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研究成果の概要（和文）：原子レベル時間加速解析を構築し、これを用いた大規模解析によって、有限温度下で
の長時間変形を解析し、変形のサイズ依存性、応力依存性、温度依存性、ひずみ速度を原子レベルで獲得した。
得られた知見をベースに塑性変形理論とクリープ変型理論を融合させた普遍的な有限温度・長時間変形の理論体
系を確立した。そして、第一原理計算による材料物性評価をもとに、確立した理論体系を用いてナノ材料開発の
指針を提供した。

研究成果の概要（英文）：We developed accelerated molecular dynamics method for analyzing materials 
plastic deformation processes at finite temperature. Using the newly developed method, we studied 
size, temperature, stress and strain rate effects on the activation behavior of plastic deformation 
processes. Based on the obtained properties of the the plastic deformation process, we constructed 
an unified theory between creep and ordinary plastic deformation theories, which is more general 
theory of materials deformation including size, temperature, stress and strain rate effects. We 
applied the theory to deformation study of nanocrystallne materials and proposed a design guide.

研究分野：計算力学、計算材料科学
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様 式 Ｃ－１９、Ｆ－１９－１、Ｚ－１９、ＣＫ－１９（共通） 

１．研究開始当初の背景 
世界的な省エネルギーへの取り組みのなか、
熱機関の熱効率向上を目指して、プラントや
エンジン等には、より高温での稼働が要求さ
れている。また、安全性やコストの面から、
長期間の安定稼働も同時に要求されている。
これらの機器の高温における長期の構造健
全性を確保するためには、使用する構造材料
の有限温度、有限荷重下における力学安定性
や長時間変形の理解と予測が不可欠である。 
また、近年の材料開発技術の発達に伴い、材
料への様々な機能付与を目的として、ナノス
ケールで構造や形状が制御された材料が開
発されつつある。このようなナノ材料ではマ
クロ材料に比べて熱ゆらぎの力学特性に与
える影響が大きく、常温においても高温にお
けるマクロ材料と同様の議論が不可欠であ
る。これまで、有限温度における材料の一般
的な力学的特性や変形の記述を目的として、
塑性変形理論およびクリープ変形理論が構
築されてきた。これらの理論に関する研究は
80 年以上の歴史を持ち、その間潤沢な実験
が実施され、実験事実に基づく経験的理論の
構築がなされてきた。ところが、このような
経験的理論では、材料の変形と、材料内部の
原子挙動や材料の基本物性との関連が十分
に明確になっていないため、未知の組成や内
部組織を持つ材料の変形に対して、予測的か
つ定量的な記述が難しい。さらには、変形と、
材料のスケールとの関連も明確ではなく、ナ
ノ材料のように材料の特徴的なサイズが原
子スケールに近づくことによって、スケール
の効果が大きく現れる対象にそのまま適用
することができない。このような現状から、
直接的かつ予測的に材料物性、スケール効果、
電子・原子挙動を獲得可能である原子・電子
モデリング理論に基づいての根本的な理論
再構築が希求されている。しかしながら、こ
れまで電子・原子レベルからの根本的な理解
および材料特性の予測をも可能にする理論
構築はほとんどなされていない。局所変位に
よる材料の変形を議論した塑性変形理論に
ついては、原子レベルの実験観察技術および
計算機モデリングおよびシミュレーション
技術の向上により、転位論をベースとした原
子レベルの知見に基づく理論構築がある程
度なされつつあるが、拡散等の熱活性化過程
に律速された有限温度での長時間変形を対
象とするクリープ変形理論については、実験
の長期化や、長時間事象を扱える原子レベル
での計算機モデリングおよびシミュレーシ
ョン技術の立ち遅れから、全く手がつけられ
ていない。一般的に有限温度における材料変
形は、転位運動による塑性変形と、原子拡散
によるクリープ変形の両変形メカニズムが
互いに関連し合いながら発生するものであ
り、その原子レベルからの根本理解には、原
子論に立脚した塑性変形理論とクリープ変
形理論の構築はもとより、これらを融合させ
た新たな理論体系を構築する必要がある 

２．研究の目的 
本研究では、材料の定量的な物性予測が可能
な第一原理解析とそれに基づく原子レベル
時間加速動力学解析よって、有限温度におけ
る構造材料の長時間変形と材料の基本物性
および材料のスケールとの関連を原子挙動
の観点から明らかにする。そして、その知見
をベースに、有限温度・長時間の材料変形を
記述する理論体系を創出し、予測的に高温構
造材料、耐熱性ナノ材料を開発するための指 
針を提供することを目的とする。 
 
３．研究の方法 
多結晶材料を取り扱うことが可能な原子レ
ベル時間加速解析を構築し、これを用いた大
規模解析によって、有限温度下での長時間変
形と、その材料スケール依存性を原子レベル
で獲得し、得られた知見をベースに塑性変形
理論とクリープ変型理論を融合させた普遍
的な有限温度・長時間変形の理論体系を確立
する。そして、第一原理計算による材料物性
評価をもとに確立した理論体系を用いて、高
性能高温構造材料や熱耐性ナノ材料開発の
指針を提供する。以下の研究成果は何れもモ
デル材料として銅を対象としている。 
 
４．研究成果 
 
(1)クリープ変形メカニズムマップの構築 
分子動力学計算手法を用いて、ナノ多結晶体
のクリープメカニズムマップを構築した（図
１）。低応力では粒界拡散や粒界すべりが変
形を支配するが、高応力では粒界からの転位
核生成が変形を支配することを示した。一方
温度に関して、低温では粒界からの転位核生
成が、高温では粒界拡散や粒界すべりが支配
的になることを示した（図２）。これらの結
果はこれまで経験則により予想されていた
挙動であるが、原子の振る舞いの観点から明
らかにすることに成功した点が重要な成果
である。また、粒界拡散、粒界すべり、粒界

図１変形メカニズムマップ（雑誌論文㉚） 



からの転位核生成を熱活性化過程として物
理的に取り扱うことで、これまでのクリープ
経験則が理論的に導かれることを示した。 

 
(2) ナノ多結晶体のクリープ変形の粒径依
存性の解明 
分子動力学計算手法を用いて、様々な粒径の
ナノ多結晶体に対するクリープ解析を実施
した。その結果、粗大結晶材料とは異なり、
ナノ多結晶体では、クリープ速度に明確な粒
径依存性があることを見いだした。具体的に
は、クリープ速度の粒径に対するべき指数が
高温低応力の場合には３、低温高応力の場合
には２に近い値となることを示した。これは
理論的に粒界拡散が支配的な場合には２、粒
界からの転位核生成が支配的な場合には３
が与えられることと良く整合している。 
 
(3) ナノ多結晶体のクリープ現象における
エントロピー効果の定量化 
ナノ多結晶体に対する分子動力学計算から
得られたクリープ速度およびその温度依存
性から、活性化エンタルピーと活性化エント
ロピーを算出し、その温度依存性を評価した。
その結果、活性化エントロピーのクリープ速
度に与える効果が高温では大きく、無視でき
ないことを示した。また各温度での活性化エ
ントロピーとエンタルピーの間に常に線形
関係が成立していることを見いだした。 
 
 

(4) ナノ多結晶体のクリープ現象における

粒界原子拡散の定量化 
分子動力学計算法を用いて、ナノ多結晶体で
の粒界での原子拡散係数とその温度依存性
を初めて定量化した。また、粒界が重なる３
重線部分では粒界面内よりも拡散が高速に
なることも明らかにした（図３）。さらには、
粒界での原子拡散の活性化エンタルピーや
エントロピーは粒径に依らず一定であるこ
とも証明した。得られた値は過去の実験値と
も良く整合している。 
 
(5) ナノ多結晶体の塑性変形を支配する粒
界からの転位核生成の解析 
(1)で示したとおり、ナノ多結晶体では低温
もしくは高応力下では粒界からの転位生成
がクリープ変形（塑性変形）を支配している。
そこで、ナノ多結晶体の変形の温度依存性、
応力依存性をより詳細に解明するために、粒
界からの転位生成の温度、応力依存性を加速
分子動力学法を用いて解析した。その結果、
a)応力によって転位核生成の形態が変化す
る（図４）。具体的には、低応力では単一の
転位が核生成し、高応力では複数の転位が一
度に核生成する核生成メカニズムの遷移が
生じる。b) 転位核生成現象は極めて強い温
度依存性を有する（図５）。c) 転位核生成応
力―ひずみ速度関係には、上記 a)のためキン
クが生じる（図６）、ことを発見した。 
 

 
 

図２ 応力による変形メカニズムの変化（右
ほど負荷応力が高い）（雑誌論文㉚） 

図３ ナノ多結晶体における粒界原子拡散の
様子とその温度依存性（雑誌論文㉔） 

図４ 粒界からの転位核生成メカニズムの遷
移（上図が高応力下の結果）（雑誌論文①） 

図５ 粒界からの転位核生成の活性化エネル
ギーの温度依存性（雑誌論文①） 
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