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研究成果の概要（和文）：原子シミュレーションにより代表的な塑性変形素過程のひとつであるすべり転位生成の定量
的評価を実施する手法を確立した。その手法を主にマグネシウムに対して適用し、転位生成の応力・温度依存性につい
て検討を実施した。特に、転位生成を熱活性化過程として捉えた際に"エンタルピー-エントロピー補償"と呼ばれる関
係が底面・柱面すべりにおいて成立すること、また[11-20]方向への圧縮応力が底面転位生成に必要な分解せん断応力
を低下させうることを示した。また、ナノピラーや双結晶の一軸変形の分子動力学シミュレーションにより面欠陥を核
とする塑性変形に対する検討も実施した。

研究成果の概要（英文）：The methodology for quantitative evaluation of dislocation nucleation using 
atomistic simulations is established. Then, dependence of the dislocation nucleation on stresses and 
temperature for magnesium is studied. In particular, I showed that "enthalpy-entropy compensation" is 
satisfied for basal and prismatic dislocation nucleations in a magnesium single crystal and the 
compressive stress in [11-20] can decrease the resolved shear stress for basal dislocation nucleation. In 
addition, molecular dynamics simulations on uniaxial deformation of magnesium nano pillar and bicrystal 
in order to study plastic deformations from plane defects.

研究分野：材料力学
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１．研究開始当初の背景 
（１）金属の塑性変形メカニズム解明のため
の実験はすでに膨大になされているが、現在
においても解明されていない部分は特に非
FCC金属において多く残されており、この解
明のために計算機シミュレーションが果たす
べき役割は非常に大きい。特にすべりや双晶
形成のような変形の素過程の解明には個々の
原子の運動を陽に取り扱う原子シミュレーシ
ョンを利用することが最適であると考えられ
るが、通常の原子シミュレーションで取り扱
える時間スケールで塑性変形を生じさせるに
は相当大きな歪み速度で金属を変形させねば
ならず、現実の実験で観察される現象と乖離
している可能性が考えられるため、塑性変形
素過程を定量的に評価するための手法の構築
が必要とされていた。 
 
（２）２１世紀に入り新たに開発された Mg-
Zn-Y 合金は従来の Mg 合金の強度を大幅に
上回り、構造材料への活用が期待されている。
この Mg-Zn-Y 合金を変形した際に形成され
るキンク帯は合金の圧倒的強度に大きく関係
しているとされており、キンク帯形成のメカ
ニズムの解明が重要な課題の一つとされてい
る。現在提案されているメカニズムでは結晶
内の多くのすべり面での転位生成が素過程と
なっており、塑性変形の素過程の定量的な評
価手法の確立することでメカニズムの妥当性
の検討に大きな貢献が期待できた。 
 
２．研究の目的 
（１）転位生成を中心とする塑性変形の素過
程を原子シミュレーションにより定量的に評
価する手法を確立し、種々の温度・応力環境
下で評価を実施する。 
 
（２）定量的に評価した結果を単にデータベ
ースとして活用するのではなく、その関係性
について物理的な観点を重視した検討を実施
する。 
 
（３）金属中に欠陥が存在する際の塑性変形
メカニズムは複雑になることが予想されるた
め、特に面欠陥からの変形に着目し、分子動
力学シミュレーションを実施してどのような
変形が生じるかの観察を実施し、上で述べた
定量的評価に必要なデータを得る。 
 
３．研究の方法 
（１）活性化自由エネルギーは有限温度にお
ける熱活性化過程の定量的指標であり、活性
化自由エネルギーを原子シミュレーションに
より評価する手法は既に種々提案されている。
本課題ではその一つであるメタダイナミクス
法を用いて転位生成の活性化自由エネルギー
を評価する手法を確立し、多様な環境下での
評価を実施した。	
	
（２）Mg双結晶やナノピラーに対して一軸引

張・圧縮試験の分子動力学シミュレーション
を実施し、面欠陥が存在する状況での塑性変
形過程について結晶方位差や表面形状に対す
る依存性を調べた。	
	
４．研究成果	
（１）メタダイナミクス法で用いる変数を転
位生成箇所の上下に存在する原子グループの
重心位置の差として定義することで実際にメ
タダイナミクス法により転位ループが生成さ
れることを確認した（下図参照、緑、青、赤は
局所構造がそれぞれ HCP、FCC、その他である
ことを示している）。また、Mg単結晶のすべ
り方向にせん断応力をかけた際の転位生成に
必要な活性化自由エネルギーを評価し、せん
断応力の関数として解析的な式によりフィッ
ティングすることで現実の実験に対応する転
位生成に必要なせん断応力を見積もる手法を
確立した。	

	 さらに、活性化自由エネルギーの温度依存
性を底面すべりと柱面すべりに対して評価し、
両すべり系においてせん断応力一定の下での
活性化自由エネルギーが温度に対して線形的
に減少することを見出した。この関係性から、
活性化自由エネルギーをエンタルピー的寄与
とエントロピー的寄与に分割することができ、
両すべり系においてその二つの間に線形的関
係が成立していることを明らかにした（下図
参照、(a)、(b)はそれぞれ底面すべり、柱面す
べりに対する結果を示している）。この関係は”
エンタルピー-エントロピー補償”として種々
の熱活性化現象に対して観察されている関係
であり、金属中の転位生成においてもその関
係が発見されたのは成果の一つとしてあげら
れる。本成果の詳細は下の〔雑誌論文〕④に公
表されている。	

	
（２）金属のすべりの定量的評価として一般
的に用いられている臨界分解せん断応力
（CRSS）では金属内での垂直応力の影響を
無視している。上の研究開始当初の背景にお
いて記したMg-Zn-Y合金では、キンク帯が形
成される際に底面に平行な方向に非常に大き
な応力がかかっているため、垂直応力の影響
が無視できない可能性が指摘されており、そ
の影響を調べることは十分な意義を有してい
る。	



 

 

	 そこで、Mg単結晶において同一せん断応力
の下で[11-20]方向に垂直応力を負荷した条件
で活性化自由エネルギーを評価したところ、
圧縮応力が付加された際に活性化自由エネル
ギーが減少し、逆に引張応力が負荷された際
には増加していることを見出した（下図左参
照）。それに対し[-1100]方向への垂直応力に対
する依存性は非常に小さかった。この原因を
推察するために一般化 Γ -surfaceを用いて調
べたところ、[11-20]方向に圧縮応力を負荷し
た際の不安定積層欠陥エネルギーが減少して
いることが分かった（下図右参照）。本成果の
詳細は下の〔雑誌論文〕③に公表されている。	

	
（３）近年、非常に小さなサイズの金属単結
晶であるナノピラーを生成することが可能と
なっている。ナノピラー内にはあらかじめ存
在している転位が不十分であるため、塑性変
形を生じさせるにはその変形を担うための転
位を生成することが必要となる。ナノピラー
の自由表面は面欠陥であり、転位生成の核と
なりうる。そこで、表面形状の異なる 3 種類
の楕円柱型 Mg ナノピラーの一定ひずみ速度
での引張試験を分子動力学シミュレーション
により実施したところ、降伏するまでの応力-
ひずみ曲線や降伏応力自体に大きな違いは見
られなかった（下図参照）。ところが、表面の
降伏時に転位が生成する箇所はモデルにより
異なることが見出された（右段上図参照、黒
い部分が積層欠陥であり、底面すべりが発生
していることを示している）。具体的には表面
の曲率が大きい箇所から転位が生成された。
また本課題で確立した手法により転位生成の
活性化自由エネルギーを評価したところ、実
際に転位が生成した箇所における活性化自由
エネルギーが他の箇所に比べて低くなってい
ることが分かった。本成果の詳細は〔雑誌論
文〕②に公表されている。	

	
（４）超微細粒金属やナノ多結晶体などは
個々の結晶粒が非常に小さくなっており、新
たな可能性を秘めた材料として非常に注目を
集めている。これらの材料の変形では結晶粒
界が果たす役割が非常に大きくなる。結晶粒
界が変形に及ぼす影響の基礎的研究は双結晶
モデルを用いて既になされているが、その多
くは FCC金属に対するものであり、Mgなど
の HCP 金属に対する系統的な研究はこれま
でほとんどなされていなかった。そこで本課
題では{-1100}を回転軸とする対称傾角粒界を
有する Mg 双結晶の一定ひずみ速度での一軸
圧縮・引張試験の分子動力学シミュレーショ
ンを実施し、変形機構の結晶方位差依存性に
ついて系統的に評価を行った（用いたモデル
の結晶方位差ならびに粒界エネルギーは下図
参照）。	

	 降伏応力や活動する変形モードは圧縮と引
張において非対称性を示し、結晶方位差に対
しても敏感に依存していることが分かった
（下表参照）。特に、弾性変形に伴う方位差の
増減に対し粒界エネルギーが減少するときに
粒界から底面転位が生成しやすくなることが
見出された。これは粒界からの転位生成が弾
性変形に伴う方位差の変化に対し適応する過
程で生じていると捉えられることを示してい
る。さらに、準安定な粒界を有する双結晶に
ついても圧縮・引張変形の分子動力学シミュ
レーションを実施したところ、結晶方位差が
同じでも粒界構造が異なれば降伏応力や活動
する変形モードに違いが生じることが明らか
になった。本成果の詳細は下の〔雑誌論文〕①
に公表されている。	
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