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研究成果の概要（和文）：電気と変形が相互に連成する機能性材料の挙動予測を目的として，計
算機による 3次元シミュレーション手法の開発を行った．これまでの手法では電気と変形の連
成が線形でなく非線形となる場合には対応できないことが多かったが，本研究で開発した手法
を用いると非線形の場合でも安定的にシミュレーション可能となった．これにより，加速度セ
ンサやインクジェットプリンタ部品の挙動予測の高精度化が期待できる． 
 
 
研究成果の概要（英文）：We developed a numerical procedure in three dimensions to predict 
electro-mechanical behavior of smart materials such as ferroelectrics and ferroelastics. 
Proposed procedure has ability to simulate their nonlinear electro-mechanical behavior 
without numerical instability, which was quite hard for conventional procedures. 
Promising applications of the present procedure are more accurate simulation for 
acceleration sensor, injector of ink-jet printer, and so on. 
 
 
交付決定額 
                               （金額単位：円） 

 直接経費 間接経費 合 計 
２００８年度 1,000,000 300,000 1,300,000 
２００９年度 1,100,000 330,000 1,430,000 

年度    
年度    
年度    

総 計 2,100,000 630,000 2,730,000 
 
 
研究分野：工学 
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： 有限要素法，ドメインスイッチング，多結晶体，電気機械的挙動，辺要素， 

ランダウの現象論モデル，動的解析 
 
 

研究種目：若手研究（Ｂ） 
研究期間：2008～2009 
課題番号：2 0 7 6 0 0 5 4 
研究課題名（和文）強誘電・強弾性体に対するマルチスケール解析手法の開発 

                     
研究課題名（英文） Development of multi-scale analysis procedure  

for ferroelectrics and ferroelastics 
研究代表者 
永井 学志（NAGAI GAKUJI） 
岐阜大学・工学部・准教授 

 研究者番号： 9 0 3 3 4 3 5 9 



１．研究開始当初の背景 
(1) 強誘電体や強弾性体は，機械場と電場が
構成則レベルで強連成する材料であり，特に
線形となる場合には圧電体と称されること
が多い．この線形の圧電体に対する有限要素
解法(FEM)は現在，数多くの商用 FEM プログ
ラムに実装済みである．しかし，この定式化
においては求解すべき場の未知量を，物理的
な理解の容易さから変位ベクトルと電位（ス
カラポテンシャル）― スカラ型 FEM ― に選
んでいるために，変分法の視点からは按点求
解型の問題となっていた．したがって，熱力
学的な視点から非線形材料構成則のモデリ
ングにおいて，ルジャンドル変換前の熱力学
関数には凸性が要求されていた． 
(2) 一方で，物性物理学の分野では，強誘電
体や強弾性体の一般的な構成則モデリング
では，相転移に起因する現象であることから，
準安定状態を記述するために，その熱力学関
数を複数の井戸がある不完全なものとする
ことが多い．すなわち，スカラ型 FEM の定式
化を用いる限り，ルジャンドル変換の制約か
ら，この種の構成則モデリングは一切使用で
きない．これが，強誘電体材料もしくは強誘
電デバイスの非線形解析が未だに一般化し
ない理由の 1つであると考えている． 
(3) 上記のことを踏まえ，研究代表者はこの
研究に先立ち，求解すべき場の未知量を変位
ベクトルはそのままに，電位に替えて電気変
位を導くベクトル電気ポテンシャルとする
有限要素解法 ― ベクトル型 FEM ― の開発
をはじめ，一定の成果を得ている．この定式
化は，熱力学の基礎に立ち戻り，物理状態量
の分類に示量量（一般化変位）と示強量（一
般化力）という視点を導入することで，材料
のマルチフィジクス問題を見通し良くする
ものである． 
 
２．研究の目的 
(1) 強誘電体や強弾性体は多結晶材料であ
ることから，各結晶における材料構成則を非
凸な熱力学関数としてモデリングすること
により，均質化された応答を求める数値計算
手法を開発する．特に，(a) これまでの研究
の展開として，本研究開始時にまだ未展開で
あったベクトル型 FEMによる 3次元非線形計
算を実施し，それに伴い生じる諸問題を解決
していくとともに，(b) 入力として与える熱
力学関数の決定についても検討する． 
 
３．研究の方法 
(1) 本研究で用いる 3次元ベクトル型FEM で
は，電気に関して，計算電磁気学分野におけ
るベクトルポテンシャル場に対する辺要素
を用いた FEM 定式化を参考にする．この定式
化は四半世紀前にブレイクスルーしたもの
であるが，機械場と電場が構成則レベルで連

 

図 1  チタン酸バリウム多結晶体のモデル 

図 2 均質化された電界－ひずみ関係 

図 3  均質化された電界－電気変位関係 
 

図 4  電気変位分布 



成する問題への適用性については検討され
ていない．そこで，これに関連する事柄も含
めて研究を行う． 
(2) 構成則モデルには，物性物理学の分野で
一般的な相転移を現象論的に記述する非凸
な熱力学関数として，ランダウの現象論モデ
ル ― 自由エネルギを秩序変数に関してマ
クローリン展開し，その係数を実現象に合致
するようにフィッティングするもの ― を
流用する．具体的には，まずは多結晶のチタ
ン酸バリウムについて計算する．なお，ラン
ダウの現象論モデルを用いる理由は，よりミ
クロな第一原理計算のような計算法との接
続を考えた場合，最も自然な接続法であると
考えるためである． 
 
４．研究成果 
(1) 3次元非線形計算 
チタン酸バリウムの 3次元多結晶体につい

て，各結晶の構成則にランダウの現象論モデ
ルを用いて，巨視的なドメインスイッチング
現象の動的解析を行った．図 1に示す問題に
ついて，その均質化された巨視的応答として，
図 2，3 に示すようなバタフライカーブとヒ
ステリシスカーブを定性的に再現できた．ま
た，図 4にある時刻における電気変位の分布
を示す．この動的解析の結果は，構成則モデ
ルに非凸な熱力学関数を用いて数値的に安
定に解いたものとしては，新規性が高いもの
と考える． 
(2) 連立 1次方程式の求解法 

3 次元非線形問題は，計算に時間がかかる
ため，その主要部である連立 1次方程式の求
解を安定かつ高速に行うことが重要となる．
動的非線形計算の際，共役勾配法による連立
1 次方程式の求解過程で残差ノルムが発散す
ることがあった．この問題は，辺要素でベク
トルポテンシャル場を離散化すると全体剛
性行列が半正定値行列となることに起因す
る．そこで，残差ノルムが発散せずにソフト
ランディングするMRTR法（3項漸化式に基
づく残差最小化法）を適用することでこの問
題を解決した．図 5 に MRTR 法による残差
ノルムの履歴を示す．また，GPU（Graphic 
Processing Unit）を用いた計算の高速化も実
施し，数倍の速度向上を得た． 
(3) 6 面体の辺・節点混合要素の開発 
本研究では主に四面体の辺・節点混合要素

のみを用いていたが，本ベクトル型 FEMを
より汎用化しようとしたとき，四面体要素の
みでなく六面体要素も使用できることが望
ましい．一般的な六面体形状の辺要素は，パ
ッチテストを満足しないことが知られてい
るにも関わらず，計算電磁気学の分野ではよ
く用いられている．そこで，六面体要素の圧
電問題への流用にあたりパッチテストを実
施したところ，圧電問題に対しては許容でき

ないものであった．この問題に対して，既往
の文献を参考に，要素のベクトル補間関数と
して非適合なものを選ぶことで，圧電問題に
対するパッチテストを厳密には満足しない
ものの，実用上の問題がない六面体要素を開
発できた． 
(4) 材料構成則モデリングについて 
本研究では，示量量（一般化変位）を未知
量とするために熱力学的に有利なモデリン
グとなっている．そこで，本研究を開始する
にあたり可能性として，第一原理計算の計算
結果を用いて，ランダウの現象論モデルの係
数決定ができると考えた．しかし，研究実施
期間中に文献調査を実施し，これが原理的に
可能であることは確信したものの，取り組む
べき課題が多いことに加えて，工学上の有用
性という観点から，ミクロにはあまり立ち入
らないで構成則のレベルに留めるべきとの
考えに至った． 
したがって以上を総括すると，強誘電体の
本当の意味でのマルチスケール解法につい
ては課題を残したままであるが，2 スケール
的な数値解法の開発については十分に実施
できた． 
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図 5  MRTR法による残差履歴(片 log) 
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