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研究成果の概要（和文）：原子レベルでの破壊基準を，局所格子不安定の視点から議論するため，bcc鉄，ダイ
ヤモンド構造シリコン，hcpマグネシウムなど様々な結晶中のモードIき裂の分子動力学シミュレーションを行う
とともに，原子弾性剛性係数の正値性・負の固有値の固有ベクトルなどからき裂進展挙動を議論した．鉄に比べ
て脆性材料のシリコンは進展時の不安定領域が小さいこと，マグネシウムもき裂先端からの転位射出を生じない
場合は不安定領域が局所化し，変形モードが固有ベクトルで評価できることなどを明らかにした．

研究成果の概要（英文）：Toward the new fracture mechanics in the atomic scale, we performed various 
molecular dynamics simulations on mode I crack in bcc-Fe, diamond-Si and hcp-Mg and discussed their 
different behavior from the original viewpoint of local lattice instability. The atomic elastic 
stiffness (AES) is defined as the second order derivatives of the energy of each atom and the 
negative eigenvalue of the AES means the existence of unstable deformation path. The unstable area 
of Si is very localized to single lattice, compare to that in bcc-Fd which is wide butterfly shape 
of a few atomic lines around the crack tip. The area of hcp Mg is also localized for the brittle 
cracking in the basal plane while it is also widely spread in the butterfly shape for the ductile 
dislocation emission in the prismatic plane. We've succeeded to visualize the unstable deformation 
mode by the principal axis of the strain tensor [eij], of which components are the eigenvector of 
the negative eigenvalue atoms.

研究分野： 計算材料科学，固体力学

キーワード： 局所格子不安定　き裂　シリコン　マグネシウム　応力拡大係数　不安定変形モード
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１．研究開始当初の背景 
申請者は，転位の発生・移動時や微視的へき
開の発生時に生じる原子結合の切断・組み換
えを局所の結晶格子の不安定崩壊と捉え，格
子力学における不安定解析を元にした様々
な検討を行なってきた．閾値ではなく，「安
定か不安定か」という基準を用いて局所変形
の開始を議論することで，用いた原子間ポテ
ンシャルによらない普遍的なメカニズムを
抽出することを目指してきた．具体的には，
原子弾性剛性係数すなわち各原子位置にお
ける局所変形抵抗 Bij

αを評価し，その正値性
を基準として転位や粒界，アモルファス構造
等の変形メカニズムを議論してきた．6x6 マ
トリックスとなる Bij

αの正値性を，行列式
detBij

αの正負で判断することで，Ni ナノワイ
ヤの引張で発生した部分転位は，前縁の原子
の Bij

αが不安定となっていること，また，bcc
鉄中のらせん転位に関する検討では，転位芯
原子は，無負荷平衡状態では不安定ではなく，
外力を受けて転位が移動し始めるときに初
めて転位芯に負の原子が現れることも分か
っている．このように，detBij

αが局所変形開
始の有力な基準となりうることを示してき
た．さらに，表面や粒界等の力学特性を局所
格子不安定性の観点から統一的に評価する
研究を展開し，表面エネルギーと detBij

α分布
の関係など，結晶欠陥と局所格子不安定性の
対応を精力的に追求してきた．しかしながら，
ナノ材料の変形破壊に重点を置いていたた
めに，従来材料の破壊において最も重要視さ
れるき裂への適用は積極的には進めていな
かった． 
 
２．研究の目的 
き裂を対象とした原子シミュレーションは
古くから行われており，応力拡大係数やエネ
ルギー開放率等との議論もなされている．計
算機能力が十分でなかった 1970 年代には，
き裂開口時の原子結合切断を簡略化してモ
デル化することで，格子力学的な視点からき
裂の進展を議論した検討がすでになされて
いる．一方，その後の計算機能力の発展によ
って，より実際に近い条件でのシミュレーシ
ョンが多数行われるようになったが，複雑な
条件下でのき裂の進展や転位発生によるき
裂の鈍化等，き裂近傍の微視的現象の観察に
シフトしており，破壊力学との懸け橋となる
ような知見を得るには至っていないと考え
る．本研究では，fcc, bcc, hcp 金属，ダイヤモ
ンド構造のシリコン等のき裂について，分子
動力学シミュレーションによりき裂進展挙
動を観察するだけでなく，各原子の原子弾性
剛性係数の値を評価し，き裂進展や転位の射
出等のイベント発生時の臨界寸法について
定量的な検討を行う．また，連続体に対する
線形破壊力学では，き裂先端の応力分布は応
力拡大係数によって表されるが，その適用限
界についても議論する． 
 

３．研究の方法 
無限薄板の貫通き裂をモデル化した分子動
力学シミュレーションを行い，各原子位置に
おける原子弾性剛性係数を評価し，無負荷平
衡時の局所不安定領域をまず測定する．原子
弾性剛性係数は，各原子のエネルギー寄与の
一回微分である原子応力，二回微分である原
子弾性係数から評価される．先行研究の Ni
や Feで広く用いられている EAMポテンシャ
ルでは導出実績があるが，三体間の角度項が
ある Si の Tersoff ポテンシャルは導出が複雑
だったため，瞬間瞬間の原子配置にひずみ摂
動を与えて数値的に計算していた．今回の研
究で効率的かつ正確に局所の不安定モード
を評価するために Tersoff ポテンシャルにお
ける原子弾性係数の定式化およびコーディ
ングを行っている．無負荷平衡時の局所不安
定領域を議論した後，き裂垂直方向の外力を
与えてき裂進展・転位射出等をシミュレーシ
ョンにより観察するが，それらの非弾性的な
イベント発生に至るまでの局所不安定領域
の変化を逐次観察し，局所不安定領域の臨界
寸法を定量的に評価する．この臨界寸法は，
材料はもとより結晶方位やき裂表面等の構
造的な要因，および，熱的ゆらぎによって変
化すると考えられるので，まず熱揺動の影響
を排除した極低温で検討する．さらに，これ
まで行列式で評価していた不安定基準をよ
り正確なものとするため，負の固有値を示す
（＝不安定な）原子の固有ベクトルを評価す
る手法を開発し，き裂進展や先端からの転位
射出等の不安定変形モードを議論する． 
 
４．研究成果 
(1)bcc-Fe とダイヤモンド構造の Si の違い 
まず EAM ポテンシャルでの実績のあった
bcc-Fe について， [001](010) ， [001](110), 
[112](111)き裂（[き裂前縁方向](き裂面)の表
記）の 3 通りを対象として検討した．き裂長
さや，セルの寸法・縦横比を変えた検討など
様々なケースで局所格子不安定性を detBij

αの
正値性で議論している．[001](010)き裂では，
き裂先端から転位が射出し鈍化するため，先
の Ni の検討などで報告済みのように，転位
部分の原子は detBij

αが負になっている，とい
うことを追認するだけの結果となった．一方，
脆性的にき裂進展した [001](110) および
[112](111)き裂では，き裂の寸法や配置等に関
わらず，き裂が進展する直前では detBij

αが負
の原子数がほぼ一定であることを見出して
いる．[001](110)き裂は貫通き裂の先端でバタ
フライ形状に分布し，[001]方向に平行なおよ
そ 40 原子列が負の detBij

αがき裂進展時に発
生している．一方，[112](111)き裂ではその分
布は非常に小さくなり，[112]方向に平行方向
に，およそ 13 原子列が負になっていること
が確認された（図 1）．一方，脆性材料である
シリコンでもダイヤモンド構造ではあるが
同じ結晶方位で検討した．行列式による不安
定性評価からの発展として，弾性剛性係数マ



トリクスの固有値(固有方程式 Bij
αΔεj=ηαΔεi

の解)と固有ベクトルによる議論を行ってい
る．Fe の場合と異なり，き裂進展前に負の原
子群が多数現れるのではなく，先端の一格子
分の固有値が前駆的に大きな負値をパルス
状に示しはじめ，その後急激に負の方向に不
安定挙動を示した結果，き裂の不安定成長に
つながることを見出している．また，bcc-Fe
や後述の Mg など，金属に見られない Si 特有
の現象として，detBij

αが完全結晶バルクの値
よりも 1000 倍も高い正の値を持つ原子が，
引っ張り後期にき裂の前方に出現すること
を報告している（図 2，青色の原子，完全結
晶の値を 1 として規格化）．このようなき裂
先端の安定原子の出現が，き裂先端からの転
位射出を妨げ，シリコンの脆性的な特徴をも
たらしている可能性がある．また，急激に負
となった原子の固有ベクトルΔεi=(Δεxx, Δεyy, 

Δεzz, Δεyz, Δεzx, Δεxy)を調べた結果，[001](010), 
[001](110), [112](111)き裂の不安定変形モー
ドはそれぞれΔεyy（モード I），Δεxx（入り込み・
突き出し変形に対応，モード II），Δεzx（モー
ド III）が支配的になっていることを明らかに
している． 
 
(2)き裂先端の応力分布・線形破壊力学からの
ずれ 
hcp-Mg についても同様に底面，柱面，錘面き
裂に関する検討を行い，不安定原子の出現・
分布・固有値を議論するとともに，線形破壊
力学との関連付けを試みた．用いた EAM ポ
テンシャルにおいて，結晶異方性を平均化し
て等方弾性体を仮定するとヤング率，ポアソ
ン比はそれぞれ E=53.0GPa, ν=0.254 となる．
底面，柱面，錘面の各表面エネルギーγs を求
めて線形破壊力学から破壊靱性を 

 
 

により評価し，き裂が進展または先端から転
位射出する直前の応力分布を線形破壊力学
による予測 

 
 

と比較した．図 3 は転位射出直前の，柱面き
裂のき裂面上の原子の応力（下図○プロット）
と固有値ηαの分布である．下図の破線が無限
体中のき裂先端の応力分布予測，青線は今回
提案した周期き裂を考慮した補正をした予
測である．脆性的に破断した底面き裂の場合，
負の固有値はき裂先端に限られており，また

き裂不安定成長時の応力分布は線形破壊力
学による予測と非常によい一致を示した．一
方，柱面き裂では先に示した図 1 の Fe(110)
き裂のバタフライ形状がさらに拡大したよ
うな負の原子分布が認められた．これらの負
の原子は後で述べるように不安定モードと
結晶方位が一致していないため，結晶構造に
大きな変化はないが，図 3 の上の固有値から
わかるように個々の原子位置における弾性
特性は連続体のそれと大きく変わっている

図 1 bcc-Fe の不安定原子列 

図 2 シリコンにおける「極めて安定

な」原子の出現 

図 3 き裂面上の固有値の分布と線形破

壊力学からのずれ（Mg 柱面き裂） 



（連続体なら弾性特性は不変）．このため，
き裂先端の応力値は青線と○プロットで近い
値を示しているものの，応力分布は線形破壊
力学による予測から大きく異なるものとな
ることを明らかにした． 
 
(3)負の固有ベクトルの主軸方向によるモー
ド解析 
シリコンの解析では固有ベクトルの成分で
変形モードを想定したが，当然Δεyy，Δεxx，Δεzx

などの代表的な変形モード以外の成分も生
じており，変形モードを一般的に議論するこ
とが困難であった．そこで負の固有値を生じ
た原子について，固有ベクトルを成分とする
3x3 のひずみテンソルの主軸を固有値の大き
さに応じてプロットすることで不安定モー
ドを可視化する手法を開発した．図 4 は極め
て脆性的にき裂成長・破断する Mg 底面き裂
の主軸を表したものである．x3>x2>x1 の順に
ひずみテンソルの主値は小さくなっている．
主軸の±の任意性を考慮すると，き裂先端の
矢印群を 180°回転させた，き裂面に対して
完全に対称な変形モードが自然である．すな
わち，大きな変形方向である x3, x2には差がな
く，もっとも小さな変形方向 x1はき裂面に平
行な原子移動である．このように，hcp 底面
でへき開する場合は不安定モードが明確に
可視化できる一方，柱面き裂での転位射出や，
ジグザグに成長する錘面き裂では局所変形
モードが極めて複雑になることもわかった．
図 5 は，柱面き裂で負の固有値を持つ原子の
位置（緑色の点）と主軸（煩雑になるため x3

のみ）をプロットしたもので，右上拡大図に
★印をつけた原子のみ，き裂の表面に属し，
柱面すべり方向の不安定モードを生じてい
る．バタフライ形状に広く発生している不安
定原子の不安定モードは引張軸に対して 45°
方向で，柱面すべり方向と一致していない．
このような結晶構造と不安定モードの差が，
実際の局所変形の発生の可否に重要である
と考えられる． 
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