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研究成果の概要（和文）：ナノスケール複合材料中の格子欠陥の非線形力学場を準連続体法と原子モデルを用いて検討
した．まず，転位の力学場を解析解を用いずに表現できる準連続体法の開発を行った．それを用いて転位の自己エネル
ギーの粒径依存性と粒界の剛性率の関係を弾性論的に検討した．つぎに，原子モデルを用いて，粒界構造を直接表現し
，粒界内の原子移動が格子転位の力学場を遮蔽できることが明らかになった．さらに，異相界面の結合力の強さが積層
構造体の力学特性に与える影響を検討し，界面に侵入した格子転位の芯構造の分解は界面結合力に強く影響を受け，結
果的に積層構造体の延性特性に対して界面結合力は重要な設計因子であることを見出した．

研究成果の概要（英文）：Non-linear mechanical fields around lattice defects in nano-scale composite 
materials was investigated by using the quasicontinuum (QC) and atomic simulations. First, the 
relationship between the grain size dependence of dislocation self-energy and the shear modulus of grain 
boundary (GB) regions was examined based on an elastic approach by the newly developed QC model. Next, GB 
structures were directly expressed by using atomic models and it was found that atomic shuffling in GB 
regions could shield the mechanical field caused by lattice dislocations. Furthermore, the influence of 
hetero-interface strength on the mechanical properties of multilayered composites was investigated by 
using atomic simulations. The decomposition of the lattice dislocation core structure at the 
hetero-interface is strongly affected by the interface strength; hence, the hetero-interface strength is 
one of the important factors to design an excellent material with high strength and high ductility.

研究分野：計算材料力学

キーワード： 格子欠陥　計算力学　準連続体法　転位　粒界　原子シミュレーション　複合材料
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１．研究開始当初の背景 
	
 近年，製造技術の飛躍的な向上により，ナ
ノスケールの寸法を有する構造を組み合わ
せた材料が盛んに開発されている．例えば，
高強度・脆性的であるセメンタイトと低強
度・延性的であるフェライトの層状組織から
なる微細パーライトは，近年，フェライト層
の間隔は 20 nmから 100 nmまで小さくなり，
セメンタイト層は数ナノメートルの寸法に
達している．このような微細パーライト鋼は，
従来トレードオフとして考えられてきた強
度と延性が両立できる材料として期待され
ている．また，単元系の多結晶体金属におい
ても結晶粒径を数 100 nm 以下まで微細化す
ることが可能となっており，粒界の幅を 1 nm
程度と考えたとき，粒界の体積率の影響を決
して無視することはできない．そして超微細
粒材は，強度と靱性が両立できる材料として
期待されている．これらの材料が示す特異な
力学特性は，これまでに確立されてきた理論
体系の延長上では表現することが難しく，ま
だ変形機構が明らかになっていないのが現
状である．その理由の一つとして，このよう
な材料は，ナノスケールの寸法を有する構造
を組み合わせた「ナノスケール複合材料」で
あり，その塑性変形を担う格子欠陥の力学場
を正しく理解することが困難であることが
考えられる．つまり，ナノスケール複合材料
中の個々の欠陥の力学場を正しく評価する
ことが，この種の材料の力学挙動を理解する
まず第１歩となると考えられる． 
 
２．研究の目的 
	
 本研究では，準連続体法と原子モデルを用
いて，ナノスケール複合材料の格子欠陥の非
線形力学場を正しく理解することが第１の
目的である．その後に，ナノスケール構造材
料として，微細パーライトや超微細粒材中の
転位の力学場を解析し，ナノスケール複合材
料中に転位が存在することでどの程度単相
材中に存在する場合に比べて影響を受けて
いるかを定量的に評価し，このような材料が
示す特異な力学特性との関係性を検討する
ことが第２の目的である． 
 
３．研究の方法 
	
 研究の第１の目的を検討するために，超微
細粒材の転位の自己エネルギーに対する粒
界の影響を，準連続体（QC）法と原子モデル
を用いて検討する． 
（1）QC モデルによる転位の自己エネルギー
の粒径依存性の検討 
①QC 法は, 連続体領域の力学特性を原子間
ポテンシャルを用いて表現するため，原子シ
ミュレーションと全く同じ弾性異方性や非
線形弾性特性を扱うことができる．シミュレ
ーションのセルサイズは 200 nm×200 nmとす
る．モデル中央の結晶中に刃状転位を導入し，
2 つ目の転位は任意の粒界上に設置する．本
解析では図 1 に示すように問題 1：１つの転

位αのみ粒内中央に設置，問題 2：粒内中央の
転位αと同すべり面上の粒界に設置した転位
β，問題 3：粒内中央の転位αと平行なすべり
面上で垂直な粒界の位置に設置した転位γ，の
3 種類の設置条件でシミュレーションを行
う．表 1 に結晶料理期と粒界領域の材料特性
を示す．粒界は凝集エネルギーEc，弾性定数
C11，C12 = C44 を変更した 6 つのモデルを用
いる．粒界の剛性率は GB1 から GB6 の順に
小さくなる．ただし，界面近傍で生じるミス
フィットひずみを無視するために格子定数a0 
は一定とする．問題 1 により格子転位の力学
場に対する粒界の影響を検討し，問題 2，3 に
より格子転位と粒界転位の弾性相互作用を
検討する． そのため，問題 1 については，
GB1から GB6を適用し，問題 2については，
結晶と同じ弾性定数の GB1のみを適用する． 

②QC モデルを用いて転位の自己エネルギー
を評価する方法について述べる．系全体のエ
ネルギーを Eall，転位芯を含む要素のエネル
ギーを Ecore，無負荷時の結晶の凝集エネルギ
ーを Ec

cr，粒界領域の凝集エネルギーを Ec
gb，

シミュレーションモデルの厚さを a0 とする
と 1 つ当たりの転位の自己エネルギーEself

QC

を求めることができる．問題 1 のとき N = 1，
問題 2，3 のとき N = 2 とする． 

 
	
 つぎに，各転位の自己エネルギーと弾性相
互作用エネルギーを，転位論の理論式を用い
て計算し，その全エネルギーを各転位に等分
配することで，複数転位が存在する場合の転
位の自己エネルギーと見なしてみる．問題 2，
3 においては，自己エネルギーと弾性相互作
用エネルギーの影響範囲 R0 は粒界に影響を
受けないと考え，粒径に比べて十分大きく取
る． 
問題 1 ：転位αから粒界までの距離 d/2を転
位の自己エネルギーの積分範囲 Rと考える． 

	
 
問題 2：転位αとβの自己エネルギーと弾性相
互作用エネルギーの和を 2で割る．	
 

	
 

図 1：解析モデル 

表１：材料特性 



問題 3：転位αとγの自己エネルギーと弾性相
互作用エネルギーの和を 2で割る． 

 
(２)原子モデルによる格子転位の力学場に対
する粒界の影響 
①解析対象はアルミニウムとし，原子間ポテ
ンシャルとして Mishin らの多体ポテンシャ
ル（原子埋め込み法）を用いる．転位の自己
エネルギーに対する粒界の影響を検討する
ため，以下の 4 つのモデルを考える（図 2
参照）． 

 
	
 	
 	
 	
 	
  

model 1：単結晶体モデル（転位対なし）  
model 2：単結晶体モデル（転位対あり）  
model 3：多結晶体モデル（転位対なし） 
model 4：多結晶体モデル（転位対あり） 
 
	
 全てのモデルの y軸方向は[100]とし，全方
向に周期境界条件を適用する．モデルの寸法
は，lx = lz = 45 nm，ly =1.62 nmである．model 
1は完全結晶体であり，model 2は単結晶中に 
刃状転位対を 1つ含んでいる．この 2つのモ
デルより，単結晶中の転位の自己エネルギー
を評価する．多結晶体モデルは 9つの結晶粒
から構成されており，転位対を導入する中央
の結晶粒は単結晶モデルと同じ結晶方位と
し，その他の結晶粒の方位はランダムに設定
したものを使用する．まず転位対を含まない
多結晶モデルを 500 Kで緩和計算を行い，粒
界構造を熱的平衡状態に近づける．その後，
0.1 Kまで冷却する．この状態を model 3と呼
ぶ．また，model 3 に対して中央の粒に転位
対を導入した状態を model 4と呼ぶ．なお，
本研究では転位芯を含む半径 0.5 nm の領域
を取り除き，転位がすべり運動を生じさせな
いようにする． 
	
 転位の力学場に対する粒界の影響を確認
するために，model 3と model 4に対して，0.1 
K，100 K，200 K，300 K， 400 K，500 Kの
6 種類の解析温度で構造緩和を行ない，その 
後，0.1 K に急冷し，転位の自己エネルギー
を算出する．今回，転位の自己エネルギーに
対して，粒界領域のエネルギーの影響を除外
するために，3 nmの幅の粒界を含む領域を取

り除き，転位の自己エネルギーを算出する． 
 
４．研究成果 
(１) QC モデルによる転位の自己エネルギー
の粒径依存性の検討 
①格子転位の力学場に対する粒界の影響	
 	
  
	
 まず，問題 1について検討する．図 3(a)〜
(c)に粒径 80 nm のときのα 転位のせん断応
力場に対する粒界の影響を示す．これより，
粒界の弾性定数が小さくなるほどα 転位の応
力場は影響を受け，収縮していることが確認
できる．このとき，式(1)で求めたα 転位の自
己エネルギーを図 4に示す．粒界の弾性定数
が結晶と等しい GB1では，自己エネルギーは
粒径依存性を示していないことがわかり，粒
界の弾性定数が小さくなるほど，式(2)に示す
粒径依存性に近づくことが確認できる．特に，
粒界の弾性定数をゼロとした GB6では，式(2)
に一致している．しかしながら，金属材料中
の粒界の弾性定数は今回検討したような小
さな値を持つことはないため，粒界が格子転
位の応力場に強くは影響しないことが考え
られる．今回は QC法を用いたため，粒界領
域は弾性変形のみをする材料となり，粒界領
域の局所的な塑性変形による応力緩和は考
慮できていない．そのため，粒界における応
力緩和を考慮する場合の検討が必要である． 

 
②格子転位と粒界転位の弾性相互作用 
	
 つぎに，問題 2，3 について検討する．問
題 2 におけるαとβ 転位のせん断応力場を図
3(d)〜(f)に示す．ここでは，粒界の弾性定数
は結晶と同じもの（GB1）として考える．粒
径が小さくなるほど転位対の応力場の範囲
が狭くなっていることが確認できる．このと
きの QC モデルで得られるα 転位の見かけの
自己エネルギーと，式(3)と(4)で評価できる見
かけの自己エネルギーを図 4 に示す．問題 2
と問題 3のいずれにおいても理論式と同じ傾
きが確認でき，自己エネルギーの粒径依存性
が確認できる．このことより，超微細粒材料
の場合，粒内の孤立転位は，その対となる粒
界転位と弾性相互作用することで，自己エネ
ルギーが粒径依存性を示すことを考えるこ
とができる． 
 
 

図 3：粒界近傍の格子転位のせん断応力 
場 

 
図 2：原子モデルの解析モデル 



(２)原子モデルによる格子転位の力学場に対
する粒界の影響 
 図 5(a)(d)に単結晶中の転位対近傍のτxz とσx 
の応力場を示し，図 5(b)(e)に 0.1 K，図 5(c)(f) 
に 500 Kで緩和した多結晶中の各応力場を示
す．ここで，多結晶モデルでは，転位の応力
場を理解しやすくするために，model 4 から 
model 3 の応力場を差し引いて示している．
緩和温度が高くなるほど，粒界領域で応力場
が確認できるが，これは，転位を含んでいな
い model 3 と含んでいる model 4 の粒界構
造が緩和計算により変化したためである．単
結晶モデルに比べて多結晶モデルでは，粒界
領域を境に転位の応力場が小さくなってい
ることが分かる．つまり，粒界の存在が転位
の力学場に影響を与えていることを表して
いる．また，多結晶中の格子転位の応力場の
形状が単結晶中に比べて，対称的ではないこ
とが確認できる．これは，格子転位の応力場
は，個々の粒界構造に影響を受けていること
を示唆している． 

	
 図 6に EPの温度依存性を示す．まず，0.1 K 
ではESよりもEPの方が転位の自己エネルギ
ーが高いことが確認できる．これは，粒界領
域の欠陥エネルギーの寄与が取り除けてい
ないことに起因している（つまり，粒界の影
響領域を 3 nm と設定したが，粒界の応力場
はそれ以上の影響範囲を持っていることを
意味している）．100 Kから 300 Kでは転位の
自己エネルギーは，ほぼ一定値を示し，その
後，400 K，500 Kで大きく減少していること

が確認できる．今回は，各温度の緩和時間が 
100 psと短いため，粒界領域の緩和機構が生
じることが困難であると推測できるが，緩和
温度の上昇に伴い，転位の自己エネルギーが
減少していることが確認できる． 
	
 図 7に各温度における，解析モデルの全体
のエネルギー値と，その値の内訳（結晶領域
と粒界領域）を示す．つまり，粒内領域のエ
ネルギーの温度依存性は，図 6の結果と同じ
傾向になる．ここでは，0.1 K の結果を基準
値とし，0.1 K の結果からの差を表示してい
る．まず系全体のエネルギーに注目すると，
温度の上昇とともに減少していることが確
認できる．ただし，500 Kでは 400 Kに比べ
るとエネルギーが上昇していることに注意
が必要である．つぎに，この系全体のエネル
ギーの内訳を確認する．300 Kまでは，粒界
領域のエネルギーは大きく減少しているこ
とが確認できるが，粒内のエネルギー変化は
ほとんど確認できない．このことは，粒界は
緩和過程において構造緩和が生じているが，
この緩和現象は，粒内の転位の力学場には強
く影響を与えていないことを意味している．
これは，図 5(b)(e)の力学場が，図 5(a)(d)の力
学場と違いが小さいことからも確認できる．
これに対して，緩和温度が 400 K，500 Kの場
合では，粒界領域のエネルギー減少量が低 
下していることが確認できる．このとき，粒
内領域のエネルギーは明確に減少している．

図 4：転位の自己エネルギーの粒径依存性 

 
図 5：原子モデルによる転位近傍の力学場 

 

図 6：転位の自己エネルギーの温度依存性 

 
図 7：各領域エネルギーの温度依存性 



系全体のエネルギーは，ほとんど変化してい
ないことから，システム中のエネルギー分布
が，粒内領域から粒界領域にシフトし，結果
として，転位の自己エネルギーは減少したと
理解できる． 
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