熱（ポテンシャ
ルエネルギーが解放され運動エネルギーに
転化する）が生じ系全体に伝ぱしていく。こ
のようなエネルギー散逸を考慮した一般化
界面エネルギーの基礎データは巨視的な凝
着域の構成則を表現するための重要な基礎
データを与える。 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

(a) 15000 step (b) 30000 step 
図６ ねじり破壊と欠陥構造 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

図７ ねじり変形下の断面温度の分布 
 
(２) 凝着域モデルを用いたき裂進展に関す
るメゾスコピックシミュレーション 
金属セラミック界面のき裂進展問題につ

いて凝着域モデルと離散転位塑性論を用い
たメゾスコピックシミュレーションを実施
し、凝着域モデルの有効性を確認する。図８
は転位源や転位の障害となる欠陥の密度が
異なる 10 の条件について応力拡大係数の公
称値とき裂進展量の関係を示したものであ
る。図から、同一の凝着則を仮定していても
き裂先端近傍に形成される塑性域（転位構
造）によって見かけ上の強度が大きく変化す

ることがわかる。最も見かけ上の強度が大き
くなった case8 について変形、転位構造と
応力分布を図９に示す。図から、強度増加は
き裂先端近傍から発生した転位の堆積によ
る背応力の影響でき裂先端の応力場が遮蔽
された効果によるものであることがわかる。
凝着則の表現とともに、それを用いた境界値
問題の解析の重要性を示唆する知見である。 
 
 
 
   
 
 
 
 
 
図８ 凝着域モデルと離散転位塑性論を用

いたき裂進展シミュレーションにお
ける応力拡大係数の公称値とき裂進
展量の関係 

 
 
 
 
 
 
 
 
 

(a) 変形   (b) 転位構造と応力分布 
図９ 凝着域モデルと離散転位塑性論を用

いたき裂進展解析により得られる変
形、転位構造および応力分布(case8) 

 
(３) 格子欠陥および非線形局在モードとそ
のエネルギー論 
① Ni 中の水素拡散に関する分子動力学解析 
水素と結晶構造との連成系のエネルギー

論を展開し、水素とき裂進展の関係を知るこ
とは、長年問題となっている水素ぜい化など
の現象の理解や対処戦略に重要であるだけ
でなく、将来、環境との化学的相互作用を伴
う系における見かけ上の強度変化や凝着則
の変化を定量化するための知見を得るため
に有用であると考えられる。ここでは水素の
拡散現象について分子動力学解析を行う。図
１０に示すように、拡散係数の温度依存性か
ら Ni 中の水素の拡散の素過程のエネルギー
障壁はほぼ一定であり、その大きさを Nudged 
Elastic Band(NEB)法により評価した結果と、
よく対応することがわかっている。この検討
に加え、欠陥の周囲の水素原子の拡散過程に
ついての考察を目的として、ポテンシャルこ
う配場を等価な一定外力の作用場に置き換
えた解析を実施し、水素原子の拡散過程につ
いて調べ、拡散理論の妥当性を確認している。 



  
 
 
 
 
 

 

 
 
 
 
 
 
 (a)        (b)  
 図１０ Ni 中の水素拡散：(a) 拡散係数の温

度依存性(b)素過程に対するエネル
ギー障壁 

図１３ グラフェンシートの分子動力学解
析で現れる非線形局在モード 

  
 (４) フェーズフィールド法による変形体
の解析に関する研究 

② 2 次元結晶構造中の離散ブリーザーの存
在と安定性 

 離散ブリーザー（非線形局在モード）によ
るエネルギーの局所的な貯蔵と破壊に伴う
解放について考察し、古典的な弾性エネルギ
ーの解放と表面エネルギーに基礎を置く破
壊力学理論を拡張する体系の構築のための
基礎的検討を行う。ここではグラフェンシー
トに励起される離散ブリーザーに対して、図
１１に示すように原子間ポテンシャルから
の力場を用いた周期解探索のための計算力
学手法を提案している。図１２は提案手法を
用いて発見した理論解の一つである。図１３
に示すように実際のグラフェンシートの分
子動力学シミュレーションでは理論解で予
測された局在化した振動モードが励起され
て現れていることが確認できる。き裂先端場
のような非線形性が強い領域ではこのよう
な局在構造が励起されてエネルギーの一部
が非線形局在モードとして局在化している
可能性があり、その発生や消滅のメカニズム
の理解が破壊のメカニズムを理解する上で
重要となる可能性がある。 

フェーズフィールド法によるき裂成長モ
デルについての定式化を行い、凝着域モデル
との対応について考察している。同法は秩序
パラメーターの時間発展としてオイラー的
に追跡するため、き裂成長に伴う要素の変形
やトポロジー的な変化に対応した再分割と
いった煩雑さを避けることができると考え
られる。図１４は介在物を横切る転位線の運
動に関する解析結果を示している。介在物を
通過する際の抵抗係数の違いにより切断と
ループ形成といったメカニズムの違いが現
れ、時間発展解析の重要性を示唆する知見で
ある。また同様の手法を弾性膜体のトポロジ
ー変化・弾性体と流体の混合体モデルにも適
用し解法の有効性を確認している。 
 

 
 
 
 
  
  
  
  
  
  
(a) 介在物の切断  (b) 転位ループ形成  
  
図１４ 介在物のすべりに対する抵抗の違

いによる破壊の有無 
 
 

 図１１ 原子間ポテンシャルからの力場を
用いた周期解探索手法の概念図 (５) マルチスケール解析の体系的な枠組み構

築に関する研究  
① 方程式フリー法に関する基礎的検討  
ミクロとマクロが強く連成する破壊現象

を扱うための階層化を考えたマルチスケー
ル解析のための新しいプラットホームが必
要性からマルチスケール・マルチフィジック
ス系の理論の定式化と解析について検討し
ている。その一例として、変形体力学解析の
ための方程式フリー法（図１５に概略を示
す）を一次元鎖の圧縮問題に適用する。図１

 
 
 
 
 
 
図１２ グラフェンシートの離散ブリーザ

ーの数値計算による理論解 



６は解析結果の一例である。微視的変形につ
いては継続した検討が必要であるが、十分時
間が経過したときの巨視的な一様変形は参
照した分子動力学解析の結果とよく対応し
ている。 
 
 
 
 
 
 

図 1５ 方程式フリー法の概略 
 
 
 
 

(a)MD    (b)EF(macro) (c)EF(micro) 
図 1６ 方程式フリー法による一次元鎖の圧

縮問題の解析（MD との比較） 
 
② 拡張有限要素法による格子欠陥ダイナミ
クス 

モデルの階層性の中で非保存運動（外部と
物質のやりとりがある開放系）を考えた理論
の定式化を行い、そのひとつとして、拡張有
限要素法を援用した高次欠陥動力学モデル
の有用性について検討を行っている。図１７
は提案手法を用いて転位と高次欠陥で現さ
れる粒界と孤立転位との相互作用場を解析
した例である。材料特性を時間発展する境界
値問題の解として理解するべきであるとす
る本研究課題の意義を示す一例である。 
 
 
 
 
 
 
 
図１７ 拡張有限要素法による転位と粒界

の相互作用の解析 
 

以上のような研究成果からマルチスケー
ル計算破壊力学の実現が、機能設計の段階か
ら構造健全性評価を採り入れた新しい計算
機援用材料設計手法の創出が社会貢献だけ
でなく構造健全性評価学に関連する新しい
学問分野の開拓につながると期待される。 
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