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研究成果の概要（和文）：本研究では，理論構築として，幾何学的に必要な転位の自己エネルギ

ーを考慮した非局所結晶塑性モデルを新たに開発した．つづいて，このモデルに基づいた有限

要素解析のために，陰解法を用いた効率的な解析手法を開発し，従来法と比較することによっ

て，本手法は増分安定性や計算効率において優れていることを確かめた．さらに，この理論を

検証するために，離散転位動力学解析のための均質化理論の定式化を行った． 

 

研究成果の概要（英文）：In this study, a strain gradient theory of crystal plasticity that 

accounts for the self-energy of geometrically necessary dislocations was developed. Then, 

an implicit iterative finite element scheme for the theory was also developed. It was 

demonstrated that this scheme is superior to the conventional method from the point of the 

incremental stability as well as of the computational efficiency. Furthermore, to verify the 

theory, the formulation of a homogenization theory for discrete dislocation dynamics 

analysis was successfully performed. 
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１．研究開始当初の背景 

 非局所結晶塑性理論はマイクロ～ナノ領
域における単結晶金属の塑性変形を連続体
力学の枠組みで表現できる理論として注目
されており，この理論を用いて数値解析を行
えば，マイクロ・ナノマシンに用いられる超

微小機械要素や超微細粒多結晶体の高精度
な変形および強度の評価が可能になるだけ
でなく，これらの材料の有するスケール依存
性の発現機構に関する統一的な解明も期待
できる．しかしながら，非局所結晶塑性理論
において幾何学的に必要な転位（GN 転位）
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と呼ばれる転位の力学的な挙動はまだ十分
に明らかにされておらず，とりわけ界面での
転位挙動を正確に予測できる理論の確立が
要求される．さらに，GN 転位は塑性変形の
高次こう配として表され，非局所塑性理論を
用いた有限要素解析を行うためには，従来の
有限要素離散化とは異なる解析手法の開発
が新たに必要になる．したがって，上述のよ
うなスケール依存性を有する材料の解析の
ためには，界面における GN 転位の挙動を詳
細に表現することのできる非局所結晶塑性
理論の構築ならびに効率的かつ高精度な解
析手法の確立が重要な課題となる．なお，理
論の特徴および妥当性を確かめるためには，
実験結果との比較のほかにも，離散転位動力
学シミュレーションを用いたマルチスケー
ル解析との比較研究が非常に有用である． 

 

２．研究の目的 

 そこで本研究では，界面に堆積する転位の
再可動性に着目することによって，非局所結
晶塑性理論を再構築する．このため，従来と
は異なった新しい形式によって GN転位密度
を定義する．また，構築された理論を用いて
効率的かつ高精度な数値解析を行うために，
均質化理論に基づく有限要素離散化の方法
を考案する．つづいて，離散化の妥当性を確
かめるために，結晶粒モデルと多結晶モデル
の有限要素解析を行うとともに，本理論と従
来の理論の違いを調べる．さらには，離散転
位動力学解析のための均質化理論の定式化
を行い，結果を比較することによって，転位
の離散的な挙動との対応関係から本理論の
特徴を調べる． 

 

３．研究の方法 

 はじめに，界面に堆積する転位の再可動性
に着目し，非局所結晶塑性理論を再構築する．
このためまず，従来とは異なる形式での GN

転位密度を考える．つづいて，転位論に基づ
き転位の有する弾性ひずみエネルギーを検
討し，GN 転位密度に対応する自由エネルギ
ーを導出する．最後に，この自由エネルギー
を用いて非局所結晶塑性理論の再定式化を
行う． 
 次に，構築した理論に基づく有限要素解析
手法を開発する．このため最初に，著者らの
開発した均質化理論に基づく有限要素離散
化の枠組みを拡張することによって，多結晶
塑性の粒径依存性を解析するためのマルチ
スケール解析手法を開発する．ここでは増分
安定性や計算効率の向上を目指して，完全陰
解法に基づいた離散化を行い，解くべき有限
要素方程式を導く．離散化の妥当性を確かめ
るために，結晶粒モデルの解析結果と解析解
を比較する．従来の非局所塑性理論に基づく
解析も行い，ミクロとマクロの双方の観点か

らこれらの理論の特徴の違いを調べる． 
 最後に，離散転位動力学シミュレーション
との比較から，本理論が再現する転位の力学
的挙動の妥当性を検討する．このため，離散
転位動力学解析のための均質化理論の定式
化を行う． 
 
４．研究成果 
 最終的に得られた成果は３つの査読付き
論文に主にまとめられている（５章参照）．
したがって，この章では，これらの３つの成
果について，順に述べることにする． 
① 転位の離散的な特性を考慮した非局所結

晶塑性理論の構築を目的として，この研究
では，逆負荷時の転位の再可動性に着目し
て，著者らの理論(Ohno and Okumura 

2007)の拡張を行った．すなわち，GN 転
位の自己エネルギーに基づく自由エネル
ギーを従来の結晶塑性理論に導入し，この
結果として，すべりのこう配に共役な高次
応力とそのつり合い式を導いた．ただし，
前報との違いは，自由エネルギーを GN 転
位密度の関数とするのではなく，累積 GN

転位密度の関数として定義していること
にあり，累積塑性ひずみの考え方を GN 転
位に対して適用したものである．この拡張
は，逆負荷時には堆積した GN 転位が再可
動化するのではなく，異なるすべり面の転
位が可動化するという物理的特徴をモデ
ル化したものであるといえる． 

 

図１．多結晶モデル（L：結晶粒径）の巨視
的応力ひずみ曲線 (a) 従来の高次応力, 
(b) 新しい高次応力． 

 
 多結晶モデルの解析に対して，ふたつの



 

 

高次応力をそれぞれ適用したところ，図１
に示されるように，従来の高次応力を用い
た場合には，粒径が小さいときの逆負荷時
においてに不自然なバウシンガー効果を
予測するのに対して，拡張されたモデルで
は等方硬化的で自然な応答を示すことが
わかった．実験観察において，上述のよう
なバウシンガー効果が観察されていない
ことを考えるとき，GN 転位の自己エネル
ギーを考慮した非局所結晶塑性理論の構
築において，GN 転位密度を用いるのでは
なく，累積 GN 転位密度を用いることは適
切であるといえ，この結果は構築された理
論の妥当性および有用性を示している． 

② ひずみこう配(非局所)結晶塑性理論に基
づいた効率的な有限要素解析手法の開発
を目的として，ひずみこう配結晶塑性を考
慮した均質化方程式の陰的有限要素離散
化を行った．高次応力には GN 転位の自己
エネルギー(Ohno and Okumura 2007; Ohno 

et al. 2008)に基づくものを用い，結晶粒モ
デルの解析によって，妥当性の確認と増分
安定性，計算効率の検討を行った． 
 得られた知見を以下にまとめると，まず，
導出された有限要素方程式は，後退オイラ
ー法とニュートンラプソン法に基づいて
いる．したがって，この方程式を用いた反
復計算は完全な陰解法であり，収束解は増
分変形後のつり合い状態を満足する．つづ
いて，結晶粒モデルの有限要素解析の結果
は，図２に示されるように，解析解の有す
る特徴と定性的かつ定量的にも一致して
おり，したがって，本研究で構築した陰的
有限要素離散化の方法は妥当である．また，
準陰解法(Okumura et al. 2007)を用いた解
析と比較して，増分安定性については 10
～40 倍，計算効率についても 2～5倍程度
に優れていることがわかった． 

 

図２．有限要素解析結果と解析解との比較 
 
 最後に，この研究では，結果の検証を容
易にするために，均質化方程式に対して陰
的有限要素離散化の方法を示した．また，
解析対象には非常に単純な結晶粒モデル
を用いた．しかしながら，本研究で示した
離散化の方法は，一般の境界値問題に対し
ても適用可能であり，したがって，ひずみ

こう配結晶塑性理論に基づいた効率的な
有限要素解析を行う上で，大変有用である
といえる． 

③ 離散転位動力学解析のための均質化理論
の定式化に関する研究では，解析する問題
を設定し，理論を展開した．また，この結
果として，解くべき均質化方程式を導くと
ともに，複合材料モデルの解析によって，
その有用性を確かめた．得られた知見を以
下に述べる． 

 

 

図３．巨視的一様変形を受ける周期複合材料 

 

 

図４．問題の分離 
 

 はじめに，母材中に転位を有する周期複
合材料が巨視的一様変形を受ける問題(図
３)に対して，微小変形の準静的つり合い
を考え，解くべき問題を状態 1 と状態 2
に分離して考えることを示した（図４）．
このような方法は文献(Van der Giessen 

and Needleman 1995; Cleveringa et al. 1997; 

Yashiro et al. 2006; Takahashi and Ghoniem 

2008)でも取られているが，周期単位もし
くは代表体積要素の境界条件として，Y周
期境界条件を考えているところが，本研究
の特徴である． 
 状態 1 の問題は，無負荷状態にあり，強
化材を母材で置き換えた母材無限体中に
転位が配置された問題である．この問題の
微視的応力とひずみは，自己つり合い状態
にあるそれぞれの転位の弾性場の解析解
を重ね合わせることによって求められ，そ
れらの分布は自発的に Y 周期性を満足す
る．また，微視的応力の巨視的応力への寄
与は零であり，巨視的ひずみには，転位の
運動による不連続変位，すなわちすべりの



 

 

みが寄与する． 
 状態 1 の関係に基づき，状態 2の境界値
問題を調べることによって，均質化方程式
を導いた．この中には，弱形式の境界値問
題が 2つ含まれており，これらの 2 つの問
題は，強化材の存在によって生じる擾乱変
位成分と転位と強化材の相互作用によっ
て生じる擾乱変位成分をそれぞれ求める
ために有限要素解析される．さらに，導か
れた均質化方程式は，弾性周期複合材料の
ための均質化方程式を内包しており，強化
材がない場合を考えれば，外部応力を受け
る母材無限体中の周期単位に対する離散
転位動力学解析のための数理構造と等価
であった．すなわち，本論文で構築された
理論は，上述のような従来の力学問題との
間に正しく整合関係を有している． 
 最後に解析例では，転位の弾性場の打切
り誤差と境界条件の影響をそれぞれ調べ
た．打ち切り誤差の検討では，その値を十
分に大きく取ることによって，巨視的かつ
微視的に収束した解を得られることを示
した．ただし，本理論の 3次元問題への適
用を考えるとき，いかに正確かつ高効率に
転位群の弾性場を解析するかということ
は，重要な問題であり，例えば多重極子法
(Wang and LeSar 1995)は有力な計算手法
のひとつである．つづいて，周期単位境界
での擾乱変位の発生を許すことは，本理論
を用いることで可能であり，その発生を無
視したときの結果との比較では，微視的な
挙動だけでなく巨視的な応力ひずみ関係
に対しても有意な差異が確認された．さら
に，本理論はどのような形状の周期単位に
対しても適用可能である．したがって，周
期複合材料の系統的かつ高精度な離散転
位動力学解析のためには，本研究で導出し
た均質化方程式を使用することが非常に
有用であるといえる． 

 なお，当初の計画では，構築した非局所結
晶塑性理論の妥当性を確かめるために，離散
転位動力学解析との比較計算を行う予定で
あったが，離散転位動力学解析が必要とする
計算負荷は予想以上であり，本研究において
購入した計算機では実施することが出来な
かった．この検討は今後の課題としたい． 
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