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研究の概要 
固体材料の塑性変形の基礎メカニズムである転位を素欠陥とし，その素欠陥と素欠陥の相互作 

用，および素欠陥と結晶粒界や表面・界面といった周囲欠陥との相互作用に代表される塑性物 

理現象を実験力学および計算力学の両面から解明し，従来より体系化されてきたマクロな塑性 

現象と論理的に関連付けることにより，新たに塑性物理学という学理の創出をめざす． 

研 究 分 野：工学 

科研費の分科・細目：機械工学・機械材料･材料力学 

キ ー ワ ー ド：ナノインデンテーション，欠陥間相互作用，マイクロ材料力学 

１．研究開始当初の背景 
 固体力学おける非可逆な塑性変形は，欠陥
の生成とその発展挙動につきる．従来から，
結晶性材料の塑性変形を導く素欠陥である
転位の運動学と，その集団化・統計平均化さ
れた結果としての現象論的塑性力学の発展
が推し進められてきた．一方，転位の原子論
的な描像が，分子動力学シミミレーション
(MD)といった新たな計算力学手法の拡充に
より，明確な物理現象として記述されるよう
になった．しかしながら，素欠陥の転位は単
独で振る舞うことに意味はなく，転位間の相
互作用，転位と面欠陥である結晶粒界あるい
は表面・界面との相互作用等，不均質な周囲
欠陥との相互作用の結果としてスケール的
に上位階層の変形場が実現される．近年，そ
のような欠陥の振る舞いが直接的に大域的
な応答に現れたりするサイズ効果とともに，
マクロ場と時空間的にマッチングさせるマ
ルチスケールモデリングの研究が，世界的に
推し進められてきた． 
２．研究の目的 
 本研究では，固体材料の塑性変形の基礎メ
カニズムである転位を素欠陥とし，その素欠
陥と素欠陥の相互作用，および素欠陥と結晶
粒界や表面・界面といった周囲欠陥との相互
作用に代表される塑性物理現象を，実験力学
および計算力学の両面から解明し，従来より
体系化されてきたマクロな塑性現象と論理
的に関連付けることにより，新たに塑性物理
学という学理の創出を目的とするものであ

る．とりわけ，強度発現の観点から，転位と
結晶粒界の力学的相互作用が最も重要であ
り，古くから Hall-Petch(H-P)の関係として
報告されている．ここでは，ナノインデンテ
ーションによる粒界近傍の不均質な領域に
おける押込み変形挙動と，結晶学的な解析の
両面から，粒界の持つパイルアップ効果，シ
ンク効果，射出源といった役割を明確にする．
そして，マクロな H-P 効果に通じるメカニズ
ムを解明し，塑性の物理について検討する． 

３．研究の方法 
 粒界を挟んだ結晶粒の方位関係を後方散
乱電子回折像(EBSP)による結晶方位解析を
行い，粒内と粒界近傍の位置を明確に同定し
たナノインデンテーションを行う．従来の単
結晶の研究より，その特性が明らかにされて
いる変位バースト挙動を，いわば粒界と相互
作用させる試行転位群として位置づけ，その
変位バーストから引き出される特性を用い
て，粒界の力学的役割について実験力学的に
解明する．そして，材料内部で生じている欠
陥群の相互作用を明らかにするため，次のよ
うな計算力学的アプローチにより，そのメカ
ニズムを解明する． 
(1) MD による素欠陥と粒界の相互作用のダ
イナミクス 
(2)最小エネルギー経路(MEP)探索シミュレー
ションによる相互作用のエネルギー論的評
価 
(3)レベルセット法転位動力学シミュレーシ
ョンによる内部応力場の評価． 



４．これまでの成果 
(A)転位と粒界のエネルギー論的相互作用の

評価(1)： MEP探索シミュレーションを用いて

，1個の刃状転位とΣ3対称傾角粒界(双晶)との

相互作用の活性化障壁を評価した(図1参照)．
双晶と転位が十分に離れた状態を初期状態，

双晶との反応後の平衡状態を終状態として，

その反応経路を探索した結果が図2である．

この相互作用の場合には明らかな活性化障

壁が存在し，その大きさは転位の単位長さあ

たり0.116[eV]ほどある．これは，fcc材料中の

パイエルスポテンシャル・バリアーの10,000
倍に相当する，という新たな知見が得られた

．この特性を活かしたのが，最近報告された

ナノツイン(nano-twin)構造の材料である．  
 

(B)ナノインデンテーションによる粒界相互
作用の計測：銅(Cu)を再結晶させることによ
り，双晶を優先的に作り出した試料を用いて，
押込み試験を実施した．まず，結晶方位解析
をした結果，再結晶過程で得られた直線上の
粒界は，すべて対称傾角粒界Σ3A({111}面)の
最も安定な双晶であることがわかった． Σ3A
を介した比較的低指数の組み合わせを選択
して(図 3 参照)，ナノインデンテーションを
行った(図 4 参照)．従来の単結晶を用いた結
果と比較検討した結果，単結晶と類似した変
位バースト特性の示す組み合わせがある一
方，限界バースト荷重が大きく，押込み変
位の小さな組み合わせもあり，直接的な粒
界のパイルアップ効果を見いだした． 

５．今後の計画 
 転位と粒界間の力学的相互作用を表すた
めに，力学的特性と結晶学的特性を考慮した
新たな指数を提案する．そして，より平易な
モデル化が可能な，粒界を含む微小２結晶粒

ピラー型試験片に対するフラット圧子によ
る押込み等を行い，不均質構造体におけるサ
イズ効果を見いだし，塑性の物理としてまと
める． 

図 3 結晶方位解析と低指数組み合わせの抽出 

 
図 4 粒界近傍でのナノインデンテーション 

 
図 1 NEB 法による MEP 解析 

 

図 2 活性化エネルギーの評価 
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