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　 　 The　multiscale 　simulation 　method 　for　the　damage 　evolution 　in　irradiated　materiais 　is　presented ．　It　is　shown
that　the　bias　effect 　plays　an 　important　role 　in　the　damage　evolution ，　such 　as　void 　swelling 　andothers ．　The　bias　ef−

fects　in　general 　can 　be　categorized 　into　two，　dislocation　bias　and 　production 　bias，　and 　basic　behaviorsfor　these　proc−

esses 　are 　investigated　from　the　viewpoint 　of （i）the　interaction　between　a　dislocation　and 　point　defects　and 　defect
clusters ，　and （ii）　one 　dimensional　motion 　of　interstitial　clusters （bundledcrowdions＞．　Not　only 　the　atomistic 　features
in　amodellattice （in　the　region 　ofsmallerscale ），　butalsothe　elastic 　features　in　the　elastic 　body （in　the　region 　oflarger

scale ）are 　presented．　From 　these 　fundamental　studies 　the　prediction　of 　the　damage 　evolution 　in　materials 　under 　ir−

radiation　will 　become　available．
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3．1 空間的な大きさの ス ケール に関する問題

　第 2 章 （VoL80 　No ．4）で は， 1体衝 突 近 似 法 （BCA ＞， 分

子動力学法 （MD ），機構論的モ ン テ カ ル ロ 法 （KMC ），反

応速度論的乎法 の そ れ ぞ れ に適用可能 な時間ス ケール の 説

明 を行 い ，また ，そ れ ら の 手法 か ら 得 ら れ る 評価 結 果 を い

か に して つ ない で ，照射損傷過程の 全貌 （特に，照射 に よ

る材料組織変化） を 明 らか にす るか につ い て 解説 した．こ

の よ うな 照射損傷過程 の 中で，変位 カ ス ケード損傷 は ナ ノ

メートル 程度の 空間領域 で起 こ り照 射欠陥の 生成をもた ら

すが，こ の うち再結合を逃れて 生き残 っ た もの は，時間を

か け て 材料中を よ り長 い 距離移 動 す る．この よ うな 観点 か

ら見 る と，照射損傷 過 程は，時 間 だ けで な く，空間 的 に も

非常 に大きな広が りをもつ マ ル チ ス ケ
ー

ル な現象 とい うこ

とが で き る．考慮すべ き空 間領 域 を広 げて い くと，移 動す

る 照 射 欠 陥 が た ど り着 く場 所 （シ ン ク ）で の 反 応，す な わ

ち，他の 欠陥 との 相互作用を考慮す る 必要が あ る．相互 作

用 の 大きさ は，基 本的に 欠陥 どう しの 距離（r ）に 依存す る．

例 えば
．一

方が 直線状転位 の 場合，転位 の ひ ずみ 場 は 11rに

比 例 す る の で ，最 大 100ナ ノ メ ートル に お よ ぶ 相 互 作 用 を

考 え る必 要 が あ る，第 2章 で も説 明 した 反 応 速 度論 的解 析

に お い て は ，こ の よ うな空 間的 に 広い 範囲 に お よ ぶ 相 互 作

用 は ，通 常，バ イ ア ス 因子 の 中に 押 し込 め て 表す．こ の 「バ

イア ス 効果」 は照射効果 の 本質で あ り，核融 合 材料 の 挙動

予測 モ デ ル を 構築 す る 際 の 最 も重 要 な 因 f’の ひ と つ に な

る．

　転位 との 反応 の よ うな長距離 にお よぶ 相互 作用 を 考え る

場合，欠 陥 どうしの 距離 に応 じて ，
モ デ ル の 取 り扱 い が異

な る こ とが ある．す な わ ち，材料 は，ミ ク ロ な 疏場 か ら は

並進対称性 を有する 結晶 と して 扱 われ る一
方で ，マ クロ な

立場か らは 連 続体 モ デ ル に よ っ て記 述 され る．こ の よ うな

ミク ロ ・マ ク ロ の 取 り扱 い は，従来，固 体物理 と材料学 と

い う学問分野の 中で ，それ ぞ れ独 立 に 進展す る こ とが 多

か っ た が，近 年の マ ル チ ス ケール モ デ リ ン グ研 究 の 進 展 に

よっ て ，よ うや く，こ の ミク ロ とマ ク ロ の 並列行進に 終止

符 を打つ 情勢が 生 まれ て きた と言え る．こ の よ うな ミ ク ロ

・
マ ク ロ の

一
貫 した もの の 見 方 （ミ ク ロ ・マ ク ロ 相関 ）は，

上 述 した欠陥 どうしの 相 互作用の 記述 だ けで なく，材料の

モ デ ル 化 研 究 全 体の 問 題 で もあ る ．特 に，核融合 材料の 照
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射効果 の ように ，マ ク ロ な材料の 劣化の 中 に ミ ク ロ な様相

が 明瞭 に存 在す る よ う な場合，す な わ ち，高 エ ネ ル ギー巾

性 子 に よる原 子は じ き山 し とい う格子の 描 像そ の もの か ら

始 まる劣化が構 造物全 体の 寿命を 決定づ け る よ うな場合 に

電要で あ る．ミク ロ
・

マ ク ロ 相関 を構築する た め に は，マ

ク ロ ．メ ゾ，ナ ノ の 各段 階 で 起 きて い る現 象 を よ く理解 し，

各 々 の 段階で 得 られ るモ デ ル を上 手 につ なげて全体像を明

らか にす る こ とが 重 要で あ る．

3．2 バ イア ス 因子
一欠陥反応の しやすさ

　第 1章で 紹介 し た よ うに ，高エ ネ ル ギ
ー

の 巾性子な どの

照 射 に よ り結品 中 に フ レ ン ケ ル 対 （格子 間原 子，原子 空 孔 ）

が 発 生 す る こ と は 占 くか ら 知 ら れ て い る．しか し こ れ ら の

欠陥は その ま まで は一
般に ，直接電予顕微鏡 で 観察する こ

とが 難 し く，数ナ ノ メ
ートル ま で 集合体が 成長 して 初め て

観 察 Lr∫能 に な る．両 方 の 欠 陥 と も高 温 で は 通 常 十 分 な移 動

度 を有 して お り，した が っ て 照射下 に ある 結晶中で は，同

数 の 格 子問 原 子 と原 子空孔 の 流 れ が 常 に 存 在 して い る．も

し仮 に ，こ れ ら の 格 f間 原 r一と 原 r一空 孔 が す べ て 再 結 合

（消滅 ）反 応 を起 こ せ ば，照 射 欠陥 は 後 に 残 ら ない は ずで あ

る．しか し実 際 に は，再結 合 を免 れ た格 f間原 F，原 f空

孔 が そ れ ぞ れ の 集合 体を形 成 す る こ とに な る．また ，も し

それ ぞ れ の 集合体が ある 大 きさ を有して い る と して も，そ

の 集合体の 場所に同数の 格子間原子 ， 原子空孔 が到着して

吸 収 され た だ けで は，そ の 集合 体 の 新 た な成 長 は不 ロ∫能 で

あ る．したがっ て，集合体が安定して 成長する ため に は，

そ の 集 合 体 を形 成 す る 欠 陥 と 同種 の 欠 陥 が他 方 よ り多 く吸

収 され る必 要が あ る．こ こ に，照射に よ っ て 材料特性変化

が 生じるすべ て の 根本原因が 存在する．こ れ が バ イア ス 効

果 で あ る ．

　上 記の 議論を，第2章で 示 した 反応 速度論にお い て考え

る．単独 の 格子 問原 チ （1）と 原子 空孔 （v ）の 濃度変化 は，以

一
ドの 式 で 表される ．

罕L 一
η・P 一ζDv（r・i．）・Ci− 1）・ΣNSASZ

，

SC
］，，

　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 5

盤一
η1P

一
ζ1）・G ρ、C ・

一
… ΣNSASziSc ・

　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 ．〜

〔1）

（2 ）

　 こ こ で ，q ，　 C．は そ れ ぞ れ 格 子 問原 子 濃 度，原 r空 孔濃

度，η1．、 は 自 由点欠 陥 生 成率，P は損傷速 度，ζは再 結合効

率 ，ρ
、。は 拡散 係 数，S は シ ン ク の 種 類，　N

・s
は シ ン ク濃 度，

AS は 反応 断面積 （捕獲断面積〉，　 Zi／1は バ イ ア ス 因子 を示

す．照 射温 度 が非 常 に 高 い 場合 を 除 い て ，照 射 に よっ て 生

成 す る 原 」
  空孔濃度は 熱平衡濃度 よ り非常に 大 きい の で ，

簡甲の た め ，こ こ で は 熱平衡空孔濃度 を無視す る．式 （1）

お よ び （2 ）の 定常解 〔∂G1∂t；∂C11∂t ＝0） を 考える ．変位

カ ス ケード損傷か ら直接 形 成 され る格 f’問原 r一集 合 体 の 形

成を考えない 場合 （ワiηの，すなわ ち，変位 カ ス ケ
ー

ド損傷

に よ っ て 生 成 した 欠陥が すべ て 単独 の 点欠陥の 場含，式

（1 ）（2 ）の 右辺 第 1 項 と第 2項 はそ れ ぞ れ まっ た く等 し く

なる，さ らに，すべ て の S に 対 して Z．SDiCI 　7 　Z〜P ．C．が 成　　　　　　　　　　　　　　　 ロ
り立 つ な らば，式 （1 ］（2）は DiCiお よ び D 。G に 対 して 全

くの 等価 に なる の で PiCi＝P ・CL．したが っ て，　 ZiS＝　Z，／v

とな る．こ れ は．シ ン ク S に対 す る格 r問原 f’と原 r一空 孔

の 反 応 の しや す さが ま っ た く等 しい こ と を示す．しか しな

が ら，あ る シ ン ク S との 反 応 の しや す さが格子間原子 と原

子空孔 とで 異なる 場合 〔Zi∫ 茅 Zの に は，欠陥流束の 対 称性

｛II），Cl二D ．cの は 崩れ る こ と にな る．

　金属，含金 な どで は，通 常，転位 とよば れ る線状欠 陥が

含 まれ る．こ れ は，応 力が 負荷 され て い る物質の 変形に 重

要 な は た ら き をす る 欠 陥で あ り，転 位 線 の 方向 とひ ず み の

方向に よ っ て ，刃状転位 と らせ ん 転位 に分類 され る．詳 し

くは 固体物理 の 教科書 を参照 さ れ た い ［1］．特に ，刃 状転位

は，らせ ん 転 位 と比 較 して 大 きな バ イ ア ス を もつ シ ン ク で

あ り，原 チ 空 孔 よ りも格 子 間 原 子 の 方 を優 先 的 に 吸 収 す

る ．その た め，マ トリ ッ ク ス 中で は 原子 空孔が 過剰 に な り，

結果 と して ，ボ イ ド 源 予空孔 の 集合体） の 形成，成 長 が

起 こ る こ と に な る．こ れ が い わ ゆ る 転 位 バ イア ス （disloca−

tion 　bias）で ある．　Fig．1 は ．金属結晶中に形成 したボ イ ド

の Ut　
’
f一顕 微 鏡 写真で あ る．こ の 写真を見 る と，格 9問 原 子

集合 体 〔転 位 ル ープ ） は 転位 線 へ と 成長 して お り，転 位 線

は 格子問原 ｝を優先的 に 吸収 し なが ら上 昇運動 〔転位 の 移

動方法の ひ とつ ） を続け て い る，ボ イ ドは過剰な 原子空 孔

の 供給 を受 け て ，安定 に 成 長 し て い る．

　 こ の よ うなバ イア ス 効果が発生す る の は，格子間原子 と

原 子空 孔 は，厳密 な粒子
・反粒子 （符号が 異なる だ けで 他

の ふ る まい は まっ た く同 じ とい う意．）の 関係 に あ る わ けで

はなく，その 絶対値に おい て非常 に 異なっ て い る か らで あ

る．−1’．述 の 転 位 バ イア ス の 効果 は，緩 利体積 （欠 陥が 存在

す る こ とに よる格子の 体積変化） の 大 きさの 違い に起因 し

て い る．すな わ ち，格子問 原子 の 方が原 チ空孔 よ りも緩和

体 積 が 大 きい ため に，転位 の 応 力場 と強 く相 hl作 INし，格

子 間 原子 と原子空 孔 の 対称 性 が 崩 れ，バ イア ス が 発生 す る

こ と に な る．Table　l に は 緩 和体積 と密 接 な 関 係 が あ る と

考えられる形成エ ネル ギ
ー

を示すが，格子問原子の 方が原

了・空 孔 よ りもは る か に 大 きな f直を もつ こ とが わ か る，通 常

の 金属 で は．形 成エ ネ ル ギーの 大 きい 格 f問 原 チの 方が 原

Fe − 15％ Cr − 16％ Ni

neutron 　irradiate〔1 〔JMTR ）

〔8Xl 〔戸lI
ゾ Cln2，480℃）

聖

Flg．1　Transmisslon　 electron 　 micrographs 　 ot　void 　formation　in
　 　 　 Fe−Cr−NiallOy　irradiated　by　neUtrOnS ．
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Table　l　Calculated　formation　energies　ot　a　self−interstitial　atom

　 　 　 and 　a 　vacancy 　in　metals ．

Fe Ni Au Cu

Clumbberl

crowdion

vacancy

3．893

．941

．83

4．865

．041

．42

4，394

．710

，96

3．623901

．19

（u ［1it　；　cV ）

ひ とつ は，そ の 相互作用 の符号に ある．原子空孔集合体 で

あ る ボ イ ドは，反 対 符 号 の 格子 間 原 子 に 対 して 優先的に 吸

収する．そ の た め，ボ イ ドバ イア ス に よ っ て 欠陥集合体 は

縮 小 し ， 材 料 は 照 射前 の 状 態 に 戻 ろ う とす る （い わ ゆ る 材

料 0）自己修復性 ）、一方，ボ イ ドの 反 対符 号で あ る 格子 間 原

子集合体が もつ 転位バ イ ア ス も，ボ イ ドバ イ ア ス と同様，

格 子 間原 子 を優 先 的 に吸 収 す る．そ の た め
， 転 位 バ イア ス

の 場合 は，欠陥集合体を継続的 に 成長 させ る こ とに な る．

した が っ て
， 照 射 効 果を考 え る ヒで は

， 前 者 よ りも後 者 の

転位バ イ ア ス の 方が 重視 さ れ る ［2］．

子空孔 よ りも迅速 に完全 結晶中 に消 えて い くこ と に な り，

その 結 果 と して過 剰 原 子 空孔 の 3 次 元 集合体 （ボ イ ド） が

マ トリクス 中に形成 され る ．もちろ ん，こ れは 非常 に 単純

化 した 議論で あり，形成エ ネ ル ギー
の ほか，格子間原子 と

原 子 空孔 の 移動 エ ネル ギーの 大小 関係 に も左右 さ れ る．通

常，格子間原子 の 方が 原子空孔 よ りも小 さな移動 エ ネル

ギーを もっ て い るの で ，格子問原子 は素早 く シ ン クへ 消滅

し，マ トリ クス 中の 原 子空孔濃度は相対的 に大きくな る．

したが っ て ，上述 した ア ン バ ラ ン ス な状況は さ らに顕著と

な る，も し逆 に ，格 子 間原 子 の 移 動 エ ネ ル ギーが原 子空 孔

よ りも大きい ならば，ボ イド形成 は抑制され る 方向に 向か

うは ずで ある が ，通常の 金 属で は こ の 仮定が 成 り立つ こ と

は ない ．

　格 子 間 原 子 と原子 空 孔 の もつ ひ ず み場 の 違い に よ り，原

子 空 孔 は 空 間 的 に 3 次元 に 集合化す る こ とが 可 能 で あ る

が，大 きな ひず み を もつ 格 子 問 原子 は，結 晶 中 で 3 次 元の

集合 体 を形 成 す る こ とが で きず，平面 状 集 合体 （こ れが 転

位 ル
ー

プ で あ る ） に な る．こ の 転位 ル ー
プ の 形 成 と成 長 は

新 た な原 子面 の 形 成を意味 し，一
度 形成 され た 欠陥を も う

一
度完全結 晶 に 戻す こ と に なる ．こ れ は，原 r空孔 との 再

結合や 表面へ の 流 出 な しに，結晶 の 並進 対 称 性 を有す る 状

態 へ 回復す る最も良い 方法で あ り，その た め，転位ル ープ

も し くは 直 線状転 位 は，格 子 問 原 子 を優 先 的 に 吸 収 し よ う

とする の で ある ．．一一
方，原子空孔 は，平面状欠陥を 形成す

るだ け で な く，3 次元 集合 体 を形 成 する こ と も多く ， そ の

た め，必 ず しも，格子 間原 チで 見 られ る完全結晶へ の 戻 り

方 をす るわ けで は な い ．こ の 違い が，転位バ イア ス を もた

ら して い る と言 え る．

　転位以外の シ ン ク に 対 して も，シ ン ク の もつ ひ ずみ場 と

格子間原子お よび 原子空 孔 の 相互作用 が そ れ ぞ れ異 な るが

ゆ えに，バ イア ス 効果 をもつ こ とが ある．例えば 非常 に 小

さ なボ イ ド （こ の 場合，原 チ空 孔 集合体 とい う方が 的確 で

あ ろう） は ， そ の 表面 にお け る結晶 の 不 連続性が もた らす

「鏡像効果」に より点欠陥 と強 く相互作用す る こ とが知られ

て い る （た だ し，TEM で 観察可能な半径 ユnm 程度以上 の

ボ イ ドは，バ イア ス を持 た ない 「巾性 的 な シ ン ク」 と して

考えて もよ い ．）．こ の 際の 相互 作用は短距離相互 作用 で は

あ るが，原子空 孔に対 して よ りも格子 問原 子 に対 して 強 い

引 力 と な り，そ の 大きさの 絶対値は 転位バ イ ア ス と同程度

となる．

　 上述 した転 位 バ イァ ス とボ イ ドバ イア ス の 大きな違い の

3．3　生成バ イア ス 効果

　 こ れ まで の 議論は ηi
＝

η。と して扱 っ て きた．しか し，第

2 章で 見た よ うに，変位 カ ス ケー
ド損傷 か ら格子問原子集

合体が 直接形 成 され る こ とが あ り，また，そ の 中で ク ラ ウ

デ ィオ ン （crowdion ）の 束の 構造をもつ もの は 空間的に 1

次元方向の 移動 を容易に 行 っ て，転位や 結晶粒界の よ うな

シ ン ク まで移 動す る．こ の 場合 も，最 終 的 に は格 子 間 原 子

が 完全結晶に もど ろ うと して い る とい う点で は，転位バ イ

ァ ス と同様 の 効果 を生 じるが，シ ン クで の 消滅 まで の 過程

が 異 なる た め 生 成バ イア ス （production 　bias＞と よ ば れ て い

る ［3］．すなわ ち，転位バ イア ス の 場合 に は，格子間原子は

3 次元 運動 に よ りシ ン ク に 到達 す る が，生成 バ イ ア ス の 場

合 に は，集合体を形成 して 1次元 運動に よ りシ ン ク に到達

し，さ らに，完 全 に シ ン ク に 吸 収 さ れ る まで に もう 1 ス

テ ッ プ の 反応 ，す なわ ち 運 動 の 方向転換 な ど，が 必 要 とな

る，

　格 f問 原 子 集合体 （転位ル ープ ） は，サ イ ズ 的に は 格 子

間原 子 と直線 状 転 位 の 中 間 に 位 置 す る 欠 陥 で あ る が，そ れ

ゆ えに，そ の 移 動 につ い て は，転位 と同 様 に 扱 うべ きか，

点欠陥 と同様 に 扱うべ きか とい う格子欠陥物理 ヒの 末解決

問題 も含 まれ る．す なわ ち，転 位 ル ープの 移動 を，従 来直

線状転位の 移 動 に用 い られ て きたパ イエ ル ス 応力 （絶対零

度 に お い て 転位が すべ り運 動 を お こ すの に 必 要 な剪 断 応

力） に よっ て 表現すべ きか，あ る い は，従来点 欠 陥の 移動

の 場 合 に用 い られ て きた 熱 活性化エ ネル ギーに よ っ て 表現

すべ きか，とい う問題で ある．転位 ル ープ （ク ラ ウ デ ィ オ

ン の 束〉は，直線状 転位 と同様， 剪断 （shear ）に よ っ て 移

動 す る欠 陥で あ る も の の ，移動 に 要す るエ ン タ ル ピーを

E と した と きの EfkT の 大 きさは通常の 高温 条件 で はか な

り小 さ くな る た め ， 転 位ル ープ の 移 動 は転位 の 移動 と類 似

的に 扱うべ きで な い とい う議論 もあ る．転位ル ープ の 移動

につ い て は3．5節で 扱 う．ま た，転位ル ープ 〔クラ ウ デ ィ オ

ン の 束）の 移動様式 に関 して も，転位線の 場合に し っ か り

と定義 され るい わ ゆる
“
キ ン ク対形成

”
と同 様に扱 っ て よ

い の か ， あ る い は ， 集合 体 中 の ク ラ ウ デ ィ オ ン の 単な る熱

的な振動 と して 扱 うべ きなの か ，とい う問題 もあ る．従来，

こ の よ うな点 欠 陥 と転 位 の 接 点 に 関す る議 論は 十 分 な され

て こ なか っ たが，今後，こ の よ うな問題 は，集合体の サ イ

ズに よっ て 整 理 す る 必 要が あ る か も しれ ない ．
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Lecture　Note How 　call　we 　bridge　the　multiple 　lengthscale　inodel ：　c）f　radiatio 【l　damage　pr〔〕cesscs ？ E．Kurnm 〔｝toet ‘〃，

3．4 バ イ ア ス 因子 の 評価

　 こ こ で は ， Eに 示 した バ イア ス 因 子 に つ い て の 定量 的 な

求 め 方 に つ い て 述 べ る，バ イ ア ス 因 rは ．シ ン ク と の 相
．
η1

作 用 が 存 在 す る 場 合 の 点 欠 陥 流 束 （格子 問原子 な ら

DiCi，原 子 空 孔 な ら D ．C、）と，存 在 しな い 場 合の 点 欠 陥 流

東の 比 と して 与え ら れ る．す な わ ち ，
κi。r を シ ン ク と欠 陥

の 相 η1作 用 エ ネル ギーと した場合の 拡散方程式 CFickの 法

則 ｝：

やゆc 一
験 … ）一・ （3 ）

を考 えた 場 合 ，
Ei

，［

＝0 と して 計算 され る欠 陥流 束ノ． と，相

互 作用 エ ネ ル ギー1りi。 、 を 含 め た場 合 の 欠 1陥流 束」，， との 比

ノ。広 をバ イア ス 因 子 と定義 す る．この よ うに，バ イア ス 因

子 を求め る た め に は，欠陥 と シ ン クの 相互 作用 エ ネル ギー

κil1， を 求 め る こ と と．境 界条 件 を 設 定 して （通常 は，シ ン ク

か ら無限 遠の 欠陥密度 を与 え る．），拡 散 方程式 （3 ）を解 く

こ とが必 要に なる，た だ，後者 の 解析 は非常 に複雑な た め，
後 に 示 す よ うに，シ ン ク と 欠陥の 相互 作用 エ ネ ル ギ

ー
が

feT （k は ボ ル ツ マ ン 定数，　 T は温 度 ） とな る 距 離 を捕獲半

径 と し て 求め ，そ こ か ら バ イア ス 因 予 を求 め る と い う簡 略

化 した 方法が と られ る こ と も多い ．

　以 卜
．
で は，バ イ ア ス 因子の 計算 に 必 要な相互 作用 エ ネル

ギ ーの 評 価 に つ い て ，各 々 の ．．P法 を 用 い て 評 価 した こ れ ま

で の 研究 成 果な ら び に 今後の 課題 に つ い て 示 す．
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3．5　転位ル ープの 移動

　 Fig，2 は，　 MD 法 を 用 い て 計算 し た パ イ エ ル ス 応力 の

ル ー
プ サ イ ズ 〔転位 ループ に含 まれ て い る格 r一問原 f’の 数 ）

依存性 を示す．鉄 Cbcc），ニ ッ ケ ル （fcc）の ritEiノ∫と もに，パ

イエ ル ス 応 力は ル ープ サ イ ズ と と も に減少 し，直線状 刃状

転位に 対する値 に漸近 す る．実 験 的 には，パ イエ ル ス 応 力

は 降伏応ノ丿か ら評価され る が，通常．実験 で 測定 され る 降

伏 応 力は，鉄 とニ ッ ケ ル で は 大 きく異なり，鉄 の 方が と く

に 低温 で は 大 きな値 を示 す．しか し，こ れ は鉄 の らせ ん転

位 に 対する パ イエ ル ス 応力が ニ ッ ケ ル の 場 合 よ り大 き い た

め で あ り，刃 状転位の み を比較す る と，Fig．2 は，鉄とニ ッ

ケ ル で は そ れ ほ ど差 が ない こ とを 示 し て い る．

　転位 ル ープの パ イエ ル ス 応 力 が サ イズ と とも に 減少 す る

理由は．bcc 金属 の 場合，以 下 の よ うに 考 え られ る．す なわ

ち，Mol 面 ヒの 直線状 刃 状転位 は 〈112 ＞方 向 か ら見 て ，

b，，3 ご とに 原 ∫酒己置が 等fllliで あ る，こ れ は bcc中 の 直線状

刃状 転 位 の 場 合，安 定 位 置 は b 周 期 で は な く，b／3周期 で あ

る こ と を示す．サ イズ の 大きな転位 ループ にお い て も，同

様 の こ とが 観察 さ れ る が ，転位 ル ー
プ の サ イ ズが 小 さ くな

る と，セ グ メ ン ト長の 減少に よ る 終端効果 （end 　effecし）の

た め b／3 周 期が 崩 れ て
，

パ イエ ル ス 応 力が 大 き くな る と考

えら れ る ［4］．転位 の 安定周 期 とパ イエ ル ス 応 力 の 関 係 は

複雉で あ るが，周期が 長 い ほ どパ イエ ル ス 応力が 大 きくな

る こ とは，容易 に想 像が つ く．Fe 中の b／3周期 の 直線状刃

状転 位 （転 位 線方 向は 〈ll2＞） と b 周期の 直線状転位 （転

位線方向は （111＞，前者と約19
°
ずれ て い る）の パ イエ ル ス
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応 力 を調 べ て み る とそ れぞ れ 0．OOO4 μ ，0．0006 μ 〔μ ：剛性

率） で あ り，や は り周 期 の 短 い ノ∫が パ イエ ル ス 応 力は小 さ

い こ とが わか る． ・
方 ， fcc金属 の 場合 に は，　 Wtf・lr：の 拡張の

問 題 もあ りさ らに 複雑で あ る が ，転位ル
ー

プ の サ イ ズの 減

少 と と もに終 端 効 果 に よ リパ イエ ル ス 応力が 大 き くな る の

は bcc金属の 場合 と同 じで あ ろ うと考え られ る．

　 パ イエ ル ス 応力 は こ れまで 転位に 対
．
して定義 され て きた

が，ヒ述 した よ う に，格チ問原子集合体 （．転位 ル
ープ） の

サ イズ の 減 少 とそ の 適 応 隈 界 に つ い て 孝えて み なけ れ ば な

らな い ．最も極端な場合 と して 格子 問原 予 （ク ラ ウ デ ィオ

ン ＞ 1個 の 場合 を考え て み る ．こ れ まで 転位 は 剪 断 応 力 の

負荷 に よ り運 動す るが，点欠 陥の 場合 に は 外力に 対 して 直

接 反 応せ ず，熱 沽性 化 運 動 を行 う と され て きた．しか し，
こ の 場合，外力の 負荷 は 結 晶 中

一
様 な剪 断 応 力 び）よ うな場

合 を想定 して い る．Fig．3 に 示す よ うな軸対称 な 剪断応力

の 負 荷 を，単．・の ク ラ ウ デ ィ オ ン の 場合 に 適用 し て み る

と，例 えば ク ラ ウ デ ィ オ ン の 軸上 に 軸方向を同じくす る 他

の ク ラ ウ デ ィ オ ン が 存 在 して い る 場 合 な ど が 考 え られ る ．

こ の 場合，問題に して い る ク ラ ウデ ィ オ ン が 応力 に よ っ て

移 動 す る こ とは 明 らか で あ り，他の ク ラ ウ デ ィ オ ン か ら受

け た 応 力は．ミク ロ な 軸対
．
称 剪断 応 力 と考え られ る．した

が っ て ，単
一一

の ク ラ ウ デ ィ オ ン に対
．
して もパ イエ ル ス 応 力

を適 用 する こ とを容認 して よ い とい うこ とに な る．こ の 認

識 は，点 欠 陥 と．転 位 を こ れ まで に 別 の 欠 陥 に 分類 して きた

見方に対 して変更を迫 る こ とに な り大 変興味 深 い ．

　転位ル
ープ に 加 わ る負荷応力を徐 々 に増加 しそ れ に 対 応

す る 転位 ル ープ の 中心 位置を 細か く決定す る こ と に よ り，

495

N 工工
一Eleotronio 　Library 　



The Japan Society of Plasma Science and Nuclear Fusion Research

NII-Electronic Library Service

The 　Japan 　Sooiety 　of 　Plasma 　Soienoe 　and 　Nuolear 　Fusion 　Researoh

Journal　of　P］asma 　and 　Fusion　Research　VQI．80．　No．6　June　2004

Fe
　 　 Edge　Dislocation

湾 　
8° b

CTOI）

〔121 ．十i−一．凵
一一一一

〆

Fe
　 　 　 I−Loop

〔川 ｝

・Q僊・
Fe

卜 LoOP80b

＿　　 GCIOL
）

一露
“ Ol）

80b

．　i
（1

穿 07

“ 111

・・應・

・・僊・ 塵
　

　

一
一

−
−−
−
ー

ナ

ー−

　
一
2
　

　
／

7q

f／

」
）＋

η
ず

广乙一〆
　

二

一
　一
一．

鍵

（11D

含

Fig．3　Axial−symmetric 　shear 　stress 　applying 　to　a　dislocation　loop　in　Fe　crystals ，

hO

」 に
国

5＝
仁

20
匹

：・ 葺 i9 瞽 i・ D・s・anc 。

303

ε

20
⊃

O

　
　

　

　
　

　

　
　

　

　

0

　
　

　

　

0

δ」Φ
⊂

山

　一σ；
話
δ
匪

L−LOOP　〔Fe｝

o ．．／
画

50　　　　 100 　　　　150　　　　200
Loop 　Slze　〔No 　 of 　I ｝

コ
Ω

ト一
 
o」
oL

Dlstonce

　 03

§

；
　 02

畚

毟
＿OI

詈
詈
a
　Q

　 　 O

1− Loop 　〔NI ｝

・　 ♂

．．イ ＿− t−．

50　　　　100 　　　　150 　　　2DO
LODp　Slze　｛No　of 　I〕

Fig．4　Evaluation　of　ac ！ivation　energy 　for　loop　migration 　from　a 　force−distance　curve ．

い わゆ る 応 カ
ー
距離曲線 （force−distance　curve ）が 得 られ ，

こ れ を積 分す る こ と に よ り転 位 ル ープ の 移 動 に対 す る活 性

化 エ ネル ギーを 求 め る こ とが で きる．Fig．4 に 鉄 お よ び

ニ ッ ケ ル に 対 す る 結 果 を示 す が，微小 集合 体 の 領域 賂 子

間原 子数 で 約 20） に極 小値が あ る こ と が特徴 で あ る．単
一

の ク ラ ウ デ ィ オ ン に対 して 集合体に な る こ と に よ り活性化

エ ネル ギ
ー

が
一旦 減少す る こ とは 予想外 の こ とで あ る が，

こ の 減少 はパ イ エ ル ス 応 力 の 減少 に起因 し て お り集合 体

（ク ラ ウ デ ィ オン の 束）に特有の 事情で ある．0．05eV とい う

値 は非常に 小さい 値で あ り，格子問原子集合体の
一

次元運

動 は熱 活 性 化 運 動 と して 容易 に起 こ り うる こ とが わ か る．
ル ープサ イズ の 増大 と と もに 活性化エ ネル ギー

が 増加する

の は 周 囲の 長 さが 増す た め で あ る．

3．6　転位と格子間原子 ， 格子間原子集合体の相互

　　　作用

　転位 ル ープ 移 動の た め の 活性化エ ネル ギ ーは 非常 に 低

く， 常温 で も容易に起 こ りうる．移 動 した転位 ル ープ は
，

材料中に 存在す る シ ン ク との 相互 作用 をし，そ の 相互 作用

エ ネ ル ギーが極小 とな る安定位置まで 移 動す る．こ こ で の

相 Lil作用エ ネル ギ
ーとは，ひ ずみ 場が ない 場合に 比べ ，転

位の ひ ずみ 場が存在す る 場合の 形成エ ネル ギ
ー

の 変化で あ

る．Fig．5に は，刃状 転 位 とらせ ん転 位 の 周 辺 で の ひず み 場

を示すが，転位 は，距離だ けで なく，方位 に も依存す る ひ
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ずみ 場 を持 つ こ とが わか る．転 位周 辺 の ひずみ場 に 関 して

は，主 に 線11：彡弾性論を用 い て 詳細 に 研 究 され て きた が，線

形弾性論は 転位 の コ ア 部分 の 反応 に 適用す る こ とが で き

ず，MD 法 を用 い た 評 価が 必 要 で あ る．す なわ ち，転 位 と格

子 問 原 子 集合体 の 相 fl／作用 を考える 場 合，転位 と集合体の

間 の 距 離が 〜
］O
．

］Um 程 度の 近 接 コ ア 反 応 の と きは MD 法

を，そ れ よ り遠 く〜10
．7m

まで の と きは 線
．
形弾 性 論 を用 い

る必 要が あ る ，

　 Fig．6 に は，　 MD 法で 計 算 した ．鉄 お よ び ニ ッ ケ ル 中の 刃

状 転 位 周辺 で の 格 子 問原 子 の 形 成 エ ネ ル ギーを示 す，こ こ

で ，格 子 間 原 子 と し て ク ラ ウ デ ィ オ ン の 軸方向が 転位 の

Burgers　vector に 平行な場合に つ い て 計算 を行 っ て い る．

また，こ こ で は示 さ ない が，原 ∫
一
空孔 の 形成 エ ネ ル ギーに

つ い て も同様の 計算 を行っ て い る．そ の 結 果，格 r間 原 ∫
・

は 原 子空孔 よ り大きな捕獲領域を有す る こ と，ニ ッ ケ ル

Cfcc）の 方が 鉄 （bcc） よ りも大 きな格子間原子の 捕獲領域

を有す る こ と な どが 明 らか に な っ た．す な わ ち．こ れ は，

bcc 金属 よ り fcc金属 の 方が 格
．
f’間 原

．
∫
一を優先的に 吸収 し，

そ の 結 果，bcc金 属 よ り fcc金 属 巾 の 原 r一空 孔 濃 度 が 過 剰 に

な り，よ りボ イ ド形 成 ・成 長 を促 進 す る こ と を示 し て い

る，実際．ボ イ ド形成成長 に 起因す る ス ウ ェ リ ン グ （照 射

さ れ た 材料 の 体 積膨 張 現 象） を比 ．較 した 場 合，オ
ー

ス テ ナ

イ ト系 ス テ ン レ ス 鋼 （fcc）が，フ ェ ラ イ ト系 ス テ ン レ ス 鋼

〔bcc）よ り も大 きい こ とは，　 よ く知 られ た 事実で あ る 「5］．

　 また，格子聞原子集合体 の 捕獲半径 に 対 して は，ニ ッ ケ

ル と鉄 で 大 き な相違 が な く，そ の サ イ ズ と と もに 捕獲 半径
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Fig．7　1nterac重ion　energy 　be梱 een 　an 　edge −dislocation　and 　a　dis−

　　　locationIoopcalculatedwithlinearelastictheory．　lnthiscal−

　　　culation ，　the　loop　size，馬 ，　is　set　to　O，5　nm ，and　h　isto　3xrb．

は増大 す る こ とが わ か っ た．

　Fig．　7 に は，線 形 弾性 論 を用 い て 計 算 し た 直 線 刃状転 位

と 欠陥集合体の 相互 作用エ ネ ル ギー
の 距離依存性 を示 す．

両者の Burgers　 vector は，ヒ述 した MD 法の 計算 と同様，

平行 と した．両 者 の 距 離が 約 100nm 程度以 下 で 相 互作用

エ ネル ギ
ー

は 熱振動エ ネル ギーよ り大きくな る．また，相

互作AJエ ネル ギーか ら計算 した 安定位置 は，　 x ！h　一　1．0 の 場

所 で あ り，引 力 に よ り可 動な転位 ル
ー

プ は こ の 位置まで 移

動す る と考えられ る ［6］．しか し，集合体 を構成 して い る格

子問原チ （ク ラ ウ デ ィ オ ン ）は集合体の 中 に留まっ て お り ，

刃状転位 に は ま だ吸 収 され て い な い ．最終 的 に完 全 結 晶 内

に も ど っ て い な い の で バ イ ア ス 効果と して は 未完成 で あ

る ．すなわ ち，バ イ ア ス 効果が 十 分機能する た め に は ， 集

合体 の 転位へ の 吸 収が 進 ま なけ れ ば な らず，そ の た め に は

温 度が 高い こ とが 必 要となる．なお，集合体 の 転位へ の 吸

収 に つ い て は， E述 し た よ うに 近 接 コ ア 反応 に な る の で ，

MD 法が有効で あろ う．

　線形弾性論の 歴 史は 古 く，弾性論が 成り立 つ 範囲 （ひず

み が 小 さい ）で あれ ば，さ ま ざ まな 欠 陥 ど うしの 相互作用

を簡便に 記述 す る こ とが 可 能 で あ る．しか しなが ら，ど の

よ う なモ デ ル を 含 む か で ，異 な る 結果 が 出 る こ と が あ る．

先 に，転位 と転位 ル
ープの Burgers　vector が 平行 とい う仮

定の も と に 起 こ り得 る 反 応 に 対 して 説 明 を した が，Fig．　7

に は，直 線 転 位 の ひず み場 に よ り，転位 ル ープ の normal

vector が 変化 する 場合の 結果 も示 した，こ の よ うな モ デ ル

を入 れ る と，転 位 ル ープ の 安 定 位 置 は変 化 す る．従 来，特

に らせ ん 転 位 と そ れ に 垂直 な Burgersvector の 転位ル ープ

に 関 して は 相 ill作 用 が な い とさ れて い た が，　 normal 　vector

を変 化 させ る こ と で 引 力が は た ら くこ とが わか っ た．MD

法で は そ の よ うな効果は解析 モ デ ル の 中に 暗 に 含 まれ て い

る が，計算体系は 小 さい もの に 限 られ る．した が っ て
，
MD

法 に よ っ て 得 ら れ る 結 果 と 線形 弾性論に よ っ て 得 ら れ る 結

果を上手 に組み 合わせるこ とが重要で ある．

3．7 転位移動の ダイナ ミクス

　 こ れ まで は，転位 と欠陥の 相互作用を MD 法 と線形弾性

論を用い て 評価す る 方法 を解説 した，上述 した相互 作 用 エ

ネル ギーやバ イ ア ス 因子 は ， 照 射に よっ て 生成 した ロ∫動欠

陥が転位と どれ くらい の強さで反応する のか を表すよ い 指

標 で あ り，照射 を受 けた 材 料 の ミ ク ロ 組 織 変 化 の モ デ ル 化

に使わ れ る．核融合炉構造材料開発に お い て は，照射 に よ

る機械的特性変化，すなわ ち外部応力に 対す る 材料の 変形

挙動 を評価す る必 要が あ るが，こ の モ デ ル 化 に関 して も，

転 位 と照射 欠 陥 の 反 応 が 重 要 に な る．　 ・
般 に，未照 射材 に

お ける 引張試験 で は，応力 と ひ ずみ が 比 例する 弾性領域 に

続 き，転位 の 増 殖 と移 動 に よ る 塑 性 変 形 が 始 まる，さ らに

外部 応力を増加 させ る と，転位同上の 組織化 や 堆積 に よ

り，応力集中 が 起 こ り最終的 に 材料は 破断する ．一
方，照

射 材 に お い て は，欠陥集合体の 局 所的 な ひずみ場，ある い

は欠 陥 集 合体 との 原 子 レベ ル で の 接触 に よ り，転位 の 移動

は 阻害 さ れ る，す なわ ち，照射欠 陥 が 点在 す る 材料 巾 で ，

転位は どれ くらい ス ム ーズ に 移 動 で き るか，とい うの が照

射 材 料の 機械 的特性 を決 め る の で ある．

　 こ の よ うな照 射材料 の 機械的特性 を評価す る 場合，特 に

転位 と照 射欠 陥 の 相 彑作 用 を取 り入 れ て 転 位移 動 の ダ イナ

ミ ク ス を モ デ ル 化 す る こ と が 重要 と な る．こ の 場合で も

MD 法単独 で 評価す る こ とは原 理 的 に 可 能 で あ る が，　 MD

法 で 扱 え る 原子 数 は現 時 点 で 高 々 108個 程 度 で あ る た め ，

100 且 m に も及 ぶ 転 位 一照 射欠陥 相互 作 用 を評価す る こ と

は事実上 不可能で ある ．そ こ で ，こ の よ うな転位の 挙動 を

詳組 に解析 す る方法 と して転 位 動 力学 法 （DD 法）が あ る．

DD 法 は ， 主 に外部応力下 で の 転位の 運動を追跡する 手法

で あ る．多数の 転位間 や 欠陥集合体 の 相互 作用など，非常

に 複雑な過程 を含む 計算で も，DD 法 を用 い る こ とで 可 能

とな る．DD 法 に よ っ て 転位の 動 きを評価する 場合，遠距

離相 互 作用 が 支配的 とな る 領域 で は線形弾性論 を，近 距離

で 欠陥 と転位 の コ ア 反応 が 攴配的 とな る 領域 で は MD 法の

結果 を組 み合 わ せ て 使 用 す る．

　 DD 法で は，転位 の 各部分を直線 セ グ メ ン トで 近 似 し，

自己 エ ネル ギー，転 位 問 の 弾 性 相 互 作用 エ ネ ル ギ
ー，お よ

び フ ォ ノ ン との 非弾性散乱などに よる エ ネル ギ
ー
散逸を計

算 し，その 挙動の 時間発展 を少 しずつ 求め て 行く方法 で あ

る．一方，近接 コ ア 反応 （例 え ば反 平行転 位の 対 消 減，junc−

tion 形成，交差すべ りなど，　Fig．8参照）に対 して は，主 に

MD 法の 結 果 を，入 力パ ラ メ
ー

タ と し て 取 り入 れ る．転位

の 各セ グ メ ン トに 作用 す る 局所的な力 （F ）は ，以 下に 示す

Peach−Koehler の 式 を用 い て 計算 す る ．

F ＝（b●δ1× 1 （4 ）

こ こ で ，6 は Burgers　vector ，δ は 応 力 テ ン ソ ル ，1 は line

vector で あ る．こ の 局所 的 な力 か ら，構 成 方 程 式 を用 い て

転 位 の 速 度 （V ）と変 位 の を 計算 す る．計算 過程 の 中 で

は ，通常 は 弾性相互 作 用 の 評価 に 費や す 計算 回 数 が 最 も多

く，長距 離 相 互作 用 を考 慮 す る と，N セ グ メ ン トか ら成 る

系で は計算回数 の オーダ は N の 2 乗程度 と なる．す な わ

ち ， 転位密度 の 増大 と と もに，計算負荷 は急 激 に 増加 して

し まう．そ の た め ，遠距離 に あ る各セ グ メ ン トか らの 相 互

作用 に 関 し て は 多重 極 子展 開 近 似 な ど の 工 夫 が 必 要 で あ

る．そ れ で もなお，高密度の 欠陥集合体 を計算対象 にす る

と，転位 の 各セ グ メ ン トあ た りの 計 算負荷 が 急激 に 増大
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Fig．8　Junction　formation（top）and 　cross 　slipof 　dislocations　gen
−

　　　erated 　by　Frank・Read　source （bottom）．

し，計算対
．
象すべ て を解析す る こ とが 不 可 能に な る，さ ら

な る計 算 の 効 率化 や よ り強力 な計算機を 川い た シ ミュ レ
ー

シ ョ ン が期待 され る．

　照射
．一
ド材料の 機械特性変化を求め る た め に は，第 2 章で

概 観 した手法 〔BCA 法，　 MD 法，　 KMC 法，反 応速 度論的
．P法）を用 い て 得 られ た 欠陥集合体 の サ イ ズ 分布，空 間 分

布 を 入 カ パ ラ メ
ー

タ と し て，こ れ ら と転 位 の 各 セ グ メ ン ト

との 相互 作用 を評 価す る こ とに な る．一例 と し て．Fig，9

に は，格子問原 子集合体の 密度 （個数 ） を変化 させ た 場 合

の ．応 カ
ー
歪 み 曲線 の 計算 結 果 を示 し た．こ の 計 算 で 格 チ

間 原 f集 合 体 の 空 間分 布 は ラ ン ダ ム と して い る．欠 陥 集 合

体 密 度 の 増 加 に従 っ て ，降 伏応 力が 増加 と と もに 応力の 不

安定性 （応 力の 振動現 象）が 増 大 す る こ と が わか る，こ れ

ら DD 法 の 結 果 か ら，メ ゾス ケ
ー

ル に お け る 照 射 ドで の 塑

性 的物理 量 （例 え ば 転位密度の 応 力 に 対
．
す る変 化，照射 に

よ るすべ り抵 抗 の 変 化 ） を求め る こ とが で き る．こ れ らの

物理量を有限 要素法 （FEM ）な どの 連続 体 モ デ ル の 構成 ノ∫

程式 に取 り入れ る こ とに よ り， さ らに 大 き な系に お け る機

械 的特 性 変 化 を評 価 す る こ とが μf能で あ る．

3．8　お わりに

　 こ れ まで 3 回 に わ た っ て 「核融合材料の 照射 卜
．
挙動 に 関

する マ ル チ ス ケール モ デ リ ン グ 」 と 題 す る 講座 記事 を連載

し て きた 〔Vol．80．　No ，3．4，6）．照 射 損 傷過 程 は，時 閾 的 に も，

空 問的 な大 き さ と して も，エ ネル ギー
的な面も，本質的 に

マ ル チ ス ケール な現象で あ り ， 単独 の 手法で 評価する こ と

は 困難で ある．そ こ で ，各種 手法 を相 補 的 に組 み 合 わせ る

こ とに よっ て 現象の 全 貌を明 らか に しよ うとい うの が，マ

ル チ ス ケール モ デ リ ン グで あ る．記票 の すべ て を読 ん で い

ただ けた読者 に は 理 解 され た と思 うが，こ の モ デ リ ン グ．
乎

法は まだ確立 され た もの で は なく，所 々 に既存の 手法で は

埋め られ な い 理 論 上 の 穴 （ス ケー
ル 間の ギ ャ ッ プ）が II　

・
（1i

する ．今後益 々 σ）手法開発，計算機性能の 向上 が 望 まれ る．
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