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研究成果の概要（和文）：電子・原子論に基づく材料の腐食現象の予測モデリングに関して、具体的に以下の３項目に
わたる成果を得た。
（１）不純物原子の結晶表面および結晶内面欠陥への拡散・集積挙動を原子レベルで解析することに成功した。（２）
水素環境下における鉄中のき裂進展挙動の原子論的解析を行い、水素によってき裂が進展しやすくなるメカニズムを原
子レベルから明らかにした。（３）ナノ材料の表面や、材料内の粒界の酸化が、ナノ材料の力学特性に与える影響につ
いて原子レベルから明らかにした。腐食予測手法確立に向けて不可欠な電子・原子論に基づくモデリングを提案し、腐
食によって変化する材料の力学的特性変化の電子・原子論的起源を獲得した。

研究成果の概要（英文）：We developed modeling methods for studying atomistic details of the corrosion 
behavior of materials under finite stress condition. We achieved the following three objectives; (1) 
Demonstrate the impurity diffusion processes at surface and planner defects in materials using atomistic 
modeling with acceleration techniques, (2) Proposing the hydrogen induced cracking mechanism in iron 
using molecular dynamics simulation, (3) Clarifying the change of mechanical properties of nano-sized 
wire due to surface and grain boundary oxidation using molecular dynamics simulations.

研究分野：計算材料科学、計算力学
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１．研究開始当初の背景 
材料の腐食による日本での経済損失は年間

3 兆円以上とも言われている。精錬によって
つくられた人工材料には常に腐食への駆動
力が存在し、腐食を完全になくすことは難し
い。従って、特に安心安全の社会を支える構
造材料や長期稼働する構造物の設計には、腐
食現象を正確に理解し、材料の腐食耐久性の
正確な予測が不可欠となる。なかでも、応力
下での腐食現象の予測が強く求められてい
る。これまで腐食現象の解明や予測には、腐
食実験が行われてきた。しかし、腐食は数十
年かけて進行する場合もあり、実機での実環
境条件下での試験には多大な時間とコスト
を要する。特定の環境条件を強調しての加速
試験も実施されるが、本来のメカニズムが維
持されているかについての確証はない。また、
腐食は材料や各種環境条件次第でその進行
速度やメカニズムが変化するため、条件ごと
に実機での試験が必要となり、これは事実上
不可能である。さらには、腐食は、力学場、
化学反応場、拡散場など複数の物理現象の複
雑な非線形相互作用の結果であり、試験結果
のみから帰納的にその基本メカニズムにた
どり着くのも困難を極める。このようなこと
から、これまで腐食に対する材料の耐久性は
経験則に基づく推論によって予測されてき
たのが実情である。しかし、高度な材料設計
が求められる昨今、このような経験的な手段
での予測確度では不十分で、その向上のため
に腐食理論の電子、原子論に基づく原理原則
からの構築とそれに基づく予測手法の確立
が求められている。しかしながら、電子、原
子レベルからの研究はほとんど見られない。
その最大の理由は、化学反応場、応力場・変
形場、拡散場を同時に解析できる電子、原子
レベルのモデリング手法がないことによる。 
 
２．研究の目的 
安心安全の社会を支える構造材料や長期稼
働する構造物の設計には、腐食現象を正確に
理解し、材料の腐食耐久性の正確な予測が不
可欠となる。しかし、現状では確固たる物理
的根拠に基づく予測手段がない。そこで本研
究では、分子動力学計算に基づく時間拡張モ
デリング手法と、それに加えて、第一原理計
算から得られた情報に基づき、化学反応場、
変形場・応力場、拡散場を同時に扱うことの
できる手法を確立する。これにより、応力下
での腐食現象のモデリング・シミュレーショ
ンのボトルネックとなっている時間・空間ス
ケールの問題を克服して、確固たる物理的根
拠、原理原則に立脚した応力下での腐食現象
の予測手法を確立することを目的とする。 
 
３．研究の方法 
 分子動力学計算法、加速分子動力学計算法、
モンテカルロ法、加速モンテカルロ法を用い
て、腐食現象で重要となる不純物原子の材料
中での振る舞いを調べる。また腐食による材

料の変形特性の変化を分子動力学計算を用
いて原子レベルから調べる。 
 
４．研究成果 
（１）不純物原子の結晶表面および結晶内面
欠陥への拡散・集積挙動の原子論的解析 
加速原子モデリング法を用いて、任意応力
下での Cu 多結晶体の表面および粒界の酸化
挙動を原子レベルで解析することに成功し
た（図１）。また電子論的解析に基づく加速
モンテカルロ法を用いて、Mg 中の積層欠陥に
Al や Gd 不純物元素が集積する挙動を解析す
ることに成功した。これらの元素がクラスタ
リングし、局所的な規則構造が発現すること
を発見した。これらは通常の分子動力学計算
で取り扱うことのできる時間に比べて非常
に長時間の現象であるが、本研究の成果とし
て、このような長時間にわたる経年腐食現象
の素過程の原子スケール解析が可能となっ
た。 

 
図１（上）Cu多結晶体の表面および粒界酸化
の原子論的加速解析（学会発表②）、（下）Mg
中の不純物元素の積層欠陥への集積過程の
加速モンテカルロ解析（雑誌論文⑤）。 
 
（２）水素環境下における鉄中のき裂進展挙
動変化の原子論的解析 
 水素環境による鉄の破壊挙動の変化を見



るために、き裂先端の応力集中部に水素侵入
させたモデルと水素を導入しないモデルに
対して荷重を負荷し、モード Iき裂進展挙動
の違いを調べた。水素が導入されたモデルで
は、き裂先端部付近の応力集中部に水素が侵
入することで形成された水素雰囲気によっ
て、き裂先端からの転位生成が阻害され、そ
の結果、き裂進展が促進されることがわかっ
た（図２）。これまで原子論的な観点から十
分に明らかにされていなかった水素による
金属脆化の基本メカニズムを、原子論的な観
点から明らかにすることに成功した。 

 
図２水素による鉄中き裂進展挙動の変化の
原子論的解析 
 
（３）表面酸化、粒界酸化によるナノ材料の
変形特性の変化の解析 
Cu や Fe ナノワイヤーの強度や延性の表面
酸化による影響を原子論的解析により明ら
かにした（図３）。さらには、これらに粒界
を導入したモデルに対して、表面に加えて粒
界が酸化した場合の強度や延性の変化を原
子論的解析によって明らかにした。表面や粒
界が酸化されることによって、基本的に強度
は下がる傾向にあるが、マクロな試験片に対
する予測とは異なり、向上する傾向にあるこ
とがわかった（図４）。当初表面や粒界の酸
化によって、強度とともに延性も減少するこ
とが予想されていたが、ナノワイヤーに関し
ては延性はむしろ改善されるという予想と
は逆の結果を得た。これはもともと転位など
の欠陥の存在確率が小さいナノワイヤーで
は、酸化層と Cu 結晶との界面が転位の生成
サイトとして働くことが原因であることが、
原子の挙動の詳細を解析することにより示
唆された。 
 

 
 
 
 
図３Cu ナノワイヤーの酸化プロセスの分子
動力学解析 

 
図４Cu ナノワイヤーの酸化による力学応答
の変化 
 
以上（１）から（３）までの成果により、腐
食予測手法確立に向けて不可欠な電子・原子
論に基づくモデリングを新たに提案すると
ともに、腐食によって変化する材料の力学的
特性変化の電子・原子論的起源を獲得するこ
とに成功した。 
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