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     In order to exploit the potential applications of gold nanowaires, it is important to reveal their mechanical 

properties. Although Molecular Dynamics (MD) simulations can treat dynamic conformational modifications in 

atomic scale, the analysis time scale is strictly limited. In this paper, Parallel Replica (PR) method which can extend 

the analysis time scale is employed to investigate mechanical properties of a gold nanowire at slower strain rates. We 

performed tensile-loading simulations at wide strain-rate range ( 5100.1   12100.1  s) using MD and PR method, 

and revealed that the deformation behavior changes depending on the strain rate. Furthermore, we predict the yield 

strain at practical strain rate based on the transition state theory. 
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1.  緒言 

 金属がナノスケールの形状寸法を持つと，通常のバルク

状態とは異なった特性を発現することが知られている．特

に，金ナノワイヤーは，金本来の特性である化学的熱不活

性，高い電気伝導性，熱伝導性，延性に加え，高い降伏応

力を持つようになる(1)．また，引張り変形を加えると破断

前には原子数個分の太さを持つ原子鎖をつくり(2),(3)，電気

伝導性が不連続となる(4),(5)．このように，金ナノワイヤー

はバルク状態の金にはない特性を持ち，電気回路や記憶回

路の接合材料，複合材料の強化材料，ナノセンサー等への

応用が望まれている(6),(7)．このような応用において金ナノ

ワイヤーの基本的な力学特性を知る必要があるが，対象が

ナノスケールであるために実験的アプローチだけでは限

界がある．原子シミュレーションの一つである分子動力学

(Molecular Dynamics; MD)法は，原子間ポテンシャルを用い

ることで系内の全原子位置の時間発展を追跡できる手法

であり，ナノワイヤー等の動的な変形解析に多く用いられ

てきた(8)~(12)．しかしながら，MD 法で取り扱える解析時間

スケールは非常に短いため，変形解析においては単位時間

あたりの変形量を非常に大きくしなければならず，解析に 
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より得られる結果が実際のひずみ速度で生じる現象とは

異なる現象を再現している可能性がある． 

本論文では，金ナノワイヤーの降伏ひずみ，変形挙動の

温度依存性を広いひずみ速度範囲で明らかにする．ひずみ

速度が大きい範囲では MD法を用い，MD法では解析時間

スケールの制限から解析困難な小さいひずみ速度におけ

る解析は Parallel Replica(PR)法(13),(14)を用いる．それに加え

て， MD 法の解析結果から，実際的なひずみ速度での降

伏ひずみの予測を遷移状態理論を用いて行う．また，MD

法の問題点である解析時間スケールを拡大するために用

いる PR 法の引張り変形解析における有効性の検討も行う．  

2.  Parallel Replica(PR)法 

 2.1 特徴  MD 法の計算時間を短縮するために，並

列計算を行う方法が挙げられる(15)．MD法で並列計算を行

う際に一般的に用いられる空間分割法は，解析時間スケー

ルの拡大には向かず，また，原子数の少ない小さい系にお

いては，通信回数・通信時間の関係から，それによって大

幅な効率化を期待することはできない．本解析で用いる

PR 法では，通信回数・通信時間が非常に少ないために，

大規模な並列計算が可能であり，小さい系に対して大幅な

解析時間スケールの拡大が可能である． 

 また，PR 法では，以下で述べる通り，各レプリカ内で

全自由度を保持した計算を行うため，自由度の拘束が必要

である他の加速 MD 法に比べて未知の現象への適用性が

高い． 



 2.2 基本概念  熱活性化過程では，原子の運動を大

きな変化を伴わないポテンシャルの極小点近傍での振動

(待ち状態)と活性化エネルギーを越え，新たなポテンシャ

ル極小点へと移動する運動(遷移)とに分けることができる．

そして，遷移がまれにしか生じないならば，原子の移動は

比較的ゆっくりとしたものとなり，確率的に扱うことがで

きる．PR 法では，遷移の生じる頻度が小さい熱活性化過

程において，並列処理によって遷移を生じやすくさせるこ

とで，解析時間スケールの拡大を図る．  

 2.3 MD 法と PR 法  MD法では，原子がポテンシャル

の底で振動している待ち状態を１つだけで観測している

のに対して，PR 法では複数の待ち状態を観測する．M 個

のレプリカを作成すれば，M個の状態を同時に観測してい

るため，各レプリカに対する計算速度が同じであるとする

と，いずれかのレプリカで最初の遷移を観測するまでの時

間が 1/M倍になる．引張変形の解析においては，ひずみ速

度を M 倍することで，元のひずみ速度と同じ状態を再現

することができる(14)．ただし，このような状態が成り立つ

ためには，各レプリカが独立で，さらに，遷移が確率的で

現在の状態によってのみ決まる(遷移間に相関関係がない)

必要がある． 

 2.4 PR 法の計算手順  Fig. 1に PR法の流れを示す．

まず，初期時刻 t0において，基本となる原子配置のレプリ

カをプロセス数分，作成する(Fig.1(a))．この際，単純に基

本となる状態のレプリカを作成すると，各レプリカ中の原

子配置は同じであるため，レプリカは独立ではない．そこ

で，各レプリカに独立な運動量を与え，レプリカが独立と

なるまでdephase の間，計算を進める(Fig.1(b))．その後，各

レプリカで並行して計算を進める(Fig.1(c))．いずれかのレ

プリカで遷移を観測すると，それまでの経過時間を足し合

わせ，遷移を観測したレプリカのみを残す(Fig.1(d))．遷移

直後は元の状態に戻ったり，更なる遷移が生じたりしやす

いため，遷移間に相関関係が生じる可能性がある．そこで，

tcorrの間，遷移の生じた 1つのプロセスのみ計算を進める

(Fig.1(e))．その後，遷移の生じたレプリカの時刻を新たな

初期時刻 t0，原子位置を基本となる原子配置とし，最初に

戻る(Fig.1(a))． 

以上の通り，PR 法では，現在の状態が遷移の生じる前

なのか，それとも遷移の生じた後なのかを知る必要があり，

遷移の判別条件が必要である．また，独立なレプリカを作

成するための時間dephase，遷移間の相関関係をなくすため

の時間tcorrを定める必要がある．なお，dephaseは独立なレ

プリカを作成するために必要な計算であるため，解析時間

には加えず，その間に生じた遷移は無視する．  

 

 

Fig.1  Schematic illustration of PR method. 

 

 

3.  解析条件 

 3.1 解析モデル  本解析では，実験的に得ることが

できている<110>を軸方向に持つ金ナノワイヤー(16)を考え，

引張変形におけるひずみ速度依存性と温度依存性を評価

する． 

 結晶方位と寸法を Fig.2(a)に示す．原子の初期配置には，

Fig.2(b)中の領域 4の原子を完全固定した状態で，1.5psご

とに解析温度でのボルツマン分布に従う速度を領域 1，2，

3 内の原子に与え直し，ポテンシャルエネルギーの変化量

が十分小さくなるまで構造緩和を行ったものを用いる．変

形は領域 4内の原子を z軸方向に剛体変位させることで与

える．この際，領域 3 中の原子は完全固定とする．また，

領域 1と領域 2の原子にも，位置により重みをつけて変位

を与えることで，一定のひずみ分布を与えている．原子を

固定した領域と自由に動ける領域の境界で応力集中が生

じないようにするために，領域 2 で曲率をもたせている．

また，領域 2の端の原子が軸方向の表面の影響を受けない

ようにするために，領域 3と領域 4の z軸方向寸法をカッ

トオフ距離(0.673nm)以上にしている．原子数は，1,055個

である．本論文では，応力は領域 1内の原子の原子応力の

平均値であり virial定理を用いて求めている． 

 原子間ポテンシャルには，Cai and Yeにより提案された

金に対する EAM(Embedded-Atom Method)ポテンシャル(17)

を用いる．  

 

 

(a)Model size and crystal orientation.  (b)Boundary region. 

Fig.2 Analysis model. 

 

 3.2 解析条件  解析温度は 5K, 50K, 100K, 150K, 

200K, 250K, 300Kとし，速度スケーリング法により温度

制御を行う．ひずみを与えるための変位は毎ステップ与え，

ひずみ速度が 5100.1   12100.1  sの範囲で解析を行う．

ひずみ速度が 8100.1   12100.1  sでは MD法を，ひずみ

速度が 5100.1   7100.1  sでは PR 法を用いる．ただし，

ひずみ速度 5100.1  sは，300Kのみで解析を行う．また，

ひずみ速度 7100.1  s，150K では，MD 法による解析も

行い，その結果と PR法の結果とを比較し，PR法の結果が

妥当であることを評価する．PR 法では 32プロセスを用い

て計算を行う．また，タイムステップは 1.0fs とした． 

 PR 法で解析する上で必要となる値は，予備検討の結果

より，dephase2.0ps，tcorr15ps とした．遷移の判別方

法は以下の通りとした． 

(i) レプリカを作成する前に 0K まで温度を下げ，各原子



まわりで，距離が fcc金属，0K における最隣接原子間

距離(0.288nm)の 1.1倍以内の原子をリストアップする． 

(ii) リストアップされた組み合わせの数が fcc の最隣接原

子数である 12 のもののみを遷移の判別を行う際の原

子として採用する． 

(iii) 各レプリカで計算を進め，いずれかの組み合わせにお

いて，解析温度での 0.5ps間の平均距離が fcc金属，0K

での最隣接原子間距離の 1.4 倍以上となった時，遷移

が生じたと判断する．これは，最隣接原子が第 2 隣接

原子に移動した時に相当する．遷移の判別は 0.5ps ご

とに行う． 

0K での組み合わせを用いるのは，原子の熱振動の影響を

排除するためである．また，遷移の判別の際には，0K で

の位置を用いるのではなく，平均位置を用いるのは，計算

量を減らすためである．なお，解析温度を 300K よりも高

くすると本解析対象では原子振動が大きくなり，間違って

遷移判別される場合があったため，解析の最高温度を

300Kにしている． 

4.  解析結果 

 4.1 MD 法と PR 法の比較  ひずみ速度 7100.1  s，

150K における MD 法と PR 法との結果の比較を Fig.3 に，

また，PR法の計算効率を Fig.4に示す．Fig.3(a)中の青点は，

遷移が判別された時のひずみと応力を示している(後の

Fig.7(b)，Fig.8(b)中の青点も同様)．Fig.3(b)は，Common 

Neighbor Analysis (18)により構造解析を行った結果であり，

ナノワイヤーの中心軸を通る xz面で切った断面図である．

また，図中の矢印は画像間ですべり変形を生じた位置を示

している(後の Fig.6(a), Fig.7(a)，Fig.8(a)も同様)．Fig.4 中

の効率は，(MD 法での計算時間)/{(PR 法における計算時

間)(用いたレプリカ数)}である．ただし，ひずみ速度が
7100.1  s以下での MD法の計算時間は，計算時間が総ス

テップ数に比例するとしている． 

 Fig.3より，応力ひずみ曲線，変形挙動の特徴が MD法

と PR法とで，良く一致しているため，PR法の結果は妥当

であると考えられる．計算効率は，Fig.4 に示すように，

低温であるほど，また，ひずみ速度が小さいほど高くなる．

これは，遷移の生じる頻度が小さくなるためであると考え

られる．遷移の頻度が小さくなると，解析時間に加えない

計算(dephase，Fig.1(b))や１つのプロセスのみでの計算(tcorr，

Fig.1(e))が占める割合が小さくなるため，効率が高くなる．

そのため，より低い温度や，小さいひずみ速度では，更に

効率が高くなると考えられる． 

 4.2 降伏ひずみのひずみ速度・温度依存性  Fig.5に

降伏ひずみのひずみ速度と温度依存性を示す．また，Fig.6

に 11100.1  s，150K，Fig.7 に 6100.1  s，150K，

Fig.8 に 5100.1  s，300K における変形挙動と応力

ひずみ曲線をそれぞれ示す．降伏ひずみは最初に応力がピ

ークを迎えた時のひずみとしている．Fig.5 における降伏

ひずみは，MD 法を用いた範囲( 8100.1   12100.1  s)

では 5 回の計算結果の平均， PR 法を用いた範囲

( 5100.1   7100.1  s)では 3 回の計算結果の平均であ

る．PR 法では，遷移の生じた付近において多くのデータ

を出力しているため，Fig.7(b)，Fig.8(b)では一部プロット

数が多くなっている． 

 

 

(a) Stress-strain curves. 

 

 

(b-1) Structure change during deformation (MD). 

 

 

(b-2) Structure change during deformation (PR method). 

Fig.3 Comparison between results of MD and PR method at 
7100.1  s, T150 K. 

 

 

Fig.4  Efficiency of PR method. 



 Fig.5 より，降伏ひずみはひずみ速度が小さくなるにつ

れて，また，温度が高くなるにつれて，小さくなる傾向を

とっている．変形挙動のひずみ速度依存性に関しては，

Fig.6(a)に示すように，ひずみ速度が 11100.1  s以上と非

常に大きい場合には，非晶質化して変形が進行し，すべり

変形とは別の機構になっているのがわかる．一方，ひずみ

速度が 10100.1  s以下では，Fig.7(a)のような{111}面での

すべり変形を観測することができる．Fig.7(b)中にも，すべ

り変形に伴う応力の急減が確認できる．また，すべり変形

においては，新しいすべり面で半転位を発生して次々と積

層欠陥を生じる場合と，積層欠陥面またはそれに沿って優

先的にすべり変形が進行する場合とがあるが，ひずみ速度

が大きい場合は前者が(Fig.3(b), Fig.7(a))，ひずみ速度が最

も小さい 5100.1  sでは後者が多く見られ(Fig.8(a))，

ひずみ速度によって変形挙動が変化していることがわか

る．なお，本報では割愛するが， 6100.1  s以上の解

析を行った温度範囲では，変形挙動の温度依存性は見られ

なかった． 

 4.3 低ひずみ速度における降伏ひずみの予測  本解

析では，PR 法を用いることで MD 法では解析困難なひず

み速度範囲での解析を行ったが，まだ実際的なひずみ速度

とは大きな隔たりがある．そこで，より小さいひずみ速度

における降伏ひずみを，Wen et al.により提案された遷移状

態理論に基づく方法(19)により評価する．この方法では，材

料内で着目する熱活性化過程(本解析では転位生成)が最初

に生じる頻度が最大になるひずみを評価する．一般的に応

力駆動熱活性化過程において，ひずみ(応力)が小さい範囲

では遷移頻度は非常に小さく，またひずみが大きくなると

それまでに熱活性化過程を既に生じている確率が高くな

るため，最初の熱活性化過程が生じる頻度は低くなり，あ

るひずみにおいて最大頻度が現れる． 

 Wen et al.によって与えられた降伏ひずみy を与える式

を本解析モデルに適用させた式を次に示す． 
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上式中の W0はランベルトの W 関数，Q0は応力が負荷さ

れていない状態での活性化エネルギー，k はボルツマン定

数，T は温度，はひずみ速度，N は着目する熱活性化過

程のモード数(活動し得るすべり系の数2)，は熱活性化 
 

 

Fig.5  Influence of strain rate and temperature on yield strain. 

 

(a) Deformation behavior. 

 

 

(b) Stress-strain curve. 

Fig.6  Analysis results at 11100.1  s, T150K . 

 

 

(a) Deformation behavior. 

 

 

(b) Stress-strain curve. 

Fig.7  Analysis results at 6100.1  s, T 150K. 



 

(a) Deformation behavior. 

 

 

(b) Stress-strain curve. 

Fig.8  Analysis results at 5100.1  s, T300K. 

 

過程が生じる時の振動数，0，Sは次式(2)，(3)で表される

温度 Tの関数である． 
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上式中の a，bは以下の式で表される．
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また，式(3)中のは活性化体積であり，温度依存性を次式

で表す． 

 

  TT 10    (7) 

以上より，a0，a1，a2，b0，b1，b2，Q0，0，1が求まれば，

式(1)より，ひずみ速度，温度 Tの関数として降伏ひずみ

を予測することができる． 

本解析では，ひずみ速度 8100.1  s, 温度 5K, 50K, 

100K, 150K, 200K, 250K, 300K での MD法の結果を用い

てフィッティングを行う．まず，解析から得られた降伏ま

での応力ひずみ曲線を式(4)によりフィッティングするこ

とで a0, a1, a2, b0, b1, b2を求める．その後，式(1)を，ひずみ

速度 8100.1  sで MD法により求めた降伏ひずみに温度 T

の関数としてフィッティングすることで， Q0，0，1 を

得る．また，N 68,  12100.1  sを用いる． 

 フィッティング結果を Table 1，2に，低ひずみ速度での

予測曲線を Fig.9に示す．Fig.9より，理論からの多少のず

れはあるものの， PR 法により直接求めた結果

( 5100.1   7100.1  s)と良く一致していることから予

測結果が妥当であることがわかる．このことから，初期降

伏の機構が変化しないという仮定の下，ひずみ速度
8100.1  sの結果より，低ひずみ速度における降伏ひずみ

を予測することができていると考えられる．例えば，実際

的なひずみ速度である 2100.1  sでは，300Kでの降伏ひ

ずみは 0.018(降伏応力は 1.4GPa)程度であり，MD 法のひ

ずみ速度範囲で求まる値のおよそ 35%しかないことがわ

かる． 

 

Table 1  Obtained parameters (parameters in Eq.(5), (6)). 

a0[GPa] 122.1 b1[GPa] 861.2 

a1[GPa/K] -0.07121 b2[GPa/K] -0.3189 

a2[GPa/K2] -0.0001439 b3[GPa/K2] -0.002489 

 

Table 2  Obtained parameters (Q0, 0, 1). 

Q0[×10-19 J] 2.036 

0[×10-29 m3] 4.700 

1[×10-32 m3/K] 3.150 

 

 

Fig.9  Prediction of yield strain at slower strain rates. 

 

5.  結言 

 本論文では，MD 法と PR 法を用いて金ナノワイヤーの

降伏ひずみ，変形挙動，および，それらのひずみ速度，温



度依存性を明らかにした．以下に，得られた結果をまとめ

る． 

(1) バルク状態の金属と同じように，ひずみ速度が小さく，

温度が高くなるほど，降伏ひずみは小さくなった． 

(2) ひずみ速度が 11100.1  s以上と非常に大きい場合，変

形はすべり変形とは異なる非晶質化を伴う別の機構で

進行した．ひずみ速度が 10100.1   s以下では，変形は

転位運動で進行し，{111}面でのすべり変形が観測され

た．また，温度 300K で，ひずみ速度を 5100.1   sま

で小さくすると，積層欠陥面，および，それに沿う面

でのすべり変形が多く見られるようになり，ひずみ速

度によって変形挙動が変化することが確認された． 

(3) MD 法の結果より，初期降伏の機構が変化しないとい

う仮定の下，実際的なひずみ速度における降伏ひずみ

を予測することができた．PR法で直接評価したひずみ

速度範囲での降伏ひずみを精度良く再現していること

から，より小さいひずみ速度での値も妥当であると考

えられる． 

また，PR 法は，低ひずみ速度による引張り変形解析等，

遷移の生じる頻度の小さい現象に対して，有効であること

がわかった． 
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