
The Japan Society of Mechanical Engineers

NII-Electronic Library Service

The 　Japan 　Sooiety 　of 　Meohanieal 　Engineer
・s

第 1部 （23）分子動力学法によるき裂先端近傍の塑性変形解析
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　　　　　　　　　　1 緒　　雷

　近年，マ イクロ ス ケール にお ける材料の機械的特性評価に

関す る研 究が盛ん に行われ て い る．き裂や粒 界は金属 材料 の

力学的特性 に大きな影響 を与 える主 要な要 因で あ り，これ ら

を含 む系 の 変形 と 破壊に つ い て 原子 ス ケールで 評 価する ため

に分子動力学法が利用されて いる．引張り荷重を負荷 した と

きの き裂進展や き裂先 端か らの転位の 放出および転位の 運動

に関す る多くの 研究成果が報告され て い る “）−tz）．さ らに，分

子動力学法を用い て ， き裂 と粒 界 の 両方を 含む 系の 機械 的特

性 の 解 析 も行 われて い る．Zhangら は，　 Cuにモ
ード 1型荷重

を 負荷 して ，き裂 先端 か ら放 出 され た転位列 と粒界 との 相互

作用につ いて検討した 「s，．また，西村らは，α
一Feにモード 1

型 荷重を負荷 し，脆性き裂進展に及 ぼす 粒界の 影響 につ い て

報告して い る en，これ らの 研究が示す よ うに ， 分子 動力学法

を用 い た材料 の機械 的 特性解 析 は，単調 な 荷重 を負荷す る場

合にお い て は 有効 な方法で ある こ とが確認 されて い る．一方，

疲 労 き裂 の進展過 程 を原子 ス ケ
ー

ル で 理解す る ため に， 分子

動力学法を用 いた解析が試み られて い る．久保らは，α
一Feを

用いて 応力拡大係数の 振幅が 非常に小 さい 下限界 近傍の モ ー

ド 1型 繰 り返 し荷重 を負 荷 した ときの 疲労き裂進 展 解析 を

行 っ た ｛m ．しか し，こ れ ま で の研究で は，疲労破壊 に お ける

塑性変形過程の影響が十分 に検酎 されてお らず，また，粒 界

を含む系 の解析 もな されて い ない ．そ こ で ， 本研 究で は き裂

と粒界の両方を含む系に繰り返 し荷重を負荷し ， き裂先端近

傍で の 塑 性 変形 過程塾よ び き裂進 展 メ カニ ズ ム を考 察 す る．

解析 に用 い た材料 は体心 立方構造を有す る CtTFeで あ る，

　　　　　　　　　　2　解析方 法

2。1 分 子動力学法　　分子動力学法で は ， 物 質 を古典力学

に従 う多粒子系としてモ デル化する．粒子 （原子）は他の 原

子 か ら受ける 原子間力によ っ て運 動 し，原子 の 運動は Newton

の運動 の 法則 に よっ て 表 さ れ る．α
一Feの原 子 間力 を記述す る

た め に ，
二 体問ポテ ンシ ャ ルで ある Johnsonポテ ン シャ ル  

を用 いる．Johnsonポテ ンシャ ル は，第 2近接原子まで が含

ま れ る カ ッ トオフ 距離 を有す る短距離型 ポテ ン シ ャル で あ る．

また，ひずみ を負 荷お よ び除荷 した後は，系 の 体積 と温度 を

一
定とす るカ ノニ カル ア ンサ ンブル を適用す る．一定温度を

実現する最 も簡便な方法と して，一定時間ス テ ッ プごと に原

子 の 速度 に定数を かけて設定温度 にス ケールす る速度 スケー

リ ン グ法を用 い る．

2・2 解析 モ デル と計算条件　　図 1 に結晶 格子 方位と き裂

面お よび き裂 先端 方 向め関係 を示す．体心立方構造の最稠密

面 は ［110｝面 で，すべ り面お よびす べ り方向は ， そ れぞ れ

｛1121面および〈111＞方向で ある．図 1に太線で示すよ うなす

べ り方向を面内に含 みすべ り面に垂直な （101）面を観察面とす

る．分子動 力学 シ ミa レ
ー

シ ョ ン の解析結果は この 観察 面上

に示 される．また，図に示す よ うにき裂 先端方向は ［OIO］方
向 ， き裂面 は 〔101）面で あ る．x軸をき裂先端方向に y軸 を き

裂面に垂直方向に，z 軸を観察 面 に垂 直 方向に とる ．

　図 2 に本研究で 解析す る 系を示す．X 軸に垂直な境界は 自

由表面 とす る．y 軸に垂 直 な境界 で は ，系に モ
ード 1型 の 荷

重を負荷す るため に解析領域 の 上下 に 4原子層の 固定層をお

い て 系を固定 す る．また，z軸に 垂直な方向は 6原子層で 周

期境界 条件 を与え る．き 裂長 さ は 20a （a は格子 定数で

0，286nm）で 原子 を取 り除い て き 裂を 導入す る。系 の 大 きさ は

x 軸方向が 200a，　y 軸方向が 600aで ある．粒界は 図に示 すよ

うにき裂を取 り囲む よ うに 2箇 所 に導 入する．系 内の 原子数

は 100万個で ある．

　 初期 条件 として，体心 立方構造の 格子位置 に各原 子 を配置

し，設 定温 度 300Kで Maxwe　11分布 に従 う速度を与 える．図3

に系 に負荷する荷重の 履歴を示す．図に示 すよ うに，系に矩

形 の 片振 り繰り返し荷重を 12回 負荷す る．まずは じめ に，ひ

ずみ 0％で 緩和計算 を行 っ た後，系は急速に 引張 られ る．最大

日本機械 学会 〔Nα03−06〕材 料 力学部 門2003年春の シ ン ポジウ ム 講演論 文集 （
’03．3 ．28〜29 東京）
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ひ ずみ は 6，0Xで ある．系にひ ずみ を負荷 した後 ， 系 の体 積と

温 度 を一定 に保ち 200000時間ス テ ッ プの 緩 和計算を行 う．そ
の 後，ひずみ を 0％ に 戻し再び一

定体積
一

定 温度 の 条件 下 で

200000時間ス テ ッ プの 緩和 計算 を行 う．こ れ を 1サ イク ル と

し ， このサイクル を 12回繰り返して ， 系内の応力分布 の 時間

変化 および繰 り返 し荷重負荷後の き裂先端近傍 の 原子配 置 の

変化を 観察す る，全 時 間ス テ ッ プ数は 480万 時間ス テ ッ プで

あ る．1 時間 ス テ ッ プ は 0．354fs で あ り，全 計 算時 間 は

1．7nsecで ある．系内の 応力分布 を求める際の 局所応力テ ン

ソル の評 価は以下の 方法を用い る．まず，物理 空間 を200x200
の 小 ブロ ッ クに分割する，局所応力テ ンソル は各ブロ ッ ク ご

と に IOOO時間ス テ ッ プの ビ リアル の 平均か ら計算さ れ る．
2・3， 対 称傾角粒界　　粒界 は 粒界 磁 を境 とした結 晶粒間の

相対的な方位関係で特徴 づ け られ る多 結晶材料特有の内部構

造 で あ る．粒 界を系統的に 扱うため のモデル は現 在 の と こ ろ

確立 され てい ない が，比 較的取り扱い が容易な傾角粒界 とね

じ り粒界に 関する研究 は行 われ て い る．そ の 中で も， 対 称傾

角粒界 は最 も研 究が進ん で お り，粒 界周 辺 の原 子配置 が 報告

されて い る．d − Feの 対称傾角粒界に関して は，　Woltらω が，
傾角 を変化させ て 粒界エ ネル ギーを計算 して い る ，また，中

島らtuは粒界構造に関する考察 を行っ て い る．これらの 研究

で は，傾角 軸の 方位は＜llO＞方向で，ポテ ンシャ ルは本研究

と 同じ Johnsonポテ ンシ ャ ルが用い られて い る．傾角の変化

に伴 っ て ，粒界エ ネ ル ギー
が 局部的 に低 くなる谷 間 （カス プ）

が存在する こ とが報告され て い る．粒界エ ネルギーが最 小 に

なる の は 傾角が約 110度 の ときで，その 値は 0，267J／皿
1
で あ

る．こ の粒界の粒界面は lli2］面で，Σ値 は 3で ある．本研究

で は ，こ の 粒 界を解析 対象 し，〈110＞［112｝粒界 と呼ぶ．画 4
にひずみ O％にお ける緩和計算後 の 〈110＞［1121粒 界周辺 の 原子

配置を示す．図中には，2原子層示 して お り，黒 塗 りの 原子

と白塗 りの原子 で は存 在す る層が 異なる こ とを表 して いる．
また，中島 ら町 こよ っ て示 された粒 界の 周期構造を記述する

構造ユ ニ ッ トを実線で 表示して い る．＜IIO＞［｛12］
’
bl界は，体

心 立方構 造 の 整合双 晶界 面で，粒界 近傍 の原 子配 列 は 乱 れ が

少な く，格子面の 湾曲な ども見 られ ない．さ らに，結晶粒 界

周辺の 原子のポテ ン シャ ルエ ネル ギ
ーは完全結晶内の 原子 と

ほぼ同じである．

　　　　　　　　　3　解析結果と考察

3・1　1サ イ クル 荷奠負荷時　　図 5 は系に 1サイ クル 目の

荷重 を負荷 して 110 0時間ス テ ッ プ経過後 の き裂先端近 傍の
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原子配 置で あ る．き裂 先端か ら菱形 に体心 立方構造・と は 異 な

る結晶構造の 領域が広が っ て お り．｝，ζの 領 域内で は，三 角格

子を積層し准ような六 角形 の原子配置が観察 され る； Z 方向

の 積層構造はABABABとな っ て い る 墨とを別 の観察 で確 認 して

い る．これ はき裂朱端 の 応 力集中による応 力綉蹕相変化が 起

こ り，体心立 方構造か ら叢密六 方構 造 へ の 相変化 が起 ビっ た

結果 と考え られ る．こ の 現象 は，西 耕 らに よ る α
一Feの 脆性破

壊過程の 分子動力学解析で も観察されて い る 〔4．図 6 にき裘

先端 と結晶粒 界間の 局所応力σ
y
の 分布の時間変化を示す．σ

y

の最小値は 一5GPa，最 大値 は 10GPaで ある ．図6 （a）で は，き

裂先 端付近 に 前述の 相変化領域 が 観察 さ れる．さ らに，き裂

先端 か ら右上 方向 （［111】方 向）に 相 変化 領域の 角部か ら放出

され た 刃状転位が観察され る．こ の 刃状転位の すべ り面 およ

びすべ り方向はそれぞれ q21｝面お よび ［m ］方向で あり，α一

Feの す べ り系 と一致 して い る．図 6 （b）に示すよ うに，刃 状

転位は α
一Feの す べ り系 に 沿 っ て 運動 し，粒界 の 到達 した後，

粒界に吸収 され る．そ の結 果 と して ，粒界上 に原子空孔の よ

うな ボイ ドが残る   ，図 6 （c ）で は，き裂 先端 か らの 刃状転 位

の 放 出は続 き ， き裂 先端か ら右上方向には 3個の 刃状転位が

観察さ れ る．また ， 刃状転位 の放出によ っ て 相変化領域が縮

小 す る こ と，お よ び，刃状転位が粒界 に到達 した後，粒界 を

越えて 運動で きな い ため に 粒界を 起点と し た堆積転位 列が 形

成さ れ る こ とが確 認 され る．〈110＞田 2｝粒 界は，粒界 エ ネ ル

ギーが 低 く安定で あ るため粒 界破壊等は観察さ れ ない ．最終

的に，図 6 ｛d）に 示すよ う に，粒界 を起 点 と した安 定的 な堆 積

転位列 が形 成され，相変化領域 は消 滅す る．また，き裂 先端

の 相変化領域 は安定な相で はな く；十分 時間 が経過す る と 逆

相変化が起 こ り元 の体心立方構造に戻る の で，相変化 領域 の

最密六 方構造 を実験 的 に観察 す るの は菌難で ある と考え られ

る．

　次に，1サイ クル 目の 荷重を除荷した 時の 局所応力σ の 分
　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 v

布の 時間変化を 図 7 に示 す．σ の 最 小 値 は一12GPa，最大値は
　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 ソ

3GPaで ある ．図に示すよ うに，粒界 を起点 とす る堆 積転 位列

を形 成 して い た刃 状転位 は ， 転位 間の 相互作用によ っ て 駆動

され除荷 後急 速 に き裂先端 に 戻 り，き 裂先端 に 吸収 さ れ る．

図7 （d）では，すべ ての 刃状転位 は き裂 先端 に 吸収 され，系内

か ら消滅する．

3・212 サ イクル荷震負荷後　　荷重の 負荷と除荷を繰 り返

す と，1 サ イ クル 目で観察 され た き裂先端 にお ける 刃状転位

の 放 出 と吸収が 繰 り返 され る ．図 6 で は，き 裂 先端 か ら右 上

方向に 刃状転位が放出 され て い るが，他 の サイ クル で は き裂

先端か ら右下方向 （｛111］方向）に 放出された り，右上 方向と

右下方向の両 方向 に放 出 され る場合も観察されて い る．また，
荷重負荷時 の 最終状態 として ， 双晶変 形 が生成す る 場合が あ

る こ とも観察 されて い る．図 8お よ び 図 9 で は ，荷重 負荷 前

と 12サ イ クル終了後の き裂先 端付 近 の 状態 を比較 す る．図 8

には き裂 先 端付近 の エ ネ ル ギ
ー

分布 を示 して い る．エ ネ ル

ギ
ー

の 最小値は
一・3．　OeΨ，最大値 は一2．5eVで ある．図 9はき裂

先端極近 傍の 原子配 置で あ る．図 8 （b＞で は，き裂先端付近に

エ ネル ギー
の 高い 領域 が複数点在 して い る の が 観察 さ れ る．

こ の 高エ ネル ギ
ー
鎮域 は，図 9 （b）との 比較 か ら明 らか なよ う

に原 子空 孔で あ り， 原子空孔 はすべ り方向に沿 っ て 生成 して

い る．図 9 （a）お よび図 9 ｛b｝中の実 線 は初期 の き裂 位置 を表

して お り，図 9 ｛b）　＊の 点線は 12サ イ クル 終了後 の き裂 先端

位置 を示 して い る．図 9よ り，繰 り返 し荷重負荷に伴 う き 裂

進展が観察され る．き裂進 展方 向は き裂先端方 向 で あ る 〔elO］

方向で は な く，すべ り方向で ある ［11n方向で ある．き裂 進展

量は 2nmで 1サ イ クル 当た りで は O，17職 で あ る．
3・3 疲 労 破壊初 期 過程の き裂進展メ カ ニ ズム 　　以 上 の 解

析 結果 か ら，本研 究 で は，疲労 破壊の 初期過程に おける 疲労

き裂進展 メカニ ズム を提案す る．第二 段 階の 疲 労き裂伝播に

お け る 低速 度域 （ス テ
ージ IIa）で は，疲労き裂 進展 速度 は

非 常 に遅 く，そ の 進展 メ カニ ズ ム は解明されて い な い．実際

低 速度 域で の き裂 進展 速度 は 1サ イク ル 当た り O，1〜 ln皿程

度 で，原子 スケ
ー

ル とほ ぼ同等で あ る．本研 究 にお ける 解析
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（a）Before　loading （b）After　thetwelfth　cyele （a）Before　loading Φ）After　the　tWe 岨h　cycle

Fig．8　Ene 【gy　conteurS 　around 　the　grack　tip　not 　only 　before　loadng　 Fig．9　Atom　configuirations 　ardut．iq　the　erack 　tip　not 　cmiy 　before亜oading

　　bUt　also　after　the　twolfth．cyclc ，　　　　　　　　　　　　　　　　　　 加 t　also　d負Gr　the　tWelfti1
’
　cycleL

よ り， 繰 り返 し荷重負荷に伴 うき裂 先端か らの転位の放出お

よ びき裂先端で の 転位の 吸収の繰 り返 し等の 塑性 変 形過 程 に

よ り，き裂先 端付近 にすべ り方 向 に沿 っ て い くつ か の原子空

孔が生成する こ とが観察された．荷重の 繰 り返 し数の増卯に

伴っ て，す べ り方向に沿っ た原子 空孔 の密度 が増加すると と

もに ， 原子 空孔 とき裂 先端 が合体する こ とによ り，き裂はす

べ り方向に 沿っ て 進展す る と考 え られ る．

　 　 　　 　 　　 　　 　 4　 結 　 　言

　繰 り返 し荷重 を負荷 した 時の 材料の 破壊特性を ミ ク ロ ス

ケールで 評価するた め に，α
一Feを用 い た 分子 動力学シ ミ ュ

レr シ ョ ンを行っ た．本解析で は，き裂と粒界の 両方を含む

系 を扱 っ た．粒界は 傾角粒界の 中で 粒界エ ネ ル ギーが最 小 で

あ る〈110＞Il12］粒界 を用 い た．原子 問ポテ ン シャ ル と しては，
α
一Fe の 原子間力を記述す る 二 体間ポ テ ン シ ャ ル で ある

lohnsonポテ ン シャ ル を利用 した．系 の 設定 温度 は 300K，系

内の原子数は 100万個であ る．系にはモ
ー

ド1型荷重を 繰 り

返 し 12薗負荷 した．1 サイクル 目の 荷重を負荷した時，き裂

先端で の 応 力集 中に よ り，き裂 先端近傍 で は体 心 立方構 造か

ら最密六方構造へ の 相変化が起 こ る こ と，お よび，き裂先端

か ら刃 状転位 が放 出 され る こ とが観 察 され た，そ の 後 ， き裂　　　　　　　　　　　　　　
先端か ら放出さ れた 刃状転位はα

一Feの すべ り系に 沿っ て 運動

す るが，粒界 を越 えて 運 動で きな い た め粒 界 を起点 とす る堆

積転位 群が形 成 された．また，時問 の 経過 に伴 っ て，き裂先

端近傍の 相変化領域は 消滅し た．1サイ クル 目の 荷重 を除荷

した時 には，き裂先 端か ら放出された刃状転位は き裂 先端 に

戻 り，き裂 先端 に吸収 され 系 内か ら消 滅する．12サ イクル 終

了後 には，き裂先端付近に多数の原子空孔が観察され た．ま

た，繰 り返 し荷重 負荷に伴 うき裂 進展 も観察 さ れ た．き裂 進

展方向は き 裂先端方向で ある ［OlO］方向 で はな く，すべ り方 向
　 　 　 　 　 　 　 　 　 　

で あ る ［111］．方 向で あ る．き裂 進展 速度 は 1サ イ クル 当た り

O．17nmで あり，第二 段階の 疲労き裂伝播 における低速度域に

相当する こ とが示された．以上 よ り，疲労破壊の 初期過程に

お ける き裂 進展 メ カニ ズム を提案 した．すな わち，き裂と 原

子 空孔 の合 体に よ り，疲労き 裂は すべ り方向に 沿っ て 進展す

る．原子 空孔 は，繰 り返 し荷重 を負荷 した こ とによるき裂 先

端で の 転位の 放出および 吸収等の 塑 性変形過程によ り生成 す

ると考えられる．
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