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1．緒言

　溶接金属表面で 観察 され る粒界移動は粒界面と表面の なす角度 に影響 され る ．すなわ ち，粒界

面は表面に対 して 垂直に なるように 移動する，一・方，表面にお け る粒界移動に つ い て は結品方位

関係 の 影響やそ の 機構 に つ い て は未知の 点が存在する ．こ の よ うな原 子 レベ ル の 現象の解明 に つ

い て は分子動力学が 有力な手段で ある．そこ で ，本研究では表面近傍の 傾斜粒界の 移動と粒界移

動に及 ぼす結晶方位関係 の影響 に つ い て 分 子動力学シ ミ ュ レ
ーシ ョ ン に よ る解析を試み た ，

2．計算方法

　本研究で は古典分子動力学法を採用 した 。すなわ ち，Newton の 運動方程式を数値的に解い て

原子 の 位相空間中の 運動軌跡 を得た．ポテ ン シ ャ ル は モ
ー

ス の 二 体間 ポテ ン シ ャ ル を採用 し た ．

φ（り ＝ε［exp （
− 2a（T 一

σ ））
− 2e＝P← a．（r　

一
　ff））］ （1）

a は係数 各係数はアル ミニ ウム の ポテンシ ャ ル とされ て い る，ε ＝ 0．06228α J，α ＝ 11．65η m
− 1

，

σ ＝O．3253n7n とした．　 r は原子問距離で あ る ．

　解析に は 2種類の 粒界 を用 い た。一一
つ は ［111］ま わ りに 38．21°

回転 し た Σ7対応格子粒界 と ，も

う一一
つ は ［111］まわ り に 32，00D回 転した粒界 （以 下，ランダム粒界）で あ る．計算セ ル は最 初に ．

300K，　O．1　fs× o
’
　OOOス テ ッ プの緩和計算を行 っ た．その後 ， 各温度において ， 拡散係数計算 ， 950K

にて粒界移動計算を行 っ た，なお，表面以外 の 外枠層 （約 200pm の 厚 さ）は固定原子層 とした ，セ

ル の圧 力お よび温度 は
一一
定 に保持 して計算を行 っ た ．

3．計算結果

3．1　 結品 方位関係 と拡散係数に つ い て

　 図 1にΣ7 粒界 とランダム粒界 にお ける，温 度

と拡散係数の 関係 を示す．両 者の拡散係数は温

度 に上昇 に従 い ，対 数的 に増 加 して い る ．しか

しなが ら，ラ ン ダム 粒界 は Σ7 と比較 して ，拡散

係数が大 き く，同 じ温 度で は拡散 しや すくな っ

て い る．図 2 は，850K に お ける，Σ〕7粒界 とラ ン

ダム 粒界の トラジ ェ ク トリ
ー

の 比較で ある ．各

原子 の 位置は 100ステ ッ プに わた っ て，直線で

結ばれて い る．粒界に着 目する と，Σ7粒 界では

規則構造が解析 中も保持 され て お り，粒界近 傍

の原子 の 移動範囲が狭 くな っ て い る ．一方，ラ
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　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　 Fig．1Relationship 　between 　diffusion
　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　coefficient 　and 　temperature ．

ン ダム 粒界の 粒界は粒界近傍 の原子運動範囲 も広 く，計算中に粒界近傍に存在 して い た原子がバ

ル ク内へ と拡散 して い る こ とが わかる ．こ れか らも，同温度で の 粒界近傍で の 原子 の 運動範囲が

両者で 異なる こ とがわ か る ．

3，2　 結晶方位関係 と表面傾斜粒界の 移動

　図 3（a ）と （c）は ス テ ッ プ 0 にお ける Σ7粒界 とラ ン ダム粒界の位置であ り，（b）と（d）は 50000か
ら 75000 ス テ ッ プま で の ，そ れ らの トラ ジ ェ ク トリ

ー
で ある ，温度は 950Kで あ り，各矢印は粒

界を示 して い る。ラ ン ダム 粒界は Σ7粒界と比較 して 粒界移動量が大き い こ とがわ か る．図 4 は
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粒界移動量 俵 面に お ける 初期位 置か ら の移動量）と解析時間と の 関係て ある　ラ ン タム粒界 は

Σ7柆界よ り も速く移動する こ と か わ か る　図5 は 系全体の 内部 エ ネル ギーと解析時問の 関係て

ある　討偉中にΣ7粒界は ラ ン タ ム 粒界に較へ 内部エ ネル ギ
ー

か低 くな る　図 6 は Y，7粒界 と ラ ン

タ ム粒界 の粒界移動中の 粒界近 何の トラシ r ク トリー
て ある 。 粒界近傍ては原子か環从およひ連

鎖 的に移動 して い る　また 　ラ ンタム粒界の場合は Σ7粒界 に較 へ て 原了の移動経路の 範囲 か小

さ い 傾向に あ る 　 　 　 　 　 　 　 　 タ
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