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研究成果の概要（和文）：結晶塑性構成式のパラメータ同定のため，単結晶の弾塑性特性をメゾテスティングに
より評価した．シュミット因子最大の結晶粒の選択が必ずしも良いわけではなく，0.4以上でほぼ同じシュミッ
ト因子を持つ2つのすべり系を具備した結晶粒の選択により，良好な加工硬化曲線の得られることがわかった．
また，長方形断面を持つ角柱の双結晶マイクロピーの圧縮試験から，明確な粒界を跨ぐすべりが新たに観察され
た．これらの実験結果を踏まえ，原子論的解析により多様な粒界と転位の欠陥相互作用，それを参照した双結晶
の結晶塑性有限要素解析，そして物理的描像に対応させた非局所性を持つMicropolar弾塑性解析を行った．

研究成果の概要（英文）：This work is related to the grain boundary (GB) modeling by so-called 
mesoscale testing with micrometer-sized pillars and nanoindentation, and also atomic-scale and 
crystal plasticity silmulations. Because the role of GB has two aspects; one is strength due to the 
dislocation pile-up and the other is enhancement of ductility due to the activation of slip transfer
 across GB. The former mesoscale testing gave us the guideline of selection grain for the parameter 
determination of crystal plasticity. And also the mechanical behavior of the slip across GB after 
yielding the slip inside the grain. Based on these experimental facts, the newly proposed crystal 
plasticity constitutive law with the smooth function of GB index suggests the difference of slip 
combination and also the newly constructed micropolar elastic-plastic constitutive law provided the 
relaxation of strain localization near the interface.

研究分野：固体力学

キーワード： 粒界を跨ぐすべり　メゾテスティング　結晶塑性構成式　Micropolar弾塑性　有限要素解析
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研究成果の学術的意義や社会的意義
本研究で得られた粒界を跨ぐすべりの知見は，世界的には数少ない観察事例になっている．加えて，その力学的
な応答を精度よく取得し，従来の臨界分解せん断応力に加えて，粒界を跨ぐすべりの臨界応力が新たに取得でき
た．このことは，従来の強度の増加は延性の低下を導き，その逆の関係にもある金属材料のトレードオフを打開
する貴重な知見になる．すなわち，加工硬化と伸びのバランスを制御するために，転位の堆積と粒界を跨ぐ塑性
の活性化が重要な鍵になることが新たにわかった．また，原子論的特性をMicropolar体の付加自由度で表現する
ことにより，トップダウン形式のマルチスケールモデリングの可能性が新たに示唆された．

※科研費による研究は、研究者の自覚と責任において実施するものです。そのため、研究の実施や研究成果の公表等に
ついては、国の要請等に基づくものではなく、その研究成果に関する見解や責任は、研究者個人に帰属します。



 

 

様 式 Ｃ－１９、Ｆ－１９－１、Ｚ－１９（共通） 
 
 
１．研究開始当初の背景 
結晶性材料の引張試験片の代表寸法をマイクロメートル(µm)からナノメートル(nm)にダウン

サイジングすると，材料の降伏点が増加することは近年よく知られた力学挙動における“サイズ
効果”である（図 1 参照）．転位が主たる塑性変形の素過程である結晶性金属材料の場合，直径
が十数µm 以上のマイクロピラー型試験片を用いた圧縮試験ではほぼマクロなバルク体と等価
な特性を示し，それ以下になると降伏点が上昇する．これは，ピラーの持つ体積が矮小化するこ
とで，転位等の材料欠陥の初期存在割合が極端に小さくなり，いわゆる欠陥の“枯渇状態”によ
る理想強度への漸近を示すものである．このことは，十数µm 以下のサイズを持つ試験では，欠
陥の存在によりマクロでは識別できない事象を試験片系全体の力学的応答の中で見い出せるこ
とを示唆しており，本研究ではこの試験方法の概念を“メゾテスティング”と定義する．一方，
1µm 以下のサブマイクロメートルになると，体積に対する表皮面積の割合が大きくなり，表面
の面欠陥の存在が新たな欠陥生成サイトとして強度劣化を導くことになる（図中の逆Ｓ字予想
曲線参照）．したがって，µm サイズでの材料特性情報データが材料の階層的（マルチスケール
的）力学挙動の理解には極めて重要であることがわかる． 
一方，この単結晶に結晶粒界を１つ導入した双結晶（図 2 参照）では転位の運動が大きく異な

り，双結晶の結晶方位に応じて，粒界での転位の堆積（Hall-Petch 効果）や容易なすべり変形が
見られる(1)．このとき，粒界を含む双結晶の結晶学的なすべり系の選択については，これまで両
結晶のせん断応力比を考慮したモデル（N 値），粒界面とすべり面の交線の幾何学的関係を考慮
したモデル（M 値），さらに粒界での堆積効果と隣接する結晶粒内での転位の射出と転位間の結
合効果を考慮したモデル（L 値）等，長年に亘って議論されてきており(2)，粒界の力学的モデリ
ングの根拠データを提供している．しかし，これらは結晶学的な観点から初期降伏にのみ適用さ
れ，かつ粒界近傍の転位の堆積による急峻なひずみ勾配等の力学的観点は考慮されない．さらに，
マクロな多結晶体に漸近する過程において，単結晶体の特性や粒界特性が平均化される遷移メ
カニズムについても，結果として系全体の応力—ひずみ曲線が引張試験から得られるだけで学術
的解明はなされていない．  
 現時点で明確に主張できることは，単結晶体ではシュミット則に基づく主すべり系の作動が
初期降伏を導き，双結晶体ではシュミット則と粒界結晶方位に依存したすべり系の選択のメカ
ニズムで初期降伏が生じる．ただし，その選択基準は，両結晶に生じる均一変形を仮定した力学
的観点からの応力基準なのか，結晶学的な観点からのエネルギー論的基準なのかについてはわ
からないが，両者は理論的に等価であると予想している．多結晶体近似モデルとしてのテイラー
モデルでは，独立な５個のすべり系が確定すれば，少なくとも変位の連続性を保証することがで
きる．すなわち，面心立方格子（fcc）の場合，１結晶粒につき 12 個のすべり系で多くの組み合
わせがあるにも関わらず，その程度のすべり系で多結晶体のマクロな変形が予測できることに
なる．塑性仕事を最小にする最適化問題としてすべり系が選択され，単結晶と多結晶の力学挙動
の比としてテイラー因子（fcc 材料では 3.1，bcc 材料では 2.7，hcp 材料では 5~6 と言われてい
る）が報告されているが，その最適化プロセスは不明である． 
(1) T. Hirouchi and Y. Shibutani, Mater. Trans., Vol. 55 (2014), pp. 52-57. 
(2) Y. Shibutani, T. Hirouchi and T. Tsuru, J. Solid Mech. Mat. Eng., Vol. 7 (2013), pp. 571-

584. 

   
図 1 降伏挙動のサイズ効果     図 2 単結晶から多結晶化へのプロセス 

 
２．研究の目的 
本研究では，断面の代表寸法が数µm から十数µm 程度のマイクロピラーを用いたメゾテステ
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ィングにより単結晶，双結晶の弾塑性変形特性を実験的に取得し，その特性を取り入れた新たな
結晶塑性構成関係式の提案を行う．従来の転位論に基づく物理的結晶塑性構成式に，変形に応じ
た粒界指数に基づく双結晶の塑性すべり速度，臨界せん断応力，幾何学的に必要な転位密度の発
展則を導入し，粒界特性に基づく転位の堆積による加工硬化とともに，粒界を跨ぐ塑性すべりの
挙動を明らかにする．そして，急峻なひずみ勾配とともに多様な塑性変形機構を表現可能なトッ
プダウン形式のマイクロポーラー非局所弾塑性に基づく物理の構築を目的とする． 
 
３．研究の方法 
(1)メゾテスティング（図 3参照）： 
 主に 2021 年度から 2022 年度にかけて，初期欠陥のない単結晶・双結晶体を対象に，特定の欠
陥（結晶粒界）や特定の機構（固溶元素，内部相構造等）の存在による基本特性の変化を精度よ
く取得した．下記の既存の装置を流用してメゾテスティングの手法を拡充し，それを活用した．
なお，この課題の遂行には，研究協力者 1 名（中庭(2021 年度博士前期課程 2 年生)）が携わっ
た． 
①結晶方位を同定するための走査型電子顕微鏡（SEM）を用いた電子線後方散乱回折法（EBSD）
による意図を持ったピラー取得位置の同定 
②集束イオンビーム加工機（FIB）による円柱/角柱等のマイクロピラーの製作 
③ナノインデンテーションを応用した単軸応力試験 
 

 

図 3 メゾテスティングの流れ 
 
(2)マイクロ場連続体に基づく結晶塑性のモデリング（図 4参照）： 
 (1)のデータを基に，主に 2022 年度以降に，①図 3のメゾテスティングによる結晶方位特性デ
ータから，②有限要素モデルを作成し，③結晶粒径/試験片板厚寸法の比a（a >1 の場合，2次元
的多結晶モデルになる）に応じた双結晶モデル，多結晶モデルを作成した．従来の転位論に基づ
く物理的結晶塑性構成式に，変形に応じた粒界指数に基づく双結晶の塑性すべり速度，臨界せん
断応力，幾何学的に必要な転位密度の発展則を新たに導入した．そして，Micropolar 弾塑性構
成式とともにその有限要素定式化を行い，粒界といった界面近傍のひずみの挙動が従来の弾塑
性構成式に基づく結果との違いについて検討した．前者の物理的結晶塑性構成式に関わる解析
コードは汎用有限要素法解析プログラム LS-DYNA を用い，後者の Micropolar 弾塑性構成式に
基づく解析コードは自作のプログラムを新たに作成した．そして，これらの社会実装を目指して，
大阪大学日本製鉄材料基礎協働研究所及び大阪大学 JSOL 次世代 CAE 共同研究講座との産学
連携を通じて，実用性・汎用性を高めた解析システムの構築を行った．なお，研究協力者 2 名
(Li(2021 年度博士後期課程 3年生)，松田(2021 年度学部 4年生)）が本課題に携わった．  
 
４．研究成果 
本研究で得られた主な成果は，以下のとおりである．  

(1)メゾテスティングによる単結晶と双結晶の弾塑性力学特性 
①数µm サイズの初期欠陥のない単結晶を対象に，特定の欠陥や特定の機構の存在による基本特
性を精度よく取得するためのメゾテスティングを行い，結晶塑性構成式に含まれるパラメータ
同定のため，単結晶の弾塑性特性を評価した．材料としては，面心立方格子(fcc)の再結晶させた
無酸素銅 OFCU，純アルミニウム A1050，アルミニウム合金 A3004，体心立方格子(bcc)の軟磁
性鋼板，最密六方格子(hcp)のマグネシウム合金を用いた．fcc のアルミニウム材料の単結晶に
おける応力ーひずみ曲線から結晶塑性の構成式を構成するパラメータのフィッティングを行っ
た結果，シュミット因子最大の結晶粒の選択が必ずしも良いわけではなく，0.4 以上でほぼ同じ
シュミット因子を持つ 2 つのすべり系を具備した結晶粒を選択することにより適度な加工硬化
曲線が得られることがわかった．そして，それにフィットさせたパラメータを用いた結晶塑性有
限要素解析により，他の結晶粒の特性にも比較的精度の高い推定のできることを確認した． 
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図 4 非局所結晶塑性のモデリング 
 
 
②従来の丸型，正方形断面角柱マイクロピラーに加えて，長方形断面を持つ角柱の双結晶マイク
ロピーを作成して，粒界を跨ぐ塑性の観察を実施した(図 5参照)．その結果，シュミット因子で
律される粒内すべりとともに，明確な粒界を跨ぐすべりが新たに観察された．この粒界を跨ぐ塑
性すべりの観察結果はまだ限られた研究組織のみが取得しており，数少ない貴重な成果である．
そして，粒界のすべりの臨界分解せん断応力(CRSS)は，単結晶の CRSS の約 1.2 倍程度であ
り，多結晶材料の変形初期の降伏時にはほとんど観察されず，変形中後期において転位が粒界に
堆積する加工硬化の状況において発生するものと考えられる． 
 

   

図 5 長方形マイクロピラーを用いた粒界を跨ぐ塑性すべり特性 
 
(2)粒界モデリング 
①結晶塑性のモデリング準備のために，分子動力学シミュレーション(MD)と活性化障壁探索法
(NEB)の原子論的手法を用いて，多様な粒界(対称傾角粒界)に対する転位の相互作用を整理し
た(図 6参照)．種々の粒界と転位の原子論的相互作用から，(i)転位の堆積，(ii)転位の粒界で
の吸収，(iii)反応後の分解や隣接結晶粒への射出といった素過程がわかり，そして，それぞれ
の活性化エネルギー，臨界せん断応力(CRSS)を求めた．双結晶の臨界応力は粒界エネルギーと
強い相関があり，粒界エネルギーが大きいほど粒界を跨ぐ塑性すべりは生じやすいことがわか
った．そして，その臨界ひずみは粒界を構成する単結晶の転位の射出に関わる一般化積層欠陥エ
ネルギーと，粒界で不動化された転位による応力集中源から転位の粒界射出に関わる不安定積
層欠陥エネルギーの差によって整理できることを明らかにした(図 7参照)． 
②①で得られた多様な粒界と転位の原子論的相互作用から種々の素過程がわかり，それを参照
にした 3 つのシグマ(S)値を持つ<112>軸対応傾角粒界を対象にした双結晶の結晶塑性解析を行
った(図 8参照)．まずは，粒界モデルを考慮した転位論に基づく結晶塑性構成式モデルと，現象
論的結晶塑性構成式モデルの 2 種類を用いた弾塑性有限要素解析を実施した．上述の 3 つの粒
界に対して，粒界を跨ぐ塑性を考慮しない場合には両者の構成式はほぼ同じ結果になる一方，粒
界指数に応じた滑らかな関数で近似された粒界モデルを導入すると，特定の粒界(S35A)ですべ
り系の変化が見られた(図 9参照)．  

y�

x�

z�
y�

x�

z�
y�

x�

z�

y�

x�

z�
y�

x�

z�
y�

x�

z�結晶軸の回転 

結晶 

①結晶方位データ
の取得 

②結晶のモルフォロジーに
応じた有限要素分割 

③種々の粒径/試験片寸法比を
用いた塑性変形応答のV&V 

④塑性加工性，衝撃吸収性
を究める大変形動的解析 

0	

20	

40	

60	

80	

100	

120	

140	

160	

pure-Mg	

Mg-Y	

	Basal� 	Prism� 	T-twin� 	C-twin�

CR
SS
	[M

Pa
]�

�	Mg-Y�

●	pure-Mg�

Micropolar構成式 単結晶・双結晶体特性 

ひずみ成分:18 
εxx� εzy� εxy�

γzy� γxy�

��
~9mm	 400µm	 200µm	 70µm	

γxx�

粒界モデリング(2) 

転位源 
 τA

P

 (SF)B
ασ 33

 τ B
α

結晶粒A 粒界 結晶粒B 

σ 33σ 33

�B��
	��
���

����
	�

�	�

~500nm
�

A B

sp2

sp1sp1

sp2

sp1

sp1

sp2

Grain A Grain B
GB

e = 4.0%

Slip line observations of Single crystal CRSS & CISS

105 [MPa] < CISS 
< 120 [MPa]

CISS/syA,B� 1.2

During this range, 
transfer across GB 
happed.

Not observe the transfer

Observe the transfer



 

 

  
図 6 粒界エネルギーと臨界応力の関係   図 7 臨界ひずみの積層欠陥エネルギーとの関係 

 

   
図 8 双結晶の結晶塑性解析モデル     図 9 粒界を跨ぐ 2結晶のすべり系の変化 

 
③非局所性の特性をもつ Micropolar 弾塑性解析の定式化と有限要素解析手法の開発を行った．
従前に自作した 2 次元弾粘塑性有限要素解析プログラムを 3 次元化し，そして物体点に回転に
関わる 3つの新たな自由度を持つ Micropolar 構成式の有限要素定式化とその導入を行った．弾
性特性の異なる 2 相角柱の単軸引張り(図 10 参照)とねじり(図 11 参照)を負荷し，塑性の局所
化挙動を調査した．その結果，付加自由度は変形の局所化を緩和する方向に作用することが新た
にわかった．このことは，粒界近傍における転位の堆積効果は加工硬化を導く一方，原子論的な
粒界構造から粒界における大きな自由体積を Micropolar 体で表現される回転の自由度に相当す
ると考えると，この結果はひずみの集中を緩和する方向にも作用することを示唆することにな
る．したがって，回転に関わる付加自由度は，粒界での自由体積の存在による緩和や原子論的に
見られる転位の粒界における吸収現象を連続体力学的に表現し得るものと解釈できる． 
 

   

図 10 Micropolar 弾塑性解析による単軸引張り 図 11 Micropolar 弾塑性解析によるねじり 
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