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Quasicontinuum法に お ける転位力学場 の 表現可能性に関する研究

金沢大学　○下川智嗣　　金沢大学 （現 ： （株） パ トラ イ ト）長澤慶和

　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 1　 は じめ に

　 ナ ノ メートル で の 物 質 の 力学 的特 性 を解 析 して い く手

法 の 開発が 盛ん に 行わ れ て い る．一
般的 に こ の よ うな 問題

は 原 子 シ ミ ュ レ ーシ ョ ン が 有 効 で あ る と考 え ら れ る が ，計

算 コ ス トが 大 き い とい う問題が あ る，そ こ で ，原 子シ ミ ュ

レ ーシ ョ ン に 連 続体領域 を用 い る原 子連 続体結合 モ デ ル

が 提案され て い る．しか し連続体領域で は 原子個々 の 区別

が で きない た め
， 結 晶材 料 の 塑性 変 形 を担 う転 位 の 再現 が

課題 と な る．連続体中で 転位を取 り扱うよ うに 拡張 し た連

続体 モ デル に ，Discrete　dislocation　m 〔｝del （DD モ デル ）
1）

，

Extended　finite　elementmethod （XFEM ）
2）3）が ある．　 DD モ

デル で は 転 位論 の 解析 解 に よ り転 位 を扱 うこ とが で き るが ，
一
般的な DD モ デル は等方性の 性質を示す．一

方で XFEM

で は 転 位 論 の 解 析解 を用 い る必要 が な い た め
， 異 方性 の 性

質の 下で 転位の 再現 に成功 して い る が ，連続体領域で は構

成式を用 い るた め，原子 （原子間相 互作用 を用 い る）
・連続

体 結合 界 面で 力 学 的 に完全 に滑 らか な結 合 状態 を表現 す る

こ とは 困難で ある．そ こで ，本研究で は，連続体領域 を原

子 間 ポテ ン シ ャ ル を用 い て 表 現 す る Quasicontinuum（QC）

モ デル
4）を 用 い て （そ の た め，原子

・連 続体領域の 弾性 力

学 場 は滑 らか に 結合 可能 で あ る），異 方性 の 性質の 下 で 転

位を 表現 す る こ とを試 み，転 位 の 応 力 場，転 位 に 働 く力

（Peach−Koehler　force）の 評価 を行 な う．

　　　　　　　2　解析 モ デ ル と 解析条件

2．1　原 子 問ポテ ン シ ャ ル 　解析 モ デル は 2 次元 と し，原子

間相 互 作用 と して，ア ル ミニ ウム を表現 す る shifted −force−

Morce ポテ ン シ ャ ル を採用 す る．格 子 定数　ao 　＝ 　O．2493　nm ，

cll ＝203 ．4 　GPa ，　 c12 ＝c44 ＝67．8　GPa で あ る，

2．2　QC モ デ ル 　 図 1（a）に 転位 を含 む領域 の 原子 モ デル

と 図 1（b）に 同 じ領 域 の QC モ デ ル を 示 す ．図 1（b）の 黒 丸

は，園 1（a）の 原 子 を連 続体近 似 した 節 点原 子 を示 す．各 要

素 は，節 点 原子 の 位 置情報 か ら 計算 さ れ る基 本格子 ベ ク ト

ル を持 ち，そ の 基本 格 子 ベ ク トル を用 い て ，要素 内に 均 質

な 結 晶構造 を構築 し，原 子 間 ポテ ン シ ャ ル を用 い て そ の 要

素 の エ ネ ル ギーを計算 す る こ とが で き る．こ こ で，各要素

内 （欠 陥 を含 ま ない ）に は Cauchy−Bom 則 を適 用 す るた め，

要 素 1の エ ネル ギーEl は 式 （1）で 示す こ とが 可 能で あ る．

　　Et　．　NtEatem ・………・…………・……・・…（1）

EatOmは基 本 格 子 ベ ク トル に よ り計算 で き る原 子
一

個の エ

ネ ル ギ
ー，Nl はUt素　1が 代表す る原子 の 数 で あ る．式 （1）

の よ うに 要 素 tの エ ネ ル ギーに 原子 間ポ テ ン シ ャ ル を 利用

す る こ とで，QC モ デ ル で は原 子領 域 と全 く同 じ弾 性 異 方

性や非 線形弾性特性 を扱うこ とが で きる．

2．3　QC モ デ ル に お け る転 位 の 表 現 方法 　図 1（a）は 原子

モ デル を 用い て転位 を表現 した もの で あ る．こ の 図か らわ

か る よ うに転 位 の コ ア に はバ ーガー
ス ベ ク トル に対 応す る

欠 陥構 造が存在す るが，その 周 りは 弾性的に 結晶構造が 歪
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（a ）　ato 皿 ic　mode1 　　　　　　　　　　 （b）QC　mode 虱

Fig．1At （》mic　and 　QC　modeis 　containing 　a　dislocation，

ん で い る た め，転位 コ ア 以外の 領域 は QC モ デ ル で 表現す

るこ とが 可能 で あ る，一
方，図 1（b）に 示 す よ うに，転位 コ

ァ を含 む要素 e で は，バ ーガ ス ペ ク トル に 対 応 す る欠 陥構

造 が 存在 し，その 領 域を連 続体近似 す る物理 的 な意味は な

い が ，通 常，転位 の 自己 エ ネ ル ギー
は，転位 コ ア の 欠 陥領

域 に 比べ て ，弾性 ひずみ エ ネ ル ギー
の 方 が十 分大 きい た め

転位 コ アの 影響を 無視で き る と考え る こ とが で き る．そ の

ため，こ こ で は転位 コ ア の 領 域 を一つ の 要 素 e に代 表 させ，

転位 コ ア の 構造 は 考慮 しない ．QC モ デル に お け る転位の

表 現能 力 を検 討 す る た め に，30nm ×30　nm の 正 方形領 域 の

中央に 刃 状転位を 導入 し，要素分割の 大 き さ を変 えた 3 種

類 の QC モ デ ル （要素 の 大 きさが格 子定 数 の 1倍，2倍，4

倍）に 対 して，MD 解析 と比較を行な う．

2．4　Peach・Koehler力　 QC モ デル で 転 位 に働 く力 を算

出す る た め に，XFEM と同様に 式 （2）に 示す Peach−Koehler

力 を転位 周 りの 領域 につ い て 計算 す る．
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こ こ で ，σ ご♪ Ui．j，　 q は 応 九 変 位 こ う配，重 み 関数 で あ

る。積 分 領 域 Ω。は，転 位 を 中 心 と し，内半 径 rl，外 半

径 r2 で 定 義 す る．ま た，重 み 関数 q は，　 g ＝O　｛r く rl｝，

q ＝ （− r ＋ r2）1（r2 ＿rl）｛rl く r ＜ r2｝とす る．

　QC モ デ ル に お け る式 （2）の 妥当性 を 確認す るた め ，先

に 述 べ た 中央 に 刃 状転 位 を含 む正 方形 領 域 に 対 して ，せ ん

断変形 さ せ た と き の 式 （2）に よ り評価 で き る Peach−Koehler

力 と，刃 状転位が 無限体中に 存在す る と き の 転位論に よ る

Peach−Koehler力の 理 論値 （式 （3））を比較 す る，また，積分 領

域 の 範囲が Peach−Koehler力の 精度に 与 え る影響を調べ る．

　 　 F ＝τb　………・……・……・・…………tt・（3）

2．5　転位対 に 作用 す る Peach−Koeh 且er 力　 次 に，有限体 中

の 転位 対 に 働 くPeach−Koehler力 を評価 す るた め に，図 2 に

示す 2L 　nm × 2Lnm の 正方 形領域 に転位 双極 子 を配置す る，

こ こ で は QC モ デ ル の各要素の 大き さ を格子定 数の 4 倍 と

す る．中心 を原 点 と し，転位 対 の 初期 配置 を （O　nm ，20　nm ），

（0   ，−20   ）とす る．各転 位 の 挫 標 は固定 し，x 座標 を

原 点 か ら表面に近づ けた ときの 転位の 位置 と Peach−Koehler

力の 関係 を調べ る．こ こで ，表面が 転位に 生 じる 力 に 与 え

る 影響 を検討す るた め に， L ＝50  と L　・　100【皿 の モ デ

ル を準 備 し，それぞ れモ デル 1，2 とす る．
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Fig，2Schematic　of 　a　dislocation　dipole　model ．

　　　　　　　　 3　解析結果 と考 察

3．1QC モ デ ル の 転位 の 表現能 力　 図 3（a）に QC モ デ ル

か ら得 られ た 転位 の 応力 分布を，図 3（b）に 原 子 モ デル か ら

得 られ る 転位の せ ん 断応力分布 を 示 す．な お，QC モ デ ル

の 要 素の 大 き さは，格 子 定数 の 4 倍 で あ る．こ れ らの 図 か

ら QC モ デル で も転位 コ ア か ら離 れ た領 域 の 転位 の 応 力場

を再 現 で き る こ とが 確認で き る．QC モ デ ル と原子 モ デ ル

で の 応 力分 布 の 違 い は，各 モ デル の 四 隅の 角 に 見 られ る．

この よ うな 違 い が 発生 す る の は QC モ デ ル で は 表面エ ネ ル

ギが 欠如 して い る た めで あ る．図 4 は ，原子 モ デ ル と QC
モ デ ル の 刃 状 転 位 に つ い て ，す べ り面 で の せ ん 断応 力 を 示

す．また，QC モ デル で は要 素の 大 き さを格 子定 数 の 1倍，

2 倍，4 倍 とし た と き の 結果 を 示 す，要素サ イ ズが 大 き く

な るほ ど，転 位 コ ア 付近 で は，原 子 モ デル と異 な る値 とな

るが，転位 コ ア か ら離れ る と要素サ イ ズ に 関係 な く QC モ

デル と原 子 モ デル の 値 は
一

致す る こ とが 確 認で き る．また，
表 1に 各 モ デ ル の 系全 体 の ポ テ ン シ ャ ル エ ネ ル ギーを 示 す ．
これ よ り，

’
原 子 モ デル の 表面 の 影響 が あ る もの の ，各 モ デ

ル で よい
一

致 を示 して い る こ とが 確認 で き る．

　 　 　 （a）QC　model 　　　　　 （b）Atomistic　model
Fig．3　 Stress　distribution　in　QC　and 　ato 血 c　models 　con −
　　　 taining　a【dislocation
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3．2　Peach・Koeh 且er 力 の 妥 当性 　図 5 は，式 （2）の 積 分

領域の 大 き さ が Peach−Koehler力 に 与え る 影響 を 示す．実

践 は 転 位 論 よ り評 価 で き る理 論 値 で あ る．rl ＝1．11 皿
，

r2　＝3．2n 皿 の 場合，理論値 とよ く一致 して い る こ とが 確認

で き る．一
方 で，積分領域が 極端 に狭い 場合，っ ま り内半径

r1 と外半径 r2 の差 が O．2　nm に な る と理 論値か らの 誤差が

大 き くな る．また 内半径 が 小 さ い 時 に も Peach−Koehler力

の 値 は，理論値 と誤差が 大き くな る．こ れ らは，積分領域に

含 まれ る要素数 が 少 な い こ とや ， 内半径 が 転位 コ ア を含 む要

素サ イズ に 近 い こ とが 原因 と考 え られ る．これ らの 結果か

ら，Peach−Koehler力 の 誤 差 を 小 さ くす る た め に は，あ る程度

幅の あ る計算領域が 必要で あ る とともに，そ の 計算領域 に は

転位 コ ア 周辺 の 要素 を含 め るべ き で ない こ とが 理解 で きる．
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D3 ． 3　 有 限 体中 の転 位 双 極子とPeach ・Koehler 力 　図

ﾍ ， 図 2 に示 す 転 位 コア の x 座標とPeach− Koehler 力

関 係を 示 す ， 黒 の 実践で 示 すよ う に転 位論 より 得ら れ

無 限 体 領 域 中の転位対 で は，45 度の配置でPeach− Koehl

力は ゼロ とな り， 安定 配置 を 取る こ と が知られ ている

しかし なが ら，有限体 中 の場 合
，表面 から イ メー ジカを

け る た め ， 図 6 に 示 す よ う に ， 転 位対 は常 に 表 面に 向

う 力 が生じ て い ること が 確認で き る ． この よ う な 有 限

中 の転位に 生じる 力 を， DD 計 算 の よう に 解 析解 を重

合 わ せ る こ となく算 出 で き る こ と が ， QC モ デ ル の 利

であるこ とが 確 認 で き る ． また ， モ デルサイズ が小 さ

なる ほ ど，転 位が表 面 に 抜け ようと する力
大 き い こ と が理解でき
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