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研究成果の概要（和文）：ニッケルアルミナイドの加工性を律速する転位反応を特定し、これが変形に及ぼす影
響を定量的に解明する手法を開発した。まず、単結晶圧延実験の結果を結晶塑性計算とデータ科学的手法を融合
して解析した結果、面心立方格子金属においてGlissile Junction（GJ）と呼ばれている転位反応がニッケルア
ルミナイドの加工性を阻害する要因であることを確認した。さらに、GJの相互作用パラメーターが10以上である
と複数の単結晶圧延実験結果を再現できることを明らかにした。次に、転位反応を支配する面欠陥エネルギーに
ついて機械学習ポテンシャルを用いることで第一原理並みの精度で予測する技術を開発することに成功した。

研究成果の概要（英文）：To establish guidelines for controlling the workability of nickel aluminide,
 a method was developed to quantitatively elucidate the impact of specific dislocation reactions 
that govern deformation. First, the interaction of dislocation reactions governing deformation was 
analyzed by integrating the results of single crystal rolling experiments with crystal plasticity 
calculations and data science methods. As a result, it was confirmed that the dislocation reaction 
called Glissile Junction (GJ) in face-centered cubic metals is a factor that hinders the workability
 of nickel aluminide. Furthermore, it was revealed that if the interaction parameter of GJ is 10 or 
higher, the multiple single crystal rolling experiment results can be reproduced. Next, technology 
for predicting the stacking fault energy governing dislocation reactions with first-principles 
accuracy using machine learning potentials was successfully developed. 

研究分野： データ駆動材料工学

キーワード： 金属間化合物　転位相互作用　結晶塑性解析　データ駆動　分子動力学　機械学習ポテンシャル　面欠
陥エネルギー　熱力学的積分法

  ２版

令和

研究成果の学術的意義や社会的意義
本研究課題で開発した手法は、ニッケルアルミナイドの加工性を制御するための指針を与えるものである。ニッ
ケルアルミナイドはニッケル基超合金の高温強度を担う相であり、本研究成果はこれらの実用上重要な合金につ
いても有効な指針を与えるものと期待できる。加えて、直接計測が難しい転位反応の相互作用や面欠陥エネルギ
ーを定量的に明らかにできる手法は、他の合金への波及が期待できる。

※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。
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１．研究開始当初の背景 

本研究では、以下の背景のもと、ニッケルアルミナイド（Ni3Al）の加工性を制御するための基盤技術を

確立することを目的とした。 

Ni3Al は強い圧延異方性を有し、圧延方位によっては加工に要する応力が高くなるほか、幅広がりや

曲げが発生するなど、一定以上の圧下率を実現することが困難となる[1]。我々は、圧延異方性が発現

するメカニズムとして、特定の転位反応が Ni3Al の加工性を低下させるという仮説を提案した[2]。Ni3Al

は母体となる fcc 同様、(111)面上を [110]方向にすべり変形するが、二つの転位が逆位相境界をはさ

んだ転位対として運動している点が fcc と異なる。転位対同士の反応を考える場合、結晶学的な関係は

fcc 同様、6 種類に整理されるが、逆位相境界を挟んだ転位対同士が反応するため反応形態は fcc とは

異なってくる。例えば、Glissile Junction（GJ）関係にある転位は fcc では反応後も可動であるのに対して、

Ni3Al で積層欠陥をはさんだ転位対へ変化する可能性が指摘されている[3]。出村らは、この積層欠陥

を挟んだ転位対が不動化して圧延異方性を発現させているのではないかと提案した。 

研究開始当初は当該仮説について定量的な立証が得られておらず、加えて、当該圧延異方性を回

避するための合金設計の指針について未開拓の課題となっていた。 

 

２．研究の目的 

Ni3Al の加工性を制御するためには、提案された仮説を定量的に立証することと、GJ 反応を制御する

ための指針が必要となる。仮説の定量的な立証のためには、転位反応に伴う加工効果への影響を定量

的に評価する手法を確立する必要がある。GJ 反応を制御するための指針を立てるためには、GJ 反応

の駆動力を支配すると考えられる積層欠陥の界面エネルギーを評価する方法を確立する必要がある。 

そこで、本研究では、（1）転位反応の相互作用の大きさを定量的に推定する方法と（2）合金元素添

加による積層欠陥エネルギー変化を推定する方法を開発する。これは Ni3Al の加工性を向上させるた

めの新たな合金設計指針を確立する上で必須であると考える。 

 

３．研究の方法 

（1） 転位反応の相互作用の大きさを定量的に推定する方法の開発 

転位反応の相互作用は、特定の転位が存在しているもとで新たに別の転位が稼働されるときに必要

となる応力によって定量化できる。しかし、このような理想的な実験は難しく、様々な転位が活動している

中で相互作用力を評価する手法が必要となる。そこで、本研究では、単結晶実験と結晶塑性計算をデ

ータ科学で組み合わせる考え方を提案する。当初は、単結晶において、変形に関する境界条件が明確

となるような拘束試験を考案し、この中で得られた応力応答を結晶塑性計算で再現できるように転位の

相互作用を定量化する構想であった。しかし、予備的な検討からシンプルな境界条件を実現することは

単結晶を用いた場合難しいことがわかり、実際に単結晶を圧延した際の変形を模擬していくという方法

を試すこととした。 

具体的には、（A）単結晶の圧延実験の結果を結晶塑性計算で再現できるように変形の境界条件を

特定する方法を確立し、（B）複数の単結晶圧延実験を再現できる転位相互作用パラメーターの値を特

定するという方法を採用した。（A）の基本的な考え方、（B）で用いた単結晶実験結果については、科学

研究費助成事業基盤研究（C）課題番号 26420750 の成果に基づいており、詳細なアプローチについて

は、当該課題の研究成果報告書に詳しい[4]。今回の研究においては、最適化の方法にベイズ最適化

を用いた点と注目する相互作用パラメーターを変化させながら再現性を確認した点が異なっている。結

晶塑性計算にはマックスプランク鉄鋼研究所で開発された DAMASK[6]を用い、当該計算に必要な材

料変数については、別に単結晶の一軸引張試験を実施してあり、その試験で得られた応力-歪み応答

を再現できるように最適化している。 

 

（2） 合金元素添加による積層欠陥エネルギー変化を推定する方法の開発 



合金の積層欠陥エネルギー変化を定量的に推

定するため、高精度原子間相互作用モデルに基づ

く枠組みを開発する。電子論に基づく第一原理計

算は、エネルギー評価手法としては高精度である

が、計算負荷が大きいために扱う原子数に限りがあ

る。固溶体などの元素の空間分布にばらつきがある

系を再現するためにはある程度大きな原子数のモ

デルが必要となり、第一原理計算では大きな計算

負荷となる。一方、経験的原子間相互作用モデル

に基づく古典的な分子動力学計算は、計算コストが小さいが計算精度が低いために定量的な議論に適

していない。機械学習ポテンシャルは、第一原理計算に近い精度でポテンシャルエネルギーと力を計

算できる原子間相互作用モデルとして近年注目されており、様々な系に対して開発が進められている。

計算コストは第一原理計算と比べて大幅に小さいことから、数万原子を含むモデルも対象とでき、元素

分布のゆらぎを再現した原子モデルも計算可能である。さらに計算コストが比較的低いことから原子シミ

ュレーション手法による自由エネルギー計算と組み合わせることで、有限温度の積層欠陥エネルギーを

自由エネルギーとして求めることができる。このように精度と計算コストのバランスに優れた機械学習ポテ

ンシャルは、これまで第一原理計算や経験的ポテンシャルで扱うことが難しかった対象について計算可

能であり、その潜在的用途は広い。本研究では積層欠陥構造を含む多様な原子構造モデルについて

第一原理計算でエネルギーを求め、それを学習データとしてニューラルネットワークに基づく機械学習

ポテンシャルを構築した（図 1参照）。 

 

４．研究成果 

（1） 転位反応の相互作用の大きさを定量的に推定する方法の開発 

単結晶圧延で実際に与えられたことになっている変形の境界条件は変形勾配テンソルの形で与えら

れる。このうち、対角成分については、圧延後の幅広がりを計測することで、体積一定の課程のもとで決

定できる。不明なのは、せん断成分である。このうち、圧延時に圧延方向に試料が平行であることや、圧

延ロールが上下（ND方向）で対称であることなどの条件から、3 つのせん断成分については 0 と仮定で

きる。残る不明なせん断成分は 3 つであり、これを実験結果が再現できるように決定していくことになる。 

表 1 に今回解析対象とした単結晶圧延実験の結

果をまとめた。3 つの異なる単結晶試料について、

初期の結晶方位、圧延後の結晶方位、圧延率、幅

広がりが記録されている。結晶塑性計算を初期方位

から開始し、実験で得られた圧延率まで計算を進め

る。対角成分は幅広がりが適切に得られるように決

定されている。一方、圧延後の結晶方位は変形勾

配テンソルのせん断成分をどのように与えるかで変わる。この圧延後結晶方位を再現できるようなせん

断成分を探索することで、実験を再現できる結晶塑性計算ができることになる。 

表 2 に 3 つの単結晶圧延実験を再現することを試みた結果をまとめた。B1-46-1及びB2-41-2 につ

いては最終結晶方位の実験値とのずれが 0.001 度と極めて小さい計算結果を与えるせん断成分を見

つけることができている。一方、B3-45-1 については、今回試した最適化の範囲では、実験値とのずれ

が 2.14 度のものが最善であった。実験による結晶方位の決定精度は約 1度であり、当該実験値とのず

れは無視できない有意なものである。実験値の再現

性について評価するうえで、注意しておくことがある。

この時点では、転位の相互作用パラメーターが不明

であるため、一般的に仮定されている値を用いた。す

なわち同一すべり面にある場合を 1 として、これ以外

を 1.4 としている。ここで仮定した相互作用パラメータ

ーが適切でなかったものと推測される。以前の結果[4]

においても同様に 3 つの単結晶を再現する計算条件

を見出すことはできていない。 

 

図 1. (a) Ni3Al の積層欠陥の原子構造モデル

の一例、(b)機械学習ポテンシャルの概念図 

表 1. 解析対象の単結晶圧延実験の結果 

 

Widening
(%)

Reduction
(%)

Destination
(phi1, Phi, phi2)

Initial
(phi1, Phi, phi2)Specimens

940(121,86.6,53.1)(129,76.7,57.1)B1-46-1

1937(130,60.0,78.0)(120,65.1,76.6)B2-41-2

3048(137, 58.0, 77.3)(115, 61.5, 99.8)B3-45-1

表 2.単結晶圧延実験を再現する最適化の

結果 

 

Deviation 
AngleZXYZXYSpecimens

0.0010.3530.6701.420B1-46-1

0.0010.160-0.586-1.878B2-41-2

2.140.40-0.63-1.16B3-45-1



再現性が高い 2 つの単結晶について、すべり系の

積算すべり量を計算し、理想的な圧延である平面す

べり条件における計算結果と比較した。この比較によ

って、本来、圧延において働くべきすべり系のうち抑

制されていたすべり系を特定できる。ここから同時に

働くことが抑制されていると考えられる相互作用と、

同時に働くことができている相互作用を抽出した。こ

の結果を表 3 にまとめた。強い相互作用を持つ可能

性があるもののうち、2 つの単結晶で共通しているも

のは GJ のみであり、これは「それほど強くない相互作用」には含まれない。以上から、少なくとも他の 2

つの単結晶については、GJ の相互作用パラメーターが強いために理想的な圧延変形を実現できなか

った可能性が高いと言える。ここまでは、以前に報告した結果[4]を追認するものといえる。 

次に、アプローチの（B）として今回新たに提案した相互作用パラメーターを変えながら再現性を確認

する計算実験を実施した。対象とした相互作用パラメーターは、前段において強い相互作用がすべり

系の活動を阻害している可能性を確認した GJ である。具体的には、GJ の相互作用パラメーターを上段

までの計算で仮定していた 1.4 から複数段階で大きくし、これまでと同様の方法で変形勾配テンソルの

せん断成分を最適化したうえで、圧延後結晶方位の

再現性を確認した。結果を表 4 にまとめる。相互作

用が 1.4 の時には、表 2 で確認したとおり B3-45-1

については実験結果を再現できない。GJ を段階的

に上げていくと、10 の時に実験値との誤差が 1 度を

下回ることがわかった。3 つの単結晶全てにおいて

実験を再現できているといえる。さらに値を上げてい

くと少なくとも 20 までは実験結果を誤差（1 度）の範

囲内で再現できている。 

以上の結果から、GJ の相互作用パラメーターを 10 以上にすることで 3 つの単結晶実験の結果を再

現できることが新たにわかった。これは、複数の単結晶圧延実験と結晶塑性計算を組み合わせることで、

転位の相互作用パラメーターの大きさを解析できる可能性を示唆する結果と言える。GJ 関係にある転

位が強い相互作用を持つという結果は本研究の仮説の通りである。強い相互作用の原因は、GJ 関係

にある転位が特異な転位反応によって積層欠陥を有する転位対へと変化するためと考えられる。実際

にこの反応で生成されたと考えられる積層欠陥を含む転位対が、電子顕微鏡観察によって確認されて

いる[6]。 

 

（2） 合金元素添加による積層欠陥エネルギー変化を推定する方法の開発 

純 Ni、純 Al、Ni-Al 二元系の様々な構造モデルを作成し、そのポテンシャルエネルギーを第一原理

計算で評価した。ここで作成した構造モデルは、完全結晶の膨張・収縮、1 軸引張・圧縮、2 軸引張・圧

縮、せん断などのアフィン変形モデルの他、原子配置をランダムに変動させたモデル、空孔モデル、格

子間原子モデル、また積層欠陥モデル、自由表面モデルなどである。各モデルに含まれる原子数は数

個から数十個である。また有限温度の分子動力学計算を実行したときに安定的に動作する機械学習ポ

テンシャルを作成するため、多様な結晶構造も学習構造として準備した。特に積層欠陥構造について

は多数の構造モデルを用意することで、高いエネルギー予測精度を実現するようにしている。この構造

モデルを学習データとして、機械学習ポテンシャルを作成した。作成した機械学習ポテンシャルは、純

Ni、純 Al、そして Ni-Al 二元系、いずれにおいても学習構造のポテンシャルエネルギーを高い精度で

再現することを確認した（図 2 (a)参照）。また作成した機械学習ポテンシャルを用いて比較的低温での

分子動力学計算を行い、ダイナミクス計算での動作の安定性について検証した。本研究では分子動力

学計算に LAMMPS を用いた。また機械学習ポテンシャルを作成できる複数の公開的なプログラムを用

いて精度と動作の比較検討も行った。使用する機械学習ポテンシャルのプログラムによって計算コスト、

予測精度は異なり、また有限温度の分子動力学計算を行ったときの安定性についても違いが存在する

ことを確認した。計算環境（例えば CPU計算機か GPU計算機か）によっても計算速度は異なることから、

効率的な計算実行には、自らの計算環境と求める計算精度などを考慮してプログラムを選択するのが

表 3.実際の圧延で活動していたすべり系と

理想的な圧延で活動すべきすべり系の比較

から特定した相互作用の強弱 

 

Not so strongStrong 
interaction

CP,H,LCL or GJB1-46-1

LGJB2-41-2

表 4. GJ 相互作用パラメーターと単結晶圧延

実験の再現性。 

 

Deviation AngleGJ
Parameter B3-45-1B2-41-2B1-46-1

2.2360.0010.0011.4
2.5580.0340.2415
0.8370.7220.0110
0.4100.1500.00515
0.5130.1540.00420



望ましい。 

作成した機械学習ポテンシャルを用いて格子欠陥のエネルギーを評価した。antiphase boundary

（APB）エネルギーの計算について述べる（図 2(b)参照）。APB は Ni3Al において重要な面欠陥であり、

このエネルギーが巨視的な力学特性に影響を及ぼす。本課題で作成した機械学習ポテンシャルを用

いて求めた Ni3Al の APB エネルギーは実験で報告されている値に近い。さらに Ni3Alモデルに対して、

Ni を Al に置換する、あるいは Al を Ni に置換することで組成を Ni3Al から若干変動させて APB エネル

ギーを計算した。Al 濃度が高くなるほど APB エネルギーは増加する傾向を示しており、これは第一原

理計算を用いた先行研究の報告と傾向が一致する。このことから本研究で得られた APB エネルギー計

算結果は妥当なものであり、さらに置換型の添加元素の効果についても評価可能であることを示してい

る。本解析のエネルギー計算の精度は第一原理計算に近い一方、計算コストは第一原理計算よりも大

幅に小さい。このため第一原理計算と比較して、本解析では大きな原子数のモデルを使用可能であり、

固溶体などの合金では元素分布の空間的なばらつきを考慮した解析が実現できる。実際に本解析で

は APB エネルギー計算に数万原子からなる原子モデルを用いており、このような大きなモデルでは通

常、第一原理計算では非常に大きな計算コストとなる。 

さらに有限温度の積層欠陥エネルギーを求める手法として熱力学的積分法の検証を行った。熱力学

的積分法は、原子シミュレーション手法と組み合わせることで原子間相互作用場に基づき有限温度で

の自由エネルギーを求める手法である。なお電子状態に対しても温度の影響は存在するが、これを考

慮した解析は非常に計算コストが大きく現時点では容易ではないため本研究では電子状態に対する温

度の影響を考慮しない。機械学習ポテンシャルに基づく分子動力学計算から原子振動などに関する情

報を獲得し、熱力学的積分法で系の自由エネルギーを高精度で求められることを確認した。以上の成

果から、Ni3Al 合金系の積層欠陥エネルギーを有

限温度で求める原子論計算の枠組みを構築でき

た。これらは転位論に基づき Ni3Al の力学特性を

議論する際の基盤情報となる。この枠組みは 3 元

系上の多元系でも有効である。また熱力学的積分

法以外の自由エネルギー計算手法を用いること

で、例えば安定状態ではない積層欠陥エネルギ

ー（unstable stacking fault energyなど）の評価も可

能である。本研究課題で取り組んだ高精度機械学

習ポテンシャルと原子論計算、さらに熱力学計算

手法を組み合わせる枠組みは、様々な材料の格子欠陥の自由エネルギーを求める手法として広い応

用が期待できる。 
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図 2. (a) 構築した機械学習ポテンシャルによる

エネルギー予測と DFT計算との比較、(b) APB

エネルギー計算に用いた原子構造モデル。 
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