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1. 緒言 

 マグネシウム(Mg)は軽量かつ高比強度を有するが，室温延性や加工性に課題を有する材

料である．その主因として，六方細密構造(HCP)に起因して活動可能なすべり系が限られ，

底面すべりや引張双晶が塑性変形に大きく寄与することが挙げられる．特に{101̅2} <

1̅011 >引張双晶は，結晶方位を大きく回転させることで変形を補完する重要な変形機構で

あり，その成長および消滅挙動は双晶界面の移動によって支配される．したがって，双晶界

面移動機構の理解は，Mg合金の力学的特性を制御する上で極めて重要である1)． 

 一方，Mg 合金では溶質元素添加により固溶強化あるいは固溶軟化が生じることが知ら

れており，双晶変形挙動にも影響を及ぼすと考えられている．しかし，双晶界面移動開始応

力と局所的な溶質分布との関係を原子スケールで体系的に検討した研究は依然として限ら

れている．特に，実材料中に存在する濃度揺らぎや界面近傍での溶質偏析が，界面移動抵抗

に及ぼす影響は十分に解明されていない． 

 そこで本研究は，Mg-Ca 合金を対象として分子動力学シミュレーションを用い，双晶界

面移動開始応力(臨界分解せん断応力：CRSS)を指標として界面移動抵抗を評価する．Ca 添

加量に加えて濃度揺らぎを考慮することで，双晶界面移動機構を原子スケールで明らかに

することを目的とした． 

 

2. 解析モデルと計算条件 

Mg-Ca 合金における双晶界面移動挙動を評価するため，引張双晶{101̅2} < 1̅011 >を含

む母相/双晶二層モデルを構築し，分子動力学シミュレーションを実施した．母相中にあら

かじめ双晶相を導入することで，双晶界面を有する初期構造を作成した(Fig. 1)．Ca 濃度は

0.01-0.5 at.%とし，純 Mg を参照系として解析した．さらに，界面近傍における溶質分布

の不均一性を考慮するため，Ca 濃度揺らぎを標準偏差𝜎で定量化し，𝜎 = 0.001, 0.01, 0.05の

条件を設定した．原子間相互作用には Kim らの開発した MEAM ポテンシャル 2)を用いた．

初期構造は三方向に周期境界条件を適用し，NPT アンサンブルにより温度および圧力を制

御して緩和した．その後のせん断変形解析では，𝑥, 𝑦方向を周期境界，𝑧方向を flexible 境界

3)とし，境界部原子に𝑥方向のせん断ひずみ速度1.0 × 107s−1を付与した．変形過程で算出し

た応力−ひずみ応答から，双晶界面が移動を開始する際の応力を臨界分解せん断応力

(CRSS)と定義した．解析温度は 100-500 Kの範囲で系統的に変化させ，濃度および濃度揺

らぎの影響を比較検討した． 
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3. 解析結果 

 Fig.2 は，500 K における Mg–Ca 合金の応力–ひずみ曲線と双晶界面移動挙動を対応づ

けて示したものである．本研究では，応力–ひずみ曲線上で最初に現れる応力降下点に対応

する分解せん断応力を，双晶界面移動開始時の臨界分解せん断応力（CRSS）として定義し

た．図中に示すように，丸印で示した最初の応力降下点と，三角印で示した双晶界面間距離

の変化から同定した最初の双晶界面移動点は，ひずみ軸上で良好に一致している．この結果

 

Fig.1. 双晶界面モデルの結晶方位関係と座標系． 

 
Fig.2. 500 K における Mg–Ca 合金の応力–ひずみ応答と双晶界面移動開始点．最初の応力

降下点を丸印で，双晶界面移動点を三角印で示す． 
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は，応力–ひずみ曲線に現れる初期の応力降下が，原子スケールでの双晶界面移動開始に直

接対応していることを示している．さらに，この対応関係は Ca 濃度に依らず一貫して確

認されており，応力–ひずみ応答に基づいて CRSS を定義する本手法の妥当性を支持する

結果である． 

Fig.3 は，上記の定義に基づいて求めた CRSS の Ca 濃度依存性を温度別に整理した結

果である．いずれの濃度条件においても，温度上昇に伴い CRSS は低下しており，双晶界

面移動が熱活性化過程に支配されることが示される．一方，濃度依存性に着目すると，低濃

度域（0.01–0.05 at.%）では CRSS が純 Mg より低下し，双晶界面移動が促進されるのに

対し，高濃度域（0.1 at.% 以上）では CRSS が増加し，界面移動が抑制される．これらの

結果は，Ca 添加が濃度に応じて固溶軟化および固溶強化の両挙動を引き起こすことを示し

ている．  

Fig.4 は，Ca 濃度揺らぎ（標準偏差）と双晶界面移動開始時のCRSSの関係を示す．(a)

と(b) はそれぞれ 200 Kと500 K の結果に対応している．0.01 at.% Ca 添加材では，すべ

ての温度条件で CRSS は純 Mg より低く，平均濃度としては固溶軟化側に位置するが，標

準偏差の増加に伴い CRSS は増加し，その傾向は特に低温条件で顕著である．これは Ca 

原子数が極めて少ないため，濃度揺らぎによって形成される局所的な Ca 富化点が双晶界

面移動開始を律速する抵抗点として顕在化しやすいためである．一方，0.02–0.05 at.% では 

CRSS は引き続き低い値を示すものの，STD の増加に伴い低下し，特に 0.05 at.% で顕著

となる．この濃度域では Ca 欠乏領域が低抵抗経路として機能し，界面移動開始が緩和さ

れる．さらに 0.1–0.5 at.% では固溶強化が支配的であるが，0.5 at.% では濃度揺らぎによ

 

Fig.3. Mg-Ca 合金における臨界分解せん断応力(CRSS)の Ca 濃度依存性(標準偏差 0.01, 

100K-500K)． 
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り形成される Ca 欠乏領域が局所的な界面移動開始を許容し，CRSS の低下として現れる． 

Fig.5は，双晶界面近傍の原子配置を示したものであり，溶質原子が双晶界面移動に及ぼ

す影響を原子スケールで可視化した結果である．純 Mg では，双晶界面は平滑な形状を保

ったまま連続的に前進しており，界面移動を著しく阻害する局所的な障害は認められない．

一方，Ca 添加材では，界面移動は Ca 原子の存在しない領域から優先的に開始しており，

Ca 原子が双晶界面移動に対する局所的なピン留め点として作用していることが確認でき

る．高濃度条件では，このピン留め効果が界面全体に及ぶことで界面移動抵抗が増大し，固

溶強化機構として解釈できる．一方，低濃度条件ではピン留め点が空間的に連続せず，界面

全体を拘束する強い抵抗場が形成されないため，界面移動開始応力が低下する．この結果は，

溶質原子が条件によっては界面移動を促進する方向にも作用し得ることを示しており，固

溶軟化の発現と整合する． 

以上より，双晶界面移動は平均 Ca 濃度のみによって決定されるのではなく，界面上の局

 

Fig. 4. Ca 濃度揺らぎ（標準偏差）と双晶界面移動開始時 CRSS の関係：（a）200K，

（b）500K． 
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所的な溶質分布と温度との相互作用によって支配されることが示された．低濃度域では固

溶軟化が，高濃度域では固溶強化が発現し，その差異は溶質原子によるピン留め効果の連続

性および応力蓄積様式の違いとして理解できる．したがって，CRSS は界面の平均的特性と

いうよりも，双晶界面移動開始を支配する局所条件を反映した量であると結論付けられる．

本研究は，Ca 添加 Mg 合金における双晶界面移動機構を，濃度効果，濃度揺らぎ，および

温度依存性の観点から統一的に整理したものである． 

 

4. 結言 

本研究では，純 Mg および Ca 添加 Mg 合金を対象に，分子動力学シミュレーション

を用いてせん断変形下における双晶界面移動挙動を解析し，応力–ひずみ応答，臨界分解せ

ん断応力（CRSS），および原子配置変化を関連付けることで，双晶界面移動機構を原子スケ

ールで明らかにした．その結果，CRSS は Ca 濃度および温度に強く依存し，低濃度域で

は双晶界面移動が促進され固溶軟化が発現する一方，高濃度域では Ca 原子によるピン留

め効果により界面移動が抑制され，固溶強化が支配的となることを示した．また，温度上昇

に伴い CRSS が低下することから，双晶界面移動が熱活性化過程に支配されることを確認

した．さらに原子スケール解析より，Ca 原子は双晶界面近傍で局所的な抵抗点として作用

し，界面移動開始は平均濃度ではなく，溶質分布の不均一性と温度により形成される局所条

件に支配されることを明確にした．本研究は，Mg 合金における双晶変形機構の原子論的理

解を深化させ，変形制御を指向した材料設計への基礎的指針を与えるものである． 

 

 

Fig.5. 双晶界面移動過程における原子配置の時間変化．(a)~(c)は純 Mg，(d)~(f)は 0.05 

at.%Ca の時の時系列の界面の様子．大きな原子は Ca，小さな原子は Mg を表す． 
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