
 

 

 

 

 

 

 

1．はじめに 

  金属ガラスは高強度，大きな弾性伸びなどの優れた

力学特性をもつ 1),2),3)．一方，常温では塑性伸びをほと

んど示さず破壊する．破壊はせん断帯と呼ばれる変形

が局所化した帯状領域の発生と進展によって生じるこ

とから，せん断帯の制御が金属ガラスの巨視的な塑性

変形能を改善するための一つのポイントとなる．近年，

構造若返り（rejuvenation）4)や緩和状態の傾斜制御 5)

などの金属ガラスの組織制御手法が提案されている．

構造若返りは金属ガラスがより未緩和な状態になる現

象であり，機械的および熱的プロセスで実現可能であ

る 4),6),7)．金属ガラスは不規則な原子スケール構造をも

ち，同じ温度・応力環境下でも異なる緩和状態を実現

できる．構造若返り，およびこれが金属ガラスの原子

スケール構造や力学特性に影響を及ぼすメカニズムは，

金属ガラスの熱力学特性やアモルファス物質としての

性質とも結びついており学術的にも興味深い． 

図 1 に熱的プロセスによる金属ガラスの構造若返り，

構造緩和，ナノ結晶相析出を模式的に示す．筆者らは

金属ガラスの塑性変形能改善を大きな目的とし，金属

ガラスの構造制御と変形機構に関する計算機シミュレ

ーションを実施してきた．具体的には，熱的プロセス

による構造若返りの条件探索 8)，熱と圧縮の応力を同

時に負荷するプロセスによる構造若返りの提案 9)，構

造若返りとナノ結晶相析出を同時に実現する熱的プロ

セスの提案 10)，緩和状態に影響を与える液体急冷時の

温度域の解明 11)，そして液体急冷過程における各温度

域での緩和制御 12)などである．ここでは金属ガラスの

塑性変形能の改善に向けた構造制御とそれが力学特性

に及ぼす影響について，主に筆者らによる原子モデリ

ング研究を紹介する． 

 

 
 

2．変形・破壊機構 

  まず常温における金属ガラスの変形・破壊機構につ

いて説明する．金属ガラスは本質的にランダムな原子

スケール構造をもつことから，結晶金属で見られる転

位などとは異なる塑性変形の素過程となる．これまで

に shear transformation zone などの局所的な変形領域の

概念が提案されてきた 1)．金属ガラスは巨視的には均

一であるが，原子構造配置や原子間結合にナノスケー

ルの不均一性をもち，これが局所的な変形に影響を及

ぼす．さらにせん断帯が塑性伸び・破壊の重要な機構

となる（図 2 参照）．アモルファス相では，結晶金属中

の粒界のような変形伝播を強く阻害する要因は存在せ

ず，また変形による硬化は通常起こらないことから，

せん断帯の発生と進展が脆性的な破壊の要因となる．

一方で塑性伸びを示す金属ガラスも報告されており，

塑性伸び後の試験片には複数のせん断帯が発生・進展

した様子が観察されている．このことから金属ガラス

の常温での塑性伸びの実現には，せん断帯を複数発生

させるとともに，発生したせん断帯での破壊を抑制す

ることが重要になる． 

なお微小スケールの金属ガラスの力学試験も行わ

れており，せん断帯の進展による脆性的な破壊が生じ

ず大きな塑性変形能が見られる場合がある．このこと

は金属ガラスの脆性的な破壊が試験片のスケールにも

影響を受けることを示唆している． 

 
図 1 熱的プロセスを用いた金属ガラスの構造制御（緩和状

態と結晶相析出の制御）に関する模式図． 
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前述の原子集団での局所的な変形，そしてその後に

起きるせん断帯の発生と進展のメカニズムについて実

験による詳細な観察は容易ではない．また金属ガラス

におけるナノスケールの構造不均一性および緩和状態

と，せん断帯の発生・進展との関係も今なお研究の対

象である．一方，構造緩和が金属ガラスの塑性変形能

に影響を及ぼすことは知られており，金属ガラスの緩

和状態制御とそれによるせん断帯の発生・進展制御が

金属ガラスの常温での脆性的な破壊強度を改善するう

えで一つのアプローチとなる． 

 

 
 

3．構造若返り 

 構造若返りは金属ガラスがより未緩和な状態になる

現象である．筆者らは熱的構造若返りに注目して研究

を実施してきた．熱的構造若返りは液体急冷により作

製した金属ガラスを再度高温まで加熱し，液体急冷に

より作製したときよりも速く急冷することで実現され

る 6)．構造緩和が進んだ金属ガラスも，構造若返りに

より再び未緩和なアモルファス状態に戻すことが可能

となる． 

 筆者らは原子間相互作用に基づき原子個々の運動を

あつかう分子動力学法を用いて構造若返りが実現でき

る熱処理条件について系統的な評価を行った 8)．ガラ

ス転移温度（Tg）に対して，約 1.1Tg 以上の温度まで加

熱，一定時間高温状態で保持した後，最初の液体急冷

よりも速く冷却することで構造若返りが実現される．

このとき加熱温度，保持時間，最後の急冷速度が主な

影響因子となる．熱的な構造若返りでは，金属ガラス

を作製した液体急冷時の緩和履歴を一定程度消すため

に 1.1Tg 以上の加熱が必要となる．加熱・等温保持す

る温度が高くなるほど構造若返りの程度は大きくなる

が，約 1.3Tg 以上加熱しても若返りの程度はそれ以上

変化しない．加熱・等温保持後の冷却速度が速いほど

若返りの程度は大きい． 

 筆者らは液体状態から急冷して金属ガラスを作製す

る過程で冷却速度を途中で変えた解析を系統的に実施

した 11)．これは計算機解析の冷却速度範囲において，

冷却速度が作製後の緩和状態に影響を与える温度域を

解明することを目的としている．液体急冷で作製され

た金属ガラスの緩和状態が冷却速度に強く依存するこ

とはよく知られているが，冷却速度が影響する具体的

な温度域を実験で直接的に評価することは容易ではな

い．本原子論計算では，高温液体状態の冷却速度は緩

和状態に影響せず，おおよそ 1.3Tg 以下の冷却速度が

影響していた．これは前述の熱的構造若返りにおいて

加熱・等温保持で若返りの程度が飽和する温度と一致

している．さらに常温程度の低温度域での冷却速度も

緩和状態に大きな影響を及ぼさない．高温液体は原子

がある程度自由に運動しているのに対して，過冷却液

体では温度の低下とともに原子運動が遅く，すなわち

緩和現象の時間スケールが長くなるため 13)，冷却速度

が緩和現象に影響を及ぼすようになる．一方，常温程

度まで温度が低くなると，冷却速度の時間スケールに

対して緩和現象の時間スケールが長くなるので，やは

り冷却速度は緩和状態に影響を及ぼさない．このこと

から加熱・等温保持そして再急冷による熱的構造若返

りは，金属ガラスの液体急冷過程で生じる緩和現象と

その時間スケールを反映したものとなっている． 

 熱的構造若返りでは加熱によって一度，未緩和状態

にする必要がある．金属ガラスの構造には原子間結合

の強さなどにナノスケールの不均一性が存在し，それ

が熱的構造若返りに影響する可能性がある．図 3(a)(b)

は金属ガラスモデルを加熱した際に局所変位が大きい

領域（GL）と小さい領域（Gs）に含まれていた短距離

秩序構造の割合を調べたものである 14)．GL と Gs は異

なる短距離秩序構造の特徴をもっており，また図 3(c)

のように個々の短距離秩序クラスターの局所変位もク

ラスターの構造的特徴と相関を示すことから，構造若

返り時の加熱による構造励起は構造不均一性の影響を

 

図 2 せん断帯による破壊と複数のせん断帯による塑性伸び

の模式図，および原子シミュレーションでのせん断帯

の進展挙動． 



受けている． 

 

 

 

 熱的構造若返りでは，加熱・等温保持した後，最初

の液体急冷よりも速い速度で冷却する必要がある．こ

れは加熱により緩和履歴が一部・あるいは大部分消去

された構造を，できるだけ緩和を抑制しながら冷却す

るためである．緩和を抑制することで構造若返りの程

度を大きくする手法として，前述の構造若返りを実現

する熱負荷と同時に，圧縮の応力を負荷するプロセス

がシミュレーションで提案されている 9)．この熱と圧

縮の応力を同時に負荷したプロセスで構造若返りを実

現した原子モデルでは短距離秩序構造が増加した．こ

れは短距離秩序構造が充填率の高い原子配置をもつた

め圧縮の応力環境下でより安定化したためであると考

えるが，短距離秩序は構造緩和によって増加するとい

う従来の理解とは異なる．このことは熱と圧縮の応力

を同時に負荷することで，従来の熱的プロセスとは異

なる構造や特性が実現される可能性を示唆している． 

筆者らは Tg 以上の加熱プロセスを用いているが，Tg

以下の熱プロセスでも構造若返りが実現できることが

実験において報告されている 15)．これは室温とそれよ

りも低温域との間の冷却と加熱を繰り返すプロセスで

あり，金属ガラス中に存在する不均一構造が構造若返

りのメカニズムに関係しているとの報告がある． 

過冷却液体とアモルファス固体では異なる温度で

生じる複数の緩和現象が存在する．これらの緩和現象

は，密度が高く自由エネルギーの低いガラス状態をも

たらすが，短距離・中距離秩序構造，弾性特性，自由

エネルギーに及ぼす影響の大きさが異なる可能性があ

る．筆者らは異なる温度域で起きる緩和現象を計算機

モデルの中で個別に制御することを目的として，液体

急冷途中での冷却速度を変化させる原子シミュレーシ

ョンを実施した 12)．液体急冷過程で緩和現象が進行し

た温度域が異なると，ポテンシャルエネルギーが同程

度でも，短距離・中距離秩序構造の割合，弾性率，緩

和挙動の温度依存性が異なる金属ガラスモデルが作製

されており，より高度な緩和状態制御の可能性を示唆

する結果である． 

 4．変形機構と力学特性への影響 

実験では弾性率の低下など，構造若返りによる力学

特性への影響が確認されている 6)．筆者らは原子論計

算から，構造若返りが金属ガラスのエンタルピーの増

加，密度の低下，特徴的な短距離・中距離秩序構造の

数密度変化をもたらすことを報告した 8)．これらの変

化は力学特性にも影響を及ぼし，実験報告と同様に構

造若返りにより弾性定数は低下する．さらにせん断変

形シミュレーションでは，構造若返りがより均一な塑

性変形挙動を生じさせる．図 4 の(a)は構造緩和したモ

デル，(b)，(c)は構造若返りしたモデルで(c)のほうが若

返りの程度は大きい 14)．構造若返りの程度に応じて，

せん断変形において変形の局所化が相対的に抑制され，

ひずみの最大値は小さくまた局所化領域の幅は大きく

なっている．これは構造若返りによりモデル全体で塑

性変形の素過程が生じる際のエネルギー障壁が低下し，

より全体で変形するモードが選択されることで変形の

局所化が抑制されたためだと考える． 

前述の熱と圧縮の応力を同時に負荷するプロセス

で構造若返りが生じた金属ガラスモデルにおいて，若

返りで短距離秩序構造が増加していたが，構造若返り

によって変形の局所化は抑制されより均一な変形が生

じていた 9)．このことは局所構造の安定性が，局所構

造が形成される際の応力の影響を受ける可能性を示唆

している．これらは金属ガラスにおける短距離秩序構

 

図 3 構造若返りにおける加熱時の局所変位 14). (a) GL と GS の空

間分布，(b) GL と GS，モデル中の全原子領域（all the atoms）

に含まれる短距離秩序構造の割合，(c)短距離秩序構造の 5

角形面の数(n5)と局所変位(D2)の関係. 



造，局所変形，そしてせん断帯発生の支配因子の関係

の理解を深める知見である． 

 

 

 

近年，構造若返りとナノ結晶析出を同時に実現する

熱的プロセスについても計算機シミュレーションで報

告されている 10)．実験では以前より，熱処理によりナ

ノ結晶相が分散した金属ガラスの作製が報告されてい

る．一方で Tg 以下の熱処理では，ガラス相の構造緩和

が進む可能性がある．構造若返りとナノ結晶析出を同

時に実現する熱的プロセスは，ガラス相の緩和状態と

ナノ結晶相を一つの熱処理で同時に実現する構造制御

手法としての意義をもつ．変形シミュレーションでは，

熱的構造若返りおよび分散されたナノ結晶が変形の局

所化を抑制する影響をもつことから，両者を同時に実

現することは金属ガラスの塑性変形挙動を制御する一

つの有効なアプローチになると考える． 

さらに金属ガラスの高度な構造と塑性変形能の制

御手法として，緩和状態の傾斜制御による塑性変形能

の改善が実験で実現されている 5)．これは一つの試験

片の両側に冷却速度に差をつけることで，試験片内で

緩和状態の傾斜を生じさせるアプローチである．この

緩和状態の傾斜制御によって常温での塑性伸びが生じ，

試験後には複数のせん断帯の進展・停止した跡が観察

されている．緩和状態の傾斜制御による塑性変形能の

実現は，空間的に一様な構造制御から，空間傾斜・分

布まで考慮した制御の有効性を示しており，金属ガラ

スの緩和制御，構造制御に対して新たな展開の方向性

を示唆するものである． 

5．まとめ 

 ここでは塑性変形能改善に向けたアプローチとして，

金属ガラスの緩和状態制御や構造制御，そしてこれら

が変形挙動と力学特性に及ぼす影響に関して，原子モ

デリングによる研究を主に紹介した．これらの研究は，

実用的な意義とともに，アモルファス固体の熱力学的

特性，過冷却液体・アモルファス固体で起きる緩和現

象，塑性変形の素過程，せん断帯の発生・進展に対す

る理解を深める学術的意義をもつ．ここで紹介した金

属ガラスに関する研究が，読者の皆様の参考になれば

幸いである． 
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子シミュレーションに従事している． 
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国立研究開発法人 物質・材料研究機構 構造材料研

究センター 
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図 4 せん断変形シミュレーションにおける変形の局所化 14).原

子モデルは原子スケールのせん断ひずみ( )で色づけ，グ

ラフは原子スケールのせん断ひずみ( )と体積ひずみ(v)
の平均値の分布． 
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