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1日 は  じ  め  に

固体の損傷 ・破壊問題に対する 「マルチスケール解析」

の重要性は広 く認識されている。原理的にはミクロスケ
ー

ルのモデルさえ確立すれば,メ ソスケ
ールの材料,マ クロ

スケールの構造物にもそれを適用すればよいことになる

が,計 算が非現実的に大規模となるため実行は困難である。

また, ミクロスケ
ールの計算結果を集積 してメソスケール

モデルを構成し,メ ソスケ
ールの計算結果を集積してマク

ロスケールモデルを構成するような積分型のアプローチは

部分的に用いられているが
D,こ れを系統的に実施するに

はやはり膨大な計算量が必要とされる。マルチスケール解

析の方法論に関する本格的な議論はようやく始まろうとし

ているところであるが
°
,現 時点で要求されるのは 「近似

的ではあっても計算実行可能な」マルチスケ
ール解析の方

法論であろう.

この条件を満足する方法論としてここでは,「ズ
ームイ

ン方式によるマルチスケール解析法」を取 り上げる。この

方法では図 1に示すように,ま ず対象固体のマクロスケ
ー

ル解析を行い,そ の
一部分を取 り出してメソスケール解析

を行い,さ らにその
一部分を取 り出してミクロスケール解

析を行う。各スケールの計算を適正規模に抑えることによ

り,lm(100m)～ lnm(10→ m)ス ケールに渡る計算が

現実に可能となる。本研究では,ひ ずみと変位を媒介とし

たスケール間のインターフェースを作成し,こ の方式によ

るシステム化されたマルチスケール材料破壊解析コードを

初めて開発した。なお他のマルチスケール解析法として,

「サブドメイン方式によるマルチスケール解析法」が知ら

れている。この方法では,解 析領域を部分領域 (サブドメ
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イン)に 分害Jし,各部分領域をマクロ・ミクロスケ
ールのい

ずれかでモデル化する。この方法はハイブリッドモデル
の

とも呼ばれており近年多 くの研究が行われているが,分子

動力学法によるミクロ解析の拡張版と位置付けられ,適用

範囲は比較的小規模の領域に限定される。
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Fig. t Concept of multiscale material failure analysis
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2 .シ ステム概 要

本研究で開発 した 「ズ
ームイン方式による材料破壊問題

のマルチスケール解析システム」の全体構成を図 2に示

す。本システムは,次 の6つ のサブプログラムから構成さ

れる。すなわち,連 続体損傷力学に基づく有限要素法によ

り弾塑性損傷解析を行うマクロスケ
ール解析部,計 算不連

続体力学モデルを用いて延性
。脆性多結晶体解析を行うメ

ソスケール解析部,分 子動力学法により原子
。分子レベル

のシミュレーシヨンを行うミクロスケ
ール解析部,マ クロ

スケール解析結果をメソスケ
ール解析部に受け渡すマク

ロ 。メソスケール結合部,メ ソスケ
ール解析結果をミクロ

スケール解析部に受け渡すメソ ・ミクロスケ
ール結合部,

ソフトウェア全体を制御するコントロ
ールプログラムであ

る.本 システムにおいては,ユ
ーザ操作によリコントロ

ー

ルプログラムを介して,各 解析部あるいは各サブプログラ

ムをそれぞれ呼び出すことが可能であり,外 部ポス トプロ

セッサーにより各解析部の解析結果を図化表示する。

3.理 論 概 要

3.1 マクロスケール解析

1958年,Kachanovめによつてクリ
ープ団体に対する連

Notes  :

続性 (continuity)の概念が提案されたことに端を発する

連続体損傷力学 (以下では損傷力学と略称)は ,70年 代

および80年代の理論的発展を経て,破 壊や損傷に関るさ

まざまな工学問題に適用されるようになった
4-①
.損 傷力

学を適用することにより,塑 性,ク リ
ープなどの材料非線

形性のみならず,初 期状態からマクロき裂の発生に至るあ

らゆる損傷状態を連続体力学の枠組における構成方程式に

より記述することができるならば,非 線形有限要素法によ

る構造解析と
一体化した破壊解析が可能となる。このよう

なアプローチは局所的破壊解析法 (loctt approach to frac―

tllre)として知られており
ω
,本 システムのマクロスケ

ー

ル解析部においては,こ れを用いている。

当初は,脆性,延性,ク リ
ープ,疲労などのそれぞれ異な

るマクロ物理現象に対 し,独立に損傷力学の適用が研究さ

れたが,Lcmaiに はこれらに
一貫して適用可能な統合的な

定式化による損傷則を与えている
°。本解析システムで用

いた粘塑性構成式と損傷発展則は,次 式により表される。
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Fig. 2 System for multiscale material failure analysis by zoom-in approach



518   53巻 9。10号 (2001.9) 生 産 研 究

研 究  速   報   |||||||||||||||lll l llll l l llll l l l ll「|||||||||||||||||||||||||||| |||||||||||||||||||||||||| ||||||   |

ここに, お
ψ
lは 粘塑性ひずみ速度,ρ は累積粘塑性ひず

み, lσ
′
|は 偏差応力,σ′クはMisesの相当応力,Dは 損傷

変数,yは 弾性エネルギ解放率,sと sは材料パラメータ

である。これらの関係式を増分形仮想仕事の原理において

用いることにより,次 式のような増分形要素岡1性方程式が

導かれる。

[た0]|△“|=IA/1+柩 √vPI十柩√DI.…・…・…・…・…・…(3)

ここに,[た0]は 微小変形下の増分岡I性マ トリックスタ

|△″|は 節点変位増分ベクトル, lA/1は 外力増分ベクト

ル, 1勾協|は 粘塑性ひずみ増分ベクトルによる見かけの

外力増分ベクトル, |ハ嶋|は 損傷増分による見かけの外

力増分ベクトルである。式 (3)を 全要素について足 し込

んだ全体系の増分形剛性方程式を繰返 し解 くことにより,

損傷力学に基づく有限要素解析が可能となる.

3.2 メ ソスケール解析

著者の一人は約 10年前より,セ ラミックス,氷 ,岩 石

などに代表されるマイクロクラッキング脆性固体を対象と

し,計 算不連続体力学モデル
つの概念に基づいて,メ ソ

スケールの直接的シミュレーション手法である3次元メソ

スケール解析手法の開発を進めてきた
8-1の
。この解析手

法によれば,個 々のマイクロクラックの発生,停 留/伝 播,

閉鎖,ク ラック表面摩擦などを逐一考慮 しながら,マ イク

ロクラッキング脆性固体の破壊挙動や構成式挙動を,結 晶

粒スケールで3次元的にシミュレートすることが可能であ

る。本システムにおけるメソスケール解析部においては,
この解析法を用いている。

ランダム形状を有する多数の結晶粒から成る3次元多結

晶体モデルを,ボ ロノイ分害Jを利用することにより自動的

に生成する.ボ ロノイ分割メッシュは,実 際の多結晶体と

良好に対応する幾何学的特性を有することが確認されてい

る。生成した3次元多結晶体モデルにおいて,各 結晶粒は

1剛体多面体要素に,各 結晶粒界は隣接剛体要素を結合す

るばね系に置換する。この3次元メソカ学モデルは,マ イ

クロクラッキング脆性固体に対する結晶粒スケールのモデ

ル化としては最も単純なものと考えられるが,そ の有用性

は多 くの数値例により実証されている
8-Ю)。
本研究では,

要素間に弾塑性ばね系を仮定することにより,こ の手法を

延性固体解析にも拡張適用している。

定式化の概略は以下のとおりである。すなわち,6種 類

のばねたx,与れ,t,ち ,tに より結合された2つ の隣接多面

体要素を考える。要素 A内 の任意′点 (れ,L,てス)に おける

変位 (″,ν,w)を ,微 小回転を仮定した剛体変位関数によ

り表現する。要素境界面上の中心点 Mに おける相対変位

ベクトル増分 |△グ| と節点 (要素中心点)変 位ベクトル

増分 |△“θlの 関係,相 対変位成分に抵抗するばねに生ず

る内カベクトル増分 |△sl と相対変位ベクトル増分 |△グ|

の関係を,次 式のように定式化する.

|△グ|〓[B]|△″̀| …・……………………・………・………(4)

|△sl=[D]|△グ|・・…・…・…・…・…・…・…・1・・…・…・…(5)

これらを増分形仮想仕事の原理に代入することにより,次

式のような増分形剛性方程式を得る。

[た]|△″|〓|ムノ|+|メ|・…・…・…・…・…・…・…・…・…・・(6)

ここで,[た]は 増分岡l性マ トリックス, |ギ|は 荷重増分
ベクトル, 瞬 |は マイクロクラックの発生による解放力
ベクトルである。全結晶粒界について式 (6)の 総和を取

ることにより,全 体系の増分形剛性方程式が得られ,こ れ

を繰返し解 くことにより,マ イクロクラッキング脆性固体

および延性団体の3次元メソスケール解析が可能となる。

3.3 ミクロスケール解析

分子動力学は,周 囲の原子 (または分子)に よるポテン

シャル場おいて運動する多数の原子に対する運動方程式を

同時に数値的に解き,各 原子の位置座標と速度の値から成

る調和のとれた原子配置を形成させ,こ れにより系の様々

な平衡状態および動的性質を計算する方法である
111°
。

本システムにおけるミクロスケール解析部においては,古

典的分子動力学法を用いて解析を行っている。すなわち,
ニュートンの運動方程式に従う原子の集合体を考え,経 験

的なポテンシャル関数より粒子に働 く力を求め,時 間発展

的に粒子の挙動を追跡 している。想定する原子団は 1～

10 nm程度の立方体で,結 晶構造は単純正方晶,体 心立方

晶 (bcc)あ るいは面心立方晶 (fcc)を想定している。具

体的にはⅣ個の原子が次式のように運動している系を考

える。

ちり判 m2-』 ………くっ
ここに,

卸=作島″平り…………………③
ここに,4αは原子αの質量, レαlは位置ベクトル, 1鳥|
は原子αが他の原子から受ける相互作用力および外部か

ら受ける力を表すベクトルである。また,φ
αβは原子αと

原子βに作用する原子間ポテンシャル,rαβは原子αと原
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子β間の距離, lrα
β
lは 原子αから原子βに向かうベクト

ル,Ⅳ は総原子数である。

原子に働 く力は,ポ テンシャル関数の空間勾配として誘

導される。本解析においては,ポ テンシヤル関数として

Lcnnttd―Joncs(126)型 ,お よびMorse型ポテンシャルを

用いている。Lennard―Jones型ポテンシャルは不活性ガス

に対して提案された最も簡便な二体ポテンシヤル関数であ

り,同 様に2原子分子に対 して提案されたMorsc型ポテン

シャルは次式により与えられる.

φ(rαβ)=D″ θ
2ス(″αβ″0)_2D″θ

~バ″αβ/0).….….….….(9)

ここにD〃,A,rO,は 材料パラメ
ータである.Morse型

ポテンシヤルにおいては,fccや bccの金属に関して得ら

れたパラメータを利用することができる.数 値積分法とし

ては,ベ ルレ法の改良版であり,比 較的安定性の高い速度

ベルレ法 (vclocity Verlet algorithm)を使用し,外 力は強制

変位により与えている。

3.4 マ クロ ・メソ ・ミクロスケ
ールの結合

前述したマクロスケ
ールとメソスケールレベルの解析

部,お よびメソスケ
ールとミクロスケールレベルの解析部

を有機的に結合することにより,マ ルチスケ
ール解析プロ

グラムが完成する。マクロスケ
ールは有限要素法,メ ソス

ケールは計算不連続体モデル,ま たミクロスケ
ールは分子

動力学と異なったモデル化を行っているため,そ れぞれの

計算モデル間で各力学量の連続性を考慮して境界デ
ータの

受け渡しを行う必要がある。本システムにおいては,対 象

団体 (試験体,構 造物など)の マクロスケ
ール解析結果よ

り損傷発生個所などの着目点のひずみ6成分を,強 制変位

の形でメソスケ
ール解析部に引き渡す。同様にメソスケ

ー

ル解析結果より,着 目点のひずみ6成分を強制変位の形で

ミクロスケール解析部に引き渡している。各スケ
ールのモ

デルが十分に合理的であり,ま た十分な自由度数を確保で

きれば,こ のようなアプロ
ーチでマクロスケールの解析か

らメソスケールを経てミクロスケ
ールの解析結果を得るこ

とは正当化される。いわば,顕 微鏡の倍率を徐々に拡大し

てより狭い領域をより高い倍率で観察する操作に似てい

る。この方法の成否は,マ クロスケ
ール,メ ソスケ

ール,

ミクロスケールのモデルが同
一回体に対するモデルとし

て,十 分な精度で同定され,整 合性を有しているか否かに

も依存する。以下で述べる数値例においては可能な範囲で

このプロセスを実行 しているが,将 来的にはこの手順の詳

細を確立しマニュアル化することが必要である。

4.ま  と  め

本研究では,連 続体損傷力学に基づく有限要素法による

マクロスケール解析,メ ソカ学モデルによるメソスケ
ール

解析,分 子動力学法によるミクロスケ
ール解析を,イ ンタ

ーフェース部を介して有機的に結合した,ズ
ームイン方式

のマルチスケール材料破壊解析システムを開発 した.(そ

の 1)で は,開 発システムと解析法の概要を述べた.続 く

(その2)で は計算例を紹介する.

なお,本 研究は,平 成 12年度の科学技術庁
・計算科学

技術共同研究推進制度採択課題 「微視組織を考慮した団体

の損傷 。破壊問題のマルチスケ
ール解析に関する研究」

(研究代表者 :都井裕)の
一部として実施されたものであ

ることを付記し,関 係各位に感謝する。

(2001年6月 19日受理)
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