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研究成果の概要（和文）： 
第一原理計算法、分子動力学計算法、フェーズフィールド計算手法を用いて、次世代高強度鋼
の変形を第一原理的に解析するためのマルチスケールモデリングの枠組みを構築し、これを用
いて、鋼の組織形成、鋼中の不純物拡散、変形時の内部構造および不純物分布の時間発展、鉄
の延性・脆性・靭性の数値解析を行い、次世代鋼開発に必要な基礎的知見を獲得した。 
 
 
研究成果の概要（英文）： 
We developed a first principles multiscale modeling framework for designing next 
generation high strength steels based on first principles density functional theory method, 
accelerated and path integral molecular dynamics methods, and macroscopic and 
microscopic phase field modeling methods. By using the framework, we analyzed structure 
formation of steels, diffusion behavior of impurities in iron, evolution of internal structure 
and impurity diffusion in deforming iron, and ductility, brittleness, toughness of iron and 
then we eventually obtained fundamental knowledge necessary for designing next 
generation steels.  
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１．研究開始当初の背景 
次世代鋼の開発には、要求された強度・延

性・コストを満足するために微細組織や強化
機構を定量的に制御することが求められる。
材料のモデリング・シミュレーション手法は
ここ 20 年間、原子スケールにまで踏み込ん

だ変形メカニズムの理解や予測能力におい
て大きな進歩を遂げており、このように実 
用的な問題に取り組むための素地が出来上
がってきた。 
 
 



２．研究の目的 
本研究は、これら近年発達してきた各種モデ
リング・シミュレーション手法を有機的に融
合させたマルチスケールモデリング手法を
用いることによって、鋼の微細組織生成メカ
ニズムと強化機構を定量的に理解し、それに
基づき、目的の強度や延性を持った鋼の生成
プロセスを提案、さらには鋼の強度や延性の
理想値を実験以前に評価することを目的と
する。具体的には、鉄鋼材料の組成や微細組
織が強化機構へ及ぼす影響を総合的かつ定
量的に検討するために、まず、電子状態計算
に基づく第一原理計算 (First-Principles 
calculation) 、原子モデル計算 (atomistic 
calculation)、そしてフェーズフィールド計算
(Phase Field calculation)を有機的に結合さ
せ、実験的な知見がなくても全体として、モ
デリング・シミュレーションの枠組みが成立
する方法論を確立する。そして、鉄鋼産業に
おける開発実験に要する時間とコストの大
幅な削減を期し、次世代高強度鋼の変形特性
を実験以前に予測的に評価するとともに、よ
り強く安全な鋼を創成するための指針を提
供する。 
 
３．研究の方法 
以下の数値計算によるモデリングおよびシ
ミュレーション手法により研究を実施した。 
 
(1) 第一原理密度汎関数法による第一原理計

算により、鉄および鉄と不純物との相互
作用、さらには、それらの力学的特性を
獲得した。 

(2) 第一原理計算結果に立脚した古典分子動
力学計算およびそれを時間加速できるよ
うに改良した時間加速分子動力学法によ
り、鉄中の不純物拡散、鉄と不純物との
相互作用による強化機構を獲得した。 

(3) 第一原理計算および古典分子動力学計算
の結果を導入した、フェーズフィールド
計算により、鋼の組織形成および応力下
での不純物を有する鉄の変形メカニズム
を獲得した。 
 

４．研究成果 
(1) 第一原理計算による変形解析から、鉄を

含む様々な結晶固有の脆性・延性・靭性
の程度を見積もる理論および手法を確
立した。この評価手法では有限応力下で
のこれらの程度を見積もることもでき
る。さらに、これらの知見をベースとし
て、非線形弾性変形の構成式を構築した。
本構成式を一般的な有限要素計算に導
入することにより、第一原理計算では取
り扱うことの困難な大規模モデルの解
析をも可能とした。本成果は、最近注目
されている鉄を含むナノサイズの材料

変形に対する高精度な力学解析をも可
能とする。 

図 各種結晶の延性・靭性の評価（縦軸
靭性、横軸延性） 
 

(2) 古典分子動力学計算により、鉄中の炭素
の拡散挙動および拡散係数を定量的に
獲得した。これまで、分子動力学シミュ
レーションでは時間スケールの問題に
より取り扱うことが困難であった本現
象を、分子動力学を加速する新たなアル
ゴリズム(adaptive boost 法)を開発す
ることによって可能とした。特に本手法
では、実験でも困難な低温での拡散をも
精度よく解析でき、シミュレーションに
より実験不可能な条件下での予測を可
能とした点が特筆すべき点である。これ
により鉄中の不純物拡散をその拡散速
度に依らず扱うことが可能となった。 

図 鉄中炭素の拡散係数の温度依存性
（実験との比較） 
 

(3) 経路積分に基づく古典分子動力学計算
により、鉄中の水素の拡散挙動および拡
散係数を定量的に獲得した。通常の分子
動力学法では考慮することができない、
水素の量子効果を陽に考慮することに
より、水素の拡散経路が温度によって大
きく変化することを発見した。また、水
素が鉄中の格子欠陥である、転位、粒界、
ボイドにトラップされる現象について



も定量的に評価した。今まで具体的な鉄
中水素の動的挙動をについては十分に
理解されておらず、本研究において初め
て明らかになった。 

図 鉄中水素の拡散係数の温度依存性
（実験との比較） 
 

(4) 分子動力学計算により鉄中の析出物で
あるセメンタイトと変形を支配してい
る転位の相互作用を解析し、鉄のセメン
タイトによる強化機構について具体的
に獲得した。 

 

 
図 鉄中セメンタイトと転位との相互
作用の分子動力学解析 
 

(5) 分子動力学法により同定したパラメー
タを導入したフェーズフィールド法に
より、鋼の組織形成シミュレーションを
実施した。フェーズフィールド法による
組織形成シミュレーションは多数実施
されているが、分子動力学法を用いてパ

ラメータを決定することで、定量的な議
論が初めて可能となった。 
 

図 フェーズフィールド法によるγ->
α変態解析 
 

(6) 転位を直接取り扱うことができるミク
ロスケールフェーズフィールド計算法
を開発し、外部応力下における鉄中の転
位の生成、複数の転位の相互作用の解析
を行い、変形下での鉄中の転位組織の発
展を定量的に獲得した。本フェーズフィ
ールド解析では、転位の生成、運動を定
量的に扱うために必要な積層欠陥エネ
ルギーなどのパラメータを第一原理計
算より求めた。 

図 α鉄中の転位網発展解析 
 

(7) ミクロスケールフェーズフィールド解
析を発展させ、転位組織の発展と不純物
拡散場を同時解析できるようにし、炭素
や水素などの不純物が転位の運動に与
える影響や粒界にどのように集積する
かを解析した。これにより、不純物が存
在する場合の変形過程の詳細を定量的
に獲得できるようになった。なお、必要
なパラメータはすべて第一原理計算お
よび分子動力学計算により求めた。 



 
図 せん断応力下における鉄中水素と
転位の相互ダイナミクス解析 

 
図 粒界および転位への水素集積のダ
イナミクス解析 
 

(8) ミクロスケールフェーズフィールド解
析を転位発展に加えてき裂の進展を同
時解析できるように発展させ、応力下に
おける塑性変形だけでなく同時に破壊
の解析を実施可能とした。 

 
 
 
 
 
 
 
 
 

 (a)転位      (b) き裂  
図 転位とき裂の同時発展解析 
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