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　 　 　 　　 　 　 　 1．は じめに

　結晶の 塑性変形は ，微視的 には転位の 生成 と伝

搬か らなる． したが っ て ，転 位挙動 に及ぼす応力

や温 度の 効果 を知る こ とは金 属結晶 の 変形や破壊

を制御す る上 で 重要で ある．LiF中 の転位速度が ，

分解せん断応 力の 関数として，Johns1Dnらにより．

実験的に計測されて い る
1）．近年，分子動力学法が

メゾス コ ピッ クの変形や破壊 の現象 につ い て 適用

されて い る
n
．Schitotzらは，　 fcc　Cuの 引張変形下

に お け る 転位 速度 に つ い て の 分子動 力学 計算結果

を発表 してい る
m ．彼 らは，高速せ ん断変形 条件下

で ，刃状転位 の 速度 が横波の 音速と 同程度 となる

こ とを報告して い る が，温度条件に つ い て は 明 ら

か に して は い な い ．

　本研 究で は ，単結晶 Ni に つ い て
一軸引 張条件下

で の 高速変形 の 分子動力学 シ ミ ュ レーシ ョ ン を行

い ，刃 状転位挙 動 の 温度依 存性を明 らか にする．

　　　　　 2 、シ ミ ュ レ
ー

シ ョ ン方法

　系は，fccユ ニ ッ トセ ル 10× 10 × 10か らな り，総

原子数は 4000で ある ．温 度条件は ，77−1200K の

範囲に設定 した．系の y方向は周期境界条件，系の

x な ら びにz 方向は 自由表面と した ．一軸 引張変形

は，系の yi方向の セル長 を，0．1％／0．5psで強制ス

ケ
ー

リングする こ とによ っ て 行っ た．転位速度は，

｛lll｝面上 の く 112＞ 方向 に お い て定義 し，お よ そ 1

ps 間の 転位の 位置をプ ロ ッ トし ， そ の 傾きか ら計

算 した．見か けのヤ ン グ率は，ス ケーリン グひず

み がO．4〜2．4 ％まで の弾性範囲におい て，応力ひ

ずみ線図か ら求めた．みかけの ひずみ ε 密度 ρ，

な らびに，ヤ ン グ率 E に つ い て は，熱膨張の 効果

を補 正 して い る．そ の 他の 計算手法の 詳細は ，相

原らによる既報
4’G）

に準 ずる．

　　　　　　 3 ．結果お よび考察

　温度1000K 以下におい て は，弾煙変形後．　 Ni単

結晶 の 自由表面の 角近傍 に点 欠陥が 発 生し，こ こ

を起点として，1本の 部分刃状転位が 自由表面の 角

か ら発生する （降伏点）．こ の第 1 の 部分転位 は，

そ の 長さを変えなが ら ｛111）面上 を伝搬 して い く．

最 初の 転位が結晶中を伝搬す る間，同じ ｛111｝面

に 2 番目の 転位は発生 しな い ため，積層欠陥 の 領

域が拡大して い く，

　各温度における，降伏点に お ける みか けの ひず

み （熱膨張の 影響は補正 済） につ い ての温度 依存

性 は小さく，その平 均は，8．04±0．53％で ある．こ

れ は結晶表面 における転位の 核発生が，原子 の 最

隣接 距離の 瞬 間的な 最小 値 ， すなわ ち，原子 の 熱

振動 の 振幅の 変化と格子の 熱膨張に ，影響 を受け

る こ とが原因 と考え られ る．シ ミ ュ レ
ー

シ ョ ン で

求め られ た降伏応力の温度依存性を図 1 に示す．

温度 の 上昇 と とも に ，転位は よ り低 い応力で 伝搬

す るようにな る．図 2 は 298K で の 値で規格化 した

ヤ ン グ率の 温度依存性 を示す ，シ ミ ュ レ
ー

シ ョ ン

結果は実験結果と良く一致 し て い る ．

　横波の 音速vi を，次式より計算 した．

　　　　　ソ；＝ ｛E1 ［2ρ （1＋ v ）】｝
に｝5

こ こ で，は ボア ソ ン 比 v には実験値 の 0．312を用 い

た
5｝．各温度における，横波の 音速によ り規格化 し

た転位速度を図 3 に示す．600　K 以下 で は転位速

度は横波の 音速の 70 ％ の オーダー
で ある．規格化

した転位速度は600　K 以上 にお い ては ，温度の 上

昇 と共に直線的に 減少する．

　 一
方，1200K にお い ては，上記 とは異な る変形

挙動を示 した．図 4 は 1200K にお けるNi単結晶の

スナ ッ プシ ョ ッ トである．【00：1方向は引張 り方向

に対 して垂 直で あ り，［010」方向は 引張 り方 向 に 対

して 平行で あ る．43．5ps が 1200　K にお け る降伏点

に 達 した時間で ある ．弾性変形域で ある 255ps で

は，自由表面 の原子 は乱れた構造を とっ て い る．

結晶内に は 多 く の 空孔 が 生成 し，原 子配 列 の 規則

性に乱れが生じて い る．［0101方向にお い ては20の

（010）面が存在する．応力ひずみ線図にお い て塑性

変形領域 で ある53，0psで は，［010］方向にお ける fcc
構造 の 長期 の 周期性 は ほ とん ど消失 し て い る が ，

【OO　1］方向にお い て は長期の 周期性 を示す原子もい

くらか見受け られ る．53．O　psか ら73，0　 psの 間で 同

素変態が起 こ り，応 力の 緩和 は転位 の発生を伴わ

ず原子 の 協調運動 に よ っ てな され る．73．Ops に お

ける構造は （010）面に お ける 2 次元液体にな っ て

い ると考 え られ る，引 っ 張 り方向 で あ る ［OIO］方

向に お い ては，21枚の （OIO）面が存在してお り，

新た な面が発生し て い る こ と がわ か る ．

　 　 　 　　 　 　 　 4 ．ま とめ

　転位挙動 の 温 度依存性 は 3 つ に 分類 で き る ．

（1 ） 低温 に お い て は，刃 状 転位 は 横波 の 音 速 の

オーダー
で伝搬する ，　 （2 ） 中問温 度域では 温度

の 上 昇 と共 に 転位速 度 は減 少 す る ． こ の 減少 には

2 つ の 原 因が 考え られ る．第一
は，温度 の 上 昇に

よ りNiが軟化 し降伏応力が 減少 し た こ と （転位速

度は 応力 の べ き乗で 変化する ため） ．第 二 は ，転

位 と フ ォ ノ ン （熱振 動） との 散乱な い しは粘性相

互 作用 で ある ． （3 ）高温域 で は ，高ひ ずみ 下に

お い て も転位 はす ぐには動 けな くな る．
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　　マ クロ な視点から ， 本高速引張変形挙動をみる

と，第一一の低 温域は 金属結晶の 脆性破壊的挙 動，

第 二 の 中温域 は ， 金属結晶の塑性変形的延性挙動 ，

第三 の 高温域 は，金 属結晶の 粘弾性挙動 で あ ると

畜 k る，
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Fig．3．　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　 edge

dis置ocation 　ve1   ity　by　the　transverse　sound 　velocity 　in

thc　＜112＞　direction　on　Ihe　｛1i1｝　plane　at　each
temperature ．　Both　velocities 　are　resu ］ts　of 　MD 　simulation ，
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Fig」 ．Temperalure　dependence　of　1he　tn」e　yicld　stress

of　fcc　Ni　single　crysta】．
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Fig．2．　Temperature　dependence　of 　the

Young’

s　mOduli 　by　that　at　298　K 　for　MD 　and 　experiment

nomalized

　　　　　　　　
5）．

Fig．4．　Snapshots　of 　the　Ni　single 　crystal 　at　1200　K

from［001】and ［OIO］directions．　The　tensile　direction　js

paralleled　to 【010】direction　and 　perpendicu］ar　to ［001亅
direction．　Time 　43．5　ps　corresponds 　to　yie】d　point　at
1200K ，

一276一

N 工工
一Eleotronio 　Library 　


