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ナノ構造強度物性学

材料の強度および物性に関するマルチスケール解析 Cw-302

機械工学専攻

CISS

ナノ材料物性・強度の理論的予測とマルチスケール解析

密度汎関数法による第一原理計算や分子動力学法による微小材料の強度・物性の解明，
ならびにナノ～ミクロスケール現象の理解に基づいたマルチスケール解析に取り組んで
います．

Theoretical Prediction of Strength and Physics of Nanomaterials and Multiscale Simulation

Shear + 
Tension

Shear + 
Compression

多軸応力下の理想結晶の強度解析

原子レベル構造不安定モード解析

カーボンナノチューブの圧縮解析

ポリマー材の変形と破壊のマルチスケール解析
共有結合性結晶の圧縮・引張り応力下でのせん断理想強度

欠陥からの転位射出の原子レベル不安定モード解析

径方向に圧縮を受けるカーボンナノ
チューブのバンドギャップ解析

マルチスケール
解析による材料
構成式の導出

有限要素法解析

Size

Time

多段階粗視化
マルチスケール
解析法の確立

Molecular 
Dynamics

(MD)

Coarse-Grained MD
(CG-MD)

均等三軸引張

均等二軸引張

粗視化原子モデルによる変形解析 亀裂進展の有限要素法解析

ナノ～ミクロスケール現象解明による
ボトムアップ型マルチスケール解析
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径方向座屈（Radial Corrugation）現象
の発現条件予測
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