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　　　　　　　　 1 緒　 　　言

　バ ル ク ナ ノ メ タル の 力 学 特 性 を理 解す るた め に，粒 界

の 役 割 を 理解 す る こ とは 重 要 で あ る．特 に ， 粒 界 は転 位

源，つ ま り 塑性変形の 起点 と なる こ とが 考 え られ て い る

ため ，近年粒界に お ける転位生成 メ カ ニ ズ ム やそ の 構造

依存性 が 盛 ん に 研 究 され て い る．ま た，粒界 が転位源 と

して 機 能 す る と考 え られ る結 晶 粒 径 が 1μm 以 ドの Al に

お い て ，引 張 降伏 応力 と圧 縮降伏 応力 に異 方性 が確 認 さ

れ て い る
1｝．こ の こ とは，粒 界か ら転位が 放 出す る現 象

に 何 ら か の 静水圧 依存性が あ る こ と が 予 測 され る．そ こ

で 研 究で は ，粒界 を含 む 原 了
・
モ デ ル を 作成 し，そ の 解析

モ デ ル に様 々 な 外 部 負 荷 を加 え，転 位発 生 現 象 に対 す る

外 部 負 荷依 存性 を 検 討 す る こ と を 目的 とす る．特 に，粒

界 か ら転位 が 放 出 す る と きの す べ り系 に対 して
， 分解せ

ん 断 応 力 とす べ り面 に働 く垂 直応 力 の 関 係 に つ い て 詳

細 に検討す る．

　　　　　　2　解 析 モ デ ル と解析条件

2．1 解析 モ デル 　図 1 に解 析 モ デル を示 す．こ こで は ，

ア ル ミ ニ ウム の 双 晶 モ デ ル を使 用 し，含 まれ る粒 界 は

Σ15 とす る ．こ の Σ15粒界は ，図 1 中に 示 す カ イ ト状 の

構造 ユ ニ ッ トで 構成 され，粒界面に 垂 直方 向 に 引張 負荷

が加 え られ る と白色 の C 構 造ユ ニ ッ トか ら転位 を放 出

しや す い とい う特 徴 が あ る
2）．

2．2　解析条件　解析モ デル は 全方向に 周期境界条件を

適 用 す る．変形 解析 条件 と し て ，y 軸方 向の 応力 は 常に

ゼ ロ に な る よ うに 制 御 し，平 面 応 力 状態 を模 擬 す る．x

も し くは z 方 向 に 引 張 や 圧 縮 変 形 をひ ず み 速 度 ± 1×

lO9　lts と し，変形 負荷 を加 え て い な い 残 り の
一方 向は

一

定応 力 （外 部 負荷応力）を加 え る ．こ の と き，外 部負荷

応 力 の 値 は ，−5〜5GPa ま で の 範 囲 と し，お よそ 100M 　Pa

ご とに 値を変化 させ て い く，解析温 度 は 10K とす る．
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　　　　　　　　　 3 解析結果

3．1 転位放 出応 力 に お け る 降伏 曲 面　本 研 究 で は，図

1 に 示 す よ うに Ox と a 、 を 制御 し，
　T。、
一は ほ とん どゼ ロ な の

で ，Ox と馬 を主応力 と見 なす こ とが で き る．そ こ で，図

2 に 粒界か ら転位放出時の ax を横軸，（」
、 を縦軸 と して 降

伏 曲 面 を示 す．こ こ で プ ロ ッ トの 形 状 は変形 負 荷方 向を

示 し，黒 色 プ ロ ッ トは図 1 に示 す a−1 の す べ り系 で 転 位

が 起動 した こ と を示 し 幗 3（a ）参照），自色プ ロ ッ トは c

面 の すべ り系 で 転位が 起動 した こ と を示 す（図 3（b）参照）．

z 方 向の 単軸引張，圧 縮変形 解析 （ax ＝0）に お い て ，引

張 変 形 の と き の 方 が 圧 縮変形 に 比 べ て 容 易に 転 位 を 放

出 して い る こ とが 理 解 で き （同 様 に x 方 向 の 単軸 引 張，

圧 縮 解 析 で も同 じ傾 向），転 位 源 能 力 の 異 方 性 が 確 認 で

き る，こ こ で ，簡単な比 較 の た め に，ミ
ーゼ ス の せ ん 断

ひ ずみ エ ネル ギ
ー

説 （等方弾性体）の 降伏 曲面 を 併せ て

記す．こ れ よ り，原子 シ ミ ュレ ー
シ ョ ン に よ り得 られ た

結果 は ，ミ
ーゼ ス の 等方 材料の 楕円と　

・
部重 な る部分が

あ る が，多 くは 等 方材料 の 楕 円形 の 応力 よ りも高い 応力

が 必 要 で ある こ とが わ か る．つ ぎに ，a−1 の すべ り系 に

作用 す る分解せ ん 断 応 力 を ， 図 2 に直 線 で 併 せ て示 す ．
　 　 　 　 　 R 　　σz

一
σ X

　　　　　　　　　　 sin　2θ　　　　　　　　（1）　 　 　 　 　 τ cr
＝

　 　 　 　 　 　 　 　 2

こ こ で ，“c， は z 方向単軸引張
・圧 縮変形解析 （Ox − 0）

の と き に 転位 が 起 動 し た と き の 臨 界分解せ ん 断 応 力 で

あ る．っ ま り，様 々 な外 部 負 荷 にお い て ，粒 界 か ら転位

を 放 出 す る と き に 必 要 な 分 解 せ ん 断 応 力 の 値 が 同 じ で

あ れ ば ，黒 色 プ ロ ッ トは こ の 直線上 に 乗 る こ とに な る．

し か し な が ら，様々 な 外 部 負荷 に お け る 原 子 シ ミ ュ レ ー

シ ョ ン の 結 果 は 必 ず し も式 （1）の 直線 上 に 乗 っ て い な い

こ とが 確 認 で き る．つ ま り ， 同 じすべ り系 が 起 動 し て い

るに も関 わ ら ず τ
R が異 な る こ とに な る ．
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．　．一＞ xFig

．l　Schematic　figure　ofthe 　analysis 　model ．

5

　
　
　　
0
　　
　
　
　
　

　　
5

電

魯］
oのΦ
葛

5
も
2
尊
N

・tO

　　　！ で
ノ
ン

▼

▼

▼

　　　 ．6≠
▼

鳶嵐飜…l
　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 xacmpressiOn 　　▼

　 一1D　　　　　　
・5　　　　　　 　 0　　　　　　　 5

　 　 　 　 x咽 i「  tion　Skess｛GPal

Fig，2　Yieid　surface 　of Σ15grai1　boundary．

一 407 一

N 工工
一Eleotronio 　Library 　



The Society of Materials Science, Japan

NII-Electronic Library Service

The 　Sooiety 　of 　Materials 　Soienoe 厂　Japan

（a）a−1（al＝−5．7，〔rx＝IGPa）　（b）c−plane（（」、＝＝−6．9，　ar＝
−O．9GPa ）

　　　　　　Fig．3　Activated　slip 　systems ．

3．2 起動 し た す べ り系 の 分解 せ ん 断応力 と静水圧 の

関 係　つ ぎ に ， 図 4 に，起 動 した す べ り系に お い て ，転

位 が 放 出 され た とき 分 解 せ ん 断 応 カ ヂ と静水 圧 の 関係

を示 す．こ こ で ，図 4 中の 白丸は c 面 の すべ り系 が起 動

し て い る が，こ こ で は a−1 の すべ り系 に はた ら く分 解せ

ん 断応 力 を 示 して い る こ とに 注 意 が 必 要で あ る ．一般的

に は金 属 の 塑性 現 象 に静 水 圧 は 関係 し な い と理 解 され

て い る が，a−1 の すべ り系 が起動 し た 黒色 プ ロ ッ トか ら，

粒界 か ら転位 を 放 出す る 現 象 に は 静水 圧 依 存性 が 確 認

で き る ．も し超 微 細 粒 材 の 塑 性 変形 が粒界か ら転位が 放

出 す る現 象 に支 配 され て い る と考 え る こ とが で きれ ば，

超 微 細 粒 材 の 示 す 引 張 ／圧 縮 降伏 応 力 の 違 い を 図 4 の 結

果 は 説 明 す る こ と が で き る．

3，3 起 動 し た す べ り系 の 垂 直応力 と 分解 せ ん 断応力

の 関係 　 図 5 に，起 動 した すべ り系 に お い て ，転位が 放

出 され た と き の 垂 直応 力 ♂ と分 解 せ ん 断 応 力 f の 関 係

を示 す．こ こ で も図 斗 と同様 に，白丸 は c 面 の す べ り系

が 起 動 し て い る が，こ こ で は a−1 の すべ り系 に は た らく

分解せ ん 断 応 力 を 示 して い る こ と に 注意が 必 要で あ る．

図中の 点線 は z 方 向 単軸 引張 ・圧 縮変形解 析 （a ヒ　
・”　O）の

と きに 必 要 な分解せ ん 断応力の 値 で あ る．こ れ よ り，起

動 した す べ り面 に は た ら く垂 直応 力 ♂ が 大き くな る ほ

ど，転位放 出 に必 要 な 分 解 せ ん 断 応 力 は 小 さ くな る こ と

が 確認 で き る ．こ れは ，垂 直応力♂ の 増加 に よ り，す べ

り面 間 の 距 離 が広 が り，か っ 粒界の 自由体積が 増加 す る

こ とが原 因 で あ る と考 え られ る．し か し，♂ が 強い 圧 縮

に よる降伏 の 揚 合 に は，♂ の 増 加 と♂ の 大 き さに は 関係

性 が 見 られ ない こ とが 確 認 で き，こ の こ とは粒 界 の 白由
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64

　

2
　
　

　
　
　

0

冖
£
皇
8。
窃」
＄
二り

セ

4

一10 −864 −20246
　 　 　 　 　 　 nUtma 篷streSS ［GP司

Fig，　5　Resolved　shear 　stress　vs ．　normal 　stress 　acting 　en

thc　activatcd 　slip　Plane、

体積 が ほ とん ど変化 せ ず，結 果 と して ’ は ♂ に対 して 鈍

感 に な っ て い る と考 え られ る．つ ま り，粒 界か ら転位 を

放出す る現象に は，す べ り面 に垂 直な応 力 成分 が強 く影

響 を 与 え る こ と が 確 認 で き る．

3．3 実験結果 と の 比 較　こ こ で は ，　Cheng ら の 論文 で 報

告 され て い る Al−10Ti−2Cu の 引 張／ 圧 縮降伏 応 力 （比 例

限 ） の 関係 Dと本 研 究 で 得 られ た結 果 を比 較 して み る．

論 文 Dの 図 2 か ら降伏 応 力 を 読 み 取 る と，粒径 が 200  

か ら 450   に なる に っ れ て ，引張 変形 で は 311・MPa か

ら 250MPa に な り，圧縮変形 で は一344　MPa か ら一283　MPa

に な っ て い る．こ こ で 降伏 応 力 の 差は，粒径が 200nm ，
450nm と もに お よそ 33　MPa で あ る．それ ぞ れ 単 軸 変 形

とすれ ば，静水圧 は 負荷応力 の 1／3 とな る，こ こ で ，粒

径 が 450nm の 結果 につ い て 整 理 す る と，引張変形 と圧

縮変形 に お い て 降伏 時 の 静水 圧 の 差 は，　177　MPa とな る．

図4 は分子 動力学計算 に よ り得 られ た Σ15粒 界か ら転位

が発 生 する ときの ，臨界分解 せ ん 断応力’ の 静水圧 dyd
依存性 を 示 し て お り，実験 と同程度 の 静水圧 の 領域 に対

して ，点線 で 書 と（屮yd の 関係 を示 す ．　 こ れ よ り，1ム ヂ〆

△dydl−O．19 程度 で あ る こ とが確 認 で き る．こ こ で ，実 験

に よ り得 られ た 静水圧 の 差 は 177MPa な の で，こ れ よ り

引 張 変 形 と圧 縮 変 形 下 に お い て 粒 界か ら 転位 を 放 出 す

る た め に 必 要 な分 解 せ ん 断応 力 の 差 は，約 33MPa 程 度

と なる．こ の 差 を負 荷 方 向 の 応 力 に，例 え ばテ イ ラ
ー因

子 を 用 い て 換算す る と ，引 張 ／ 圧 縮降伏 応 力 の 差 は約

100MPa とな る こ とが 確認 で き る．今回 は Σ 15 粒 界 の み

の 結 果 を用 い た こ とや，1△ f！△ d’ydl
の 関係 が解析条件

（ひ ず み 速度や 解 析 温 度 ）に 依存 しな い とい う仮 定 の も

と比 較を行 っ た こ と に 注意 を しな けれ ばな らな い が，実

験 値 は 33MPa で あ る こ とを考 えれば，ほ ぼ 同程度 の 降

伏 応 力 の 差 が，粒 界 か ら転位 が 放 出 す る とき の 静水圧 依

存性 か ら説明 で き る こ と が確 認 で き る
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