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緒言

実際の材料の物理化学的特性は，材料の微視組織が有

する欠陥に強く影響されることが知られている．そのた

め，材料の更なる高機能化および新機能発現のためには，

材料の微視組織に依存する巨視的な材料特性評価を可能

とする数理モデルの構築が必要不可欠である．

現在，材料の力学的特性の評価手法として，有限要素

法 と分子動力学法 が広く用いられている．

しかしながら，それぞれが対象としている時間と空間の

スケールには大きな隔たりがあり，その中間的なメゾス

ケールの評価手法は確立されているとはいえないようで

ある．そのため， と の中間的な領域の評価を可

能とするマルチスケールモデルの構築が希求されている．

本研究では，空間スケールが原子の格子間隔に対応し

ながら， よりも大きな時間間隔をとることのできる

法 を用いて，現実的なひ

ずみ速度下におけるナノ多結晶体の変形挙動を評価する．

法

従来の 法は，異相界面を秩序変数

の変化領域として表し， が や の定常値をと

るときに自由エネルギーが極小値をとるように自由エネ

ルギー汎関数を構築する．一方， 法は，単結晶中の

原子配列のような周期性を表現するために，秩序変数が

周期的な値をとることが大きな特徴であり，従来の手法

と大きく異なる点である．本手法にて用いる秩序変数

は，時間平均化された原子の数密度を表し，保存場であ

る．図 に示すように，固相領域においては原子の周期

構造を表すため， は周期的な値をとる．また，周期的な

の最大値に原子が位置しており，最大値間の距離が原

子間距離 に相当する．液相領域においてはランダムな

原子の配置を時間的に平均化して一定値 としている．

また，二つの領域に挟まれている領域を界面とする．

ここで，この秩序変数を用いた結晶の周期構造を表す

最も基本的な自由エネルギー汎関数を式 に示す．ま

た，秩序変数を保存場として与えた 時間発展方程式

は式 のようになる．

ここで， は駆動力， ，， は平衡状態時の物質に

依存するパラメータ， は のモビリティーである．

， ， とパラメータを仮定すると，

式 より解析的に図 に示すような 次元平衡状態

の相図が得られる．相図の各相に対応する と を

用いて解析することで，図 に示すような

状と 状の周期構造を表現することができる．ま

た， は液相状態を表している．本研究における数

値解析では，この相図に基づいて 状の周期構造

を得るために， ， としている．

また， とする．

凝固シミュレーション

文献 と同様，正六角形定型粒モデルを用いたナノ

多結晶体の変形シミュレーションを行うために，凝固シ



ミュレーションにより初期構造を生成する．

の長方形解析領域を の差分格子で分割する．図

に示すような解析モデルを作成するため，六角形の

中心位置に核を配置する．また，全ての結晶粒界を高角

粒界とするため，各結晶粒の方位を 度の 種類

とし，乱数により図 のような結晶方位としている．

核以外の解析領域を液相とし， としている．境

界条件は，全方向周期境界条件を適用する．数値解析手

法は，時間に関しては前進差分を用い，空間に関しては

を用いる．

変形シミュレーション

図 は多結晶体に引張り変形を与える方法を示して

いる．凝固シミュレーションで得られた多結晶体の左右

端部に，変形シミュレーションのための予備領域を加え

る．灰色の長方形で示す の分布を固定し，変形速度に

対応させて移動させることで変形を与える．

図 にひずみ ， の変形状態の局所的な

自由エネルギー分布を示す．これより原子配列の周期性

が乱れる領域において高いエネルギーが確認され，粒界

および転位の位置を明確に確認することができる．また，

変形過程では，粒界移動や粒回転が確認されたが，粒内

を移動する転位は確認できなかった．粒の 辺が 個程

度のナノ多結晶体であるため，粒間変形 が支配的な変

形モードとなっていると考えられる．

図 の正方形領域では，粒の回転による粗大化が顕

著に生じている．この過程を詳細に見るため，図 は図

内の正方形領域の拡大図を表示している．図 の

粒 は方位差が比較的小さく，粒 はこれらの粒

に対して大きな初期方位差を有している．次に，原子に

沿って引かれた線分 を用いて粒方位を調べ，

各々の図の右上に配置した挿入図に方位差を示している．

図 － において，方位差の小さな粒 で粒回

転が生じている．また，変形が進むにつれて粒 と粒

の間の粒界エネルギーのバランスにより，図 の

黒丸で示す三重点が移動している．このため，粒 間

の粒界が三重点の移動に応じて変位することが確認でき

る． 図 － では，粒 の回転が更に進み，方

位差が一層小さくなることが伺える．また，図 の黒

い正方形領域で示す転位が，粒 間の粒界に向かって

急速に移動し吸収され，粒 間の粒界が消滅すること

が分かる．この結果，粒 が融合して一つの粒となる

図 ．粒 は粒回転が顕著となる粒 に隣接し

ているが，粒 の粒回転は確認できない．これより粒

回転は初期方位差の小さい粒間で生じ易いことが分かる．

図 － においては，粒 間の粒界の消失により

三重点が完全に失われるため，融合粒 の周りの粒界

は不安定になる．特に，融合粒 と粒 の間にある

粒界は，曲率を駆動力として加速度的に移動し，融合粒

が更に粗大化することが分かる．
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