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電子風力駆動せん断帯形成と応力場誘起ナノ介在物界面剥離パターンの統合数値解析

1. 理論：DFT-ML-MD-KMC / PINN 数値解析基盤の構築

外場駆動ナノ構造形成を，第一原理・機械学習potential・MD・KMC・PINNで接続する解析基盤

外場駆動ナノ構造形成を解析するための統合

計算基盤を示す。DFT/NEBで反応経路とエ

ネルギーを高精度に決定し、GNNポテンシャ

ルで原子間相互作用を学習する。さらにMD

により短時間の原子運動を追跡し、KMCによ

り長時間・大規模スケールの組織発展を予測

する。得られた情報をPINN解析と接続する

ことで、原子輸送・欠陥形成・応力場応答を統

一的に評価する。

概要

外場で駆動される原子移動，欠陥輸送，界面応

力応答を同一の計算フローで扱うための全体

構成。

2. 電子風力場の結果図：electric current-driven shear bands 形成

電流印加で生じる電子風力を駆動力として，dual-phase Ti alloy の不均一組織発達と shear bands を解析
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3. 外部応力場の結果図：nano inclusion の debonding pattern

原子シミュレーションから得られた変位場に対して、PINNを用いて応力場を復元し、ナノ介在物の配置に依存する界面剥離パターンを評価する

図 応力場の結果図[2]：nano inclusion 界面剥

離と PINN 応力場写像による debonding 

pattern。 原子シミュレーションで得た変位場から

PINNにより応力場を復元し、ナノ介在物周辺の界面

剥離挙動を評価した。介在物の配置方向により応力

集中位置と剥離パターンが変化し、MD結果とPINN

応力場の対応から剥離機構を可視化した。
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図 電子風力実験[1]（左)とMD–KMC予備解析（右）：
Shear bandsの再現により、妥当性を示す

理論

結果

電流印加により生じる電子風力が原子輸送

を促進し、dual-phase Ti alloy 内に不

均一な組織発達と shear bands を形成

する。MD–KMC解析により実験で観察され

たナノ双晶状構造を再現し、提案モデルの妥

当性を確認した。
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