
The Japan Society of Plasma Science and Nuclear Fusion Research

NII-Electronic Library Service

The 　Japan 　Sooiety 　of 　Plasma 　Soienoe 　and 　Nuolear 　Fusion 　Researoh

J．P［asma 　Fusion　Res．　Vol．84，　No．12　（2008）　941−945

燭 小特集 マ ル チ ス ケール で の プ ラズ マ
・壁相互作用の 理解の 現状
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　　 こ こ で は，プ ラ ズ マ ・材料相 互 作用 に お け る 材料側 の 挙動，特 に 材料 の ミ ク ロ 組織発 達 に 関 して 述 べ る．材

料 は本 来 ， 構 造 階 層性 を もち ， しか も ， 多 くの 場 合 不 均
一

で あ る が ， そ の よ うな 系の 中で 起 こ る マ ル チ ス ケール

な現 象一照 射 プ ロ セ ス ーを解 説 し，そ れ を モ デ ル 化 す る た め の 方 法 論 に つ い て 議 論 す る．
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5．2．1　 は じめ に

　核融合炉 の ダ イ バ ー
タ や 第

一・壁 な ど で 使 わ れ る 材料 は ，

外 界 の プ ラ ズ マ と粒 子 お よ び熱 の や り と りをす る．そ ん な

や りと りを 通 じて 材料 は 変質 し，また
， そ の 変化 は プ ラ ズ

マ の 安定性 に 少 な か らずの 影響 を与 え る ．核融合 炉 中の プ

ラズ マ や 材料の 挙動 を よ く理解 し よ う とす る な ら，プ ラ ズ

マ お よ び材料 に 関す る そ れ ぞ れ の 理 解 だ け で な く，両者 の

や りとり， す な わ ち ， プ ラ ズ マ ・材料相 互 作用 の 理 解 が 必

要で ある．本来なら前節の プラ ズ マ モ デ リ ン グ と本節 の 内

容をカ ッ プ リ ン グ させ て 議論すべ きか もしれない が，現時

点で ，その よ うな理解 は あまり進ん で い ない ．そ こ で ，こ

こ で は，プ ラ ズ マ
・
材料相互 作 用 の うち材 料 側 の モ デ リ ン

グ研 究 に つ い て 書 く．プ ラ ズ マ ・材料相 互 作用 に 関 す る真

の マ ル チ ス ケール モ デ リ ン グ研究を今後進展 させ る た め の

糸口 に なれ ば と思 う．次節で は ，材料照射損傷 の 概略 を 説

明す る．よ り詳 し くは，4 年前 の 講座 記事［1］ を参 照 さ れ

た い ．

5．2．2　材料照 射損傷プロ セ ス

　 サ ブナ ノ の ス ケール で 材 料 を眺 め る と，空 問 上 の 決 め ら

れ た位置 （格子点） に 原子が 規 則 正 し く配 列 し， そ れ 以外

に原 子 は 存在 し な い ．こ の よ うな 配 列 が 無限 に 繰 り返 さ れ

る の が完全結晶で あ り， 核融合炉 ダ イバ ー
タ や ブ ラ ン ケ ッ

ト第
一

壁な どで 使わ れ る 結晶性材料 の 基 本配 列で あ る．原

子配 列 の しか た は ， そ の 材料の 諸特性 を支 配 す る．この よ

うな結晶性 の 材料 に ， 外界か ら高 エ ネル ギーの 粒子 が 混 入

す る と，材料内の 局所的な 領域 （101− 102nm ）に 高密度 の

エ ネル ギーが 付与 さ れ る．DT 核 融 合炉 な ら ， 混 入 す る 粒

子 は D，T，　He，　 n 等で あ り，そ の ときの 入 射粒 子 の エ ネ ル

ギーは loo〜IO7　eV 程度 で あ る．

　高エ ネ ル ギ ー
粒子の 混入 に よ り，材料内の 原子 に 1個あ

た り約 30eV 以 上 の 運 動 エ ネル ギーが 付与 され る と，そ の

原 予 は正 規 の 格 子 点 か らはず れ，格 子 配 列 は乱 れ る．室 温

に お ける 原子 の 振動 エ ネル ギーが kBTftsO．025　eV で あ る こ

と を考 え る と，こ の 30eV とい うエ ネ ル ギー
は 桁違 い に 高

い こ とが わ か る．格子位置 か ら はず れ た 原子 は
“
は じき出

し原 子
”

と よば れ ，

一
方， 後に 残 さ れ た 格子点 は 空 （カ ラ ）

に なる．標的原子 （格子原 子 ） に付与 され る エ ネル ギーが

十分 に 高い と きは，ビ リヤ
ー

ドの よ うに，多数の 原子間の

衝突連鎖が起 こ る．こ の 衝突連鎖 の プ ロ セ ス は，時間に し

て 0．lps 程度 の 極 め て は や い 現象で あ り，「カス ケ ー
ド損

傷 の 衝 突 過 程 」と よ ば れ る （図 1 ）．材 料 照 射研 究 で 使 わ れ

る 照 射量単位 DPA は ，
こ の 衝 突過程 で の は じ き出 し原 子

数をも とに算出 さ れ る，
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ド損 傷 の模 式 図．照 射 材料 内 で は，入 射 粒 子 （Pro−

jectile）と格子原子 の 衝突 に よ り，原子 が正 規の 格子位 置 か

ら は じ き飛 ば さ れ る．こ の 原 子 を
一

次 は じ き 出 し原 子

（PKA ）と よ ぶ．衝突 した 入射粒子 や
一

次 は じ き出 し原子 の

エ ネ ル ギ
ー

が 十分 に 高 い と、さ ら な る 原 子 間衝 突 連 鎖 反 応

が 起 こ る．こ れ を は じ き出 しカ ス ケ
ー

ドと よぶ．こ の結 果，
材料 内に は，多量 の 格子 間 原子 （SIA）や 原 子 空 孔 （Va−
cancy ） が 高密度 に生 成 さ れ る．
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　衝突過程 に よ っ て 局所的 に 付 与 さ れ る エ ネ ル ギ
ー

は 数

eV ／atom 程度で あ り，こ れ を単純 に 温度換算す る と 1 万 度

に もなる ．こ の 付与され た エ ネル ギーは熱 と して 周囲に 散

逸 す る の で ，即 座 に 雰囲気 温 度 と 同 ．一一に な る．そ の 間 ，

た っ た 10ps で あ る．こ の 急激 な 冷却 の プ ロ セ ス を 「カ ス

ケ ード損傷の 冷却過程」 と呼ぶ ．驚 くべ きこ と に，衝突過

程の 間に 生 成 した は じ き出 し原子 の うち の 8 〜9 割 は，実

に こ の た っ た 10ps の 間に，空 の 格子点 と 結合 して 消滅す

る．しか し なが ら，そ れ で も 1 〜2割の は じ き出 し原 子 は

格 ア間 に 残 さ れ，また，そ れ と同 数の 格子点は 空 の まま残

る．こ れらは，それぞれ格子間原子（Setf−lnterstitial　Atom ；

SIA ）お よ び原子 空 孔 （vacancy ）と よ ば れ る 点 欠 陥 で あ る ．

こ の と きの 点 欠 陥 濃度 は，い わ ゆ る 熱 平 衡欠陥濃度 よ り も

は る か に 大 き い ．

　点欠陥 は，そ の 種類や 温度等 の 条件 に 応 じ て 材料内 を移

動す る ．そ の た め，上 述 の 原 予は じ き 出 しの 影響 は，材 料

の 局 所 領 域 に 留 ま る こ と な く，拡 散 と い う メ カ ニ ズ ム に

よ っ て
， 時 間 を か け なが ら徐 々 に ， 材 料 全体 に拡 が る こ と

に な る ．拡散 の 途中で ，原子空 孔 と格子問原子が 出会う と

再結合して 消滅す る．また，原子空孔 どお しとか 格 子間原

子 どお しの よ うに，同種 の 点 欠 陥が 出会 うと，結合 して 欠

陥集含体 を形成 す る．この と き生 成 し た 欠 陥 集合体 の 熱的

安定性 に よ っ て は ， 集合体 か ら点欠陥が 解 離 す る プ ロ セ ス

も加 わ る．

　 こ うし た拡散
・
集合化

・
解離 の プ ロ セ ス が 材料内で 繰 り

返 さ れ る と，
”
格 子 配 列 の 乱 れ

”
は，よ り高 次 な構 造 を もつ

よ うに なる．例えば，原子空孔が 多数集合す れ ばボイ ド（空

洞） と よ ば れ る 3 次元欠陥 に なり，格子間原子が 多数集合

す れ ば 転位 ル
ープ と呼 ば れ る 2 次 元 欠 陥 に な る．また，移

動す る欠 陥 が ，材 料 内の 特定 の 元素と選 択 的 に 相 互 作用 す

る こ とが あ れ ば，結 果 と し て ，た と え ば 固 溶 し て い た 溶 質

原 r一が 析出 した り偏析 した りする こ と に な る．こ の よ うな

拡散 ・集合化 ・解離 の プ ロ セ ス は，すべ て 熱活性化過程 で

あ る ．

　可 動 な 欠 陥 は 時 間 を か けれ ば か け る ほ ど遠 くま で 拡散す

る ．拡散係数を D とすれ ば ，時 間 t だ け 経過 後 の 拡散距 離

は，お よそ 概 程度 に なる ．カ ス ケ
ー

ド損傷 に よ っ て 生成

す る 欠 陥 は，もと も と 101− 102nm 程度 の 領域 に 局在化 し

て い るの で あ る か ら， 同
一

の カ ス ケードか ら生 成 した 欠 陥

ど うしの 反応 と，異なる カ ス ケ
ー

ドに よ り生成 した欠陥 ど

うしの 反応 は，それぞれ異 なる 時定数 に なる．なぜ なら，

相 互作用す る まで に 必 要 な拡散距離や 時間が，それ ぞれ の

反 応 の 間 で 桁 違 い に異 な るか らで あ る．前 者 が lns 程 度 以

下 で あ る の に対 し，後者 は 1ps 以上 に もなる．そ こ で，こ

れらの プ ロ セ ス を区別 し，それぞれ 「カ ス ケ
ー

ド損傷の 熱

的過程」 お よ び 「拡散過程」 と呼ぶ ．

　以 上 が 照 射 損 傷 過 程 の 簡 単 な 描 像で あ る ．要 は，高エ ネ

ル ギ
ー

粒子 の 入 射 に よ り，格子 欠陥 が 材 料 内 に過 剰 に 導入

され，そ れ らが 拡散 ・集合化 ・解離 ・消滅反 応を起 こ す結

果，材料 の ミ ク ロ 構造 や ミ ク ロ 組成が 変化す る の で あ る．

5．　2．3 照射 損傷 プ ロ セ ス の マ ル チ ス ケール モデ

　　　　リン グ

　 ト述 の 照 射 損 傷 プ ロ セ ス の 特徴 は ，時 間 的 に も空間 的 に

も，そ して エ ネル ギ
ー

的 に もマ ル チ ス ケ
ール な現象で あ る

とい う点 で ある．また，主 と して ，エ ネル ギ ー
的なマ ル チ

ス ケー
ル 性 ゆ え に，照 射損 傷 プ ロ セ ス は マ ル チ フ ィ ジ ッ ク

ス な現 象で あ る と も言わ れ ， 「衝突過程」「冷却過程」「熱的

過程」「拡散過程」 など に 分類され る ［2−5］．こ の よ うな多

様な物理 プ ロ セ ス を含む現象を評価す る た め に は，複数の

手法 を相補的 に活用す る必 要が あ る ［1］．

　図 2 は，照 射損 傷 プ ロ セ ス に 関 す る時 間 ・空 間 ス ケール

の 広 が りを表 し た もの で あ る （注 1 ）．図の 左 下 か ら右．ヒへ

の 流 れ が 照 射損傷 プ ロ セ ス で あ り，そ の 流 れ に 沿 う よ う

に ，下 か ら Ab −initio（第一
原理 計算），　 MD （分子動力学法〉，

KMC （キ ネ テ ィ ッ ク モ ン テ カ ル ロ 法 ），反 応 速 度 式 な ど の

各 計算 機 シ ミ ュ レ ーシ ョ ン 手法 の 領 域 が 存 在 す る．大 雑 把

な 言 い 方 をす れ ば，マ ル チ ス ケ ール モ デ リ ン グ と い うの

は ，そ れ ぞ れ の 手法 で 使 わ れ る パ ラ メ
ー

タ を受け渡 し （pa−

rameterpassing ＞なが ら，図 2 の 左 下 か ら右上 まで を連結

させ ，現 象 の 全 体像 を 明 ら か にす る こ とで あ る．こ こ で，
パ ラ メ

ータパ ッ シ ン グが 左 下 か ら右上 に 進 む に した が い ，

各手法 で使 わ れ る 系の 自由度が 次第 に小 さ くな っ て い る こ

とに 注意 された い ．すなわ ち，イオ ン ・電子系を解析対象

とす る Ab −initio法か ら，電子 の 振 る舞 い に 関する 詳細情報

を捨 て，イオ ン の 振 る舞 い に 関 す る情 報 の み を 原 f問 ポ テ

ン シ ャ ル と して 定式化し，それ を MD 法 に 受け渡す．次に，
イ オ ン の み の 系 を解析対象 とす る MD 法 か ら，格子原子 の

振 る 舞 い に 関す る 詳細 情報 を捨 て ，格子 欠 陥に 関す る 情報

の み を抜 き出 し，そ れ を KMC （キ ネ テ ィ ッ ク モ ン テ カ ル

ロ ）法 に 受 け渡 す．そ して ，KMC 法 か ら欠 陥 の 位 置 に 関す

る 詳細情報を捨 て ，欠陥 の 濃度 に 関す る情報 を 反 応 速 度 式

に 受け渡す，と い っ た 具合 で あ る．こ の よ うに Ab −initio
→MD →KMC →反 応 速 度式 と進 む に 従 い ，系 の 自由度 は 次

第 に小 さ くな る もの の ，代 わ りに取扱 い 可能な系の 大 きさ

や 時 間 は
， 飛 躍 的 に 増 大 させ る こ とが で き る．こ れ が マ ル

チ ス ケ
ール モ デ リ ン グ の 基本原理で あ る．た だ し ， ど の よ

うなパ ラ メ
ー

タ を どの 程度，そ して ，どの タ イ ミ ン グ で 次

の 手 法 に 受 け 渡 す か に つ い て は，不明な 部分 も多い ．なぜ

な ら，一
般 に，照 射損傷 は非平 衡 プ ロ セ ス で あ る の で，系

が熱平衡状態の ときに の み 成 り立つ ミ ク ロ ・マ ク ロ 問 の 関

係式 （た と えば，イオ ン 速度の 分布か ら，そ の 系の 温度を

求 め る式 な ど） は必 ず し も成 り立 たず，何 を受け渡 しに 使

うべ きか 明 らか で な い か ら で あ る．言 い 換 え れ ば，照射損

傷プ ロ セ ス の マ ル チ ス ケール モ デ リ ン グ と は，非平衡系 に

お い て 成 り立 つ ミ ク ロ ・マ ク ロ 問 の 関係 式 を探 し出 す 行 為

な の か も しれ な い ．

　 図 2の 時 空 間 ス ケール ダ イ ア グ ラ ム に は，材料照射研究

で使 わ れ る種 々 の 実 験 手法 につ い て も示 され て い る．大雑

把 に 言えば
， 実 験手法は ， 空 間 ス ケール に 関 して は 広が っ

注 1　図 2 は，文献 ［1−3］の 著 者 の ほ か，核 融 合 研加 藤 太 治先 生，北大 坂 口 紀 史先 生，PNNL 　H ．L．　Heinisch博 士 の 協 力，お よ び ，　http：
〃 www ．naka ．jaea．go ．jp／ITER ／ofOcial −J／index．htm に よ り作成 し た ．こ こ に 深 く謝意 を 表 す る．
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図 2　 照射材料 分 野 で使 わ れ る 各 評 価法 が対 象 と する 時間 ・空間 ス ケ
ール の 分布．Ab −initio（第一

原 理 量子計 算），　 BCA （二 体衝突 近似法 ），
　　 MD （古典 的分子動力学 法〉，　 KMC （キネテ ィ ッ ク モ ン テ カル ロ 法 ），　 DD （転位動 力学法），　 FEM （有限要 素法）等 の 計算機 シ ミュ レ ー

　 　 シ ョ ン 手 法 と，PAS （陽電 子 消 滅法），　 TEM （透過 型電 子 顕 微鏡 ），　 Tensiletest （引張 試 験），　 Fracture 　test （破 壊試験）等 の 実験 的

　 　 評価 手法が 対象 とす る 時 間 ・空間 ス ケール は そ れ ぞれ異 なる ．照射損傷 プ ロ セ ス の 時間 ・空間 ス ケ
ー

ル は ，左下 か ら右上 に 向 か っ て

　 　 進 む，

て い る もの の ，時 間 ス ケ ール に 関 し て は，特 に 短時 間 ス

ケ
ー

ル に お け る 評価 に 空白が あ る こ とが わか る．す なわ

ち，た とえば 0．1ps の 衝突過程を直接実験的 に 観測す る 術

が ない の で あ る．こ の よ うに，計算手法 お よ び 実験手法 の

そ れ ぞ れ が 得意 とす る 時間
・空 間ス ケール 領域 は 明確 に 分

か れ て い る の で ，そ の 点 を しっ か り と認 識 す る こ と は，照

射損傷 プ ロ セ ス を研 究 す る上 で 重 要 で あ る．

　 こ こ で
， 図 2 を見 る 際の 注意点 を述 べ る ．そ れ は ，

こ の

図が 単 に ひ とつ の 現象を現象本位 で 追跡 して い る に す ぎな

い ，とい うこ とで あ る ．照射下 に あ る 材料 を材料本位 で 眺

め る と，あ ち ら こ ち らで 0．1ps の 衝突過 程が 起 こ り，また，

同 時 に，あち ら こ ちら で 10ps の 冷却過程 が 起 こ っ て い る．

さらに また，別の 場所 で は，や は り同時 に，熱的過程や拡

散 過 程 が 起 こ っ て い る の で あ る．この 点の 認 識 に誤 りが あ

る と，図 2 の 左下 か ら右上へ ，順繰 りに解析を行うだけで ，

自ず と現象 の 全体像が 明 らか に なる と誤解 して しまう．も

ち ろ ん，そ ん なに 単純 な 話で は な い ．あ くまで 図 2 は 象徴

的 な 意 味 合 い で しか な い こ とを理 解 す べ きで あ る．

　材料内の 任意の 場所 に お け る原 子 は じ き出 し プ ロ セ ス の

発生 頻 度や そ の 規模 は ，外界 （プ ラ ズ マ 側〉 か ら飛 び 込 ん

で くる 入射粒子 の フ ラ ッ ク ス や その エ ネ ル ギーと深 く関係

す る ．一
方，そ の よ うな 入 射粒子 の 状 態 を 支 配 す る プ ラ ズ

マ の 状 態 は，材料挙動 （例 え ば ，照 射 に よ る材 料 表 面 の ブ

リス タ形 成 と剥離 お よ び ， そ の 剥 離 物の プ ラ ズ マ へ の 混

入など）に も深 く依存す る．こ う して，材料 に とっ て も，プ

ラズ マ に と っ て も，互 い を単 に
“
外界

”
と よ ん だ り，境界

条件 を適当 に 与 え た りす る だ けで は すまさ れ な い 事情が 明

確 に 存在す る こ とに な る．一
方の 挙動 を 知 ら な けれ ば，他

方 を知 る こ と もで きな い の で あ る．したが っ て，5．2．1節 に

も書 い た よ うに，プ ラ ズ マ ・材 料 相 互 作 用 研 究の 今 後 は，

材料お よ び プ ラ ズマ の 両 方 の 挙 動 を い か に カ ッ プ リ ン グ さ

せ なが ら全 体 を読み 解 い て い くか ，
とい うこ と に な る だ ろ

う．もちろ ん，両者それぞれの マ ル チ ス ケ
ール 性が重要な

の は 言うま で もない ．

5．2．4　材料の構造階層性 と不 均一性

　照射損傷 モ デ リ ン グ を考 え る と き，現象 の マ ル チ ス ケ
ー

ル 性 だ け で な く， 材料 が 本来 もっ て い る構 造 階 層性 も重 要

に なる ．すなわ ち，どん な材料 も，サ ブ ナ ノ の ス ケ
ー

ル で

見 る と原子 で あ り，マ ク ロ ス ケ ー
ル で 見 る と連続体 で あ

る．また，た と えば純鉄 も実用 鋼 も，ナ ノ ス ケー
ル で 見 る

と体心立方晶の 鉄 で あ る が，ナ ノ か らマ ク ロ へ 徐 々 に ス

ケ
ー

ル ア ッ プ して い く途中 の 段階で は じめ て，材料内に あ

る 先在欠陥 （転位，粒界，析出相な ど）の 有無 が 見え出 し，

ま た，材料 の 不均
一

性 の 違 い が 両者問で 顕 在化 し は じめ

る．す な わ ち，か な り大 雑 把 な 言 い 方 を す れ ば，純 鉄 と実

用 鋼 の 違い は ，あ る 空 間 ス ケール 以 上 で しか 見えな い こ と

に なる ．
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　 こ の 性 質を 利 用 す る と，た と え ば，核 反 応 で 決 ま る材 料

の 放 射 化 特 性 とか，微 小 欠 陥 の エ ネ ル ギー論 と か，ナ ノ 領

域 に 限 定 さ れ る 原 子 は じき出 しプ ロ セ ス な ど の 性質 に つ い

て は ，た とえ 実用鋼 に お け る そ れ ら の 性質が 知 りた い 場合

で あ っ て も，実用鋼その もの の 代 わ りに ，純鉄 や 2 元系 モ

デ ル 合金 な ど，単純な系 を使 っ て 求め る こ とが で きる こ と

に な る．言 い 換 え れ ば，この よ うな性質 に 対 して は，実 用

鋼 を 母 相 ， 転位 ， 粒界 ， 析出相 な どの 各 要 素 に分離 し た上

で ，単純系を使 うな ど して ，各要素を個別 に モ デ ル 化 （要

素還元論的なア プ ロ
ーチ ）す る こ とが 可能 で あ る．一方，点

欠 陥 の 長 距離拡 散の よ うに，ナ ノ領域 に留ま ら な い 現象が

絡 ん で くる性質（例えば，高温 で の 欠陥集合体形成 な ど〉に

つ い て は，当然の こ となが ら，それ らは 材料の 不均
一

性 の

違 い に 大 きく影響 さ れ る 性質 な の で ，た と えば純鉄 と実用

鋼 の 違 い は 明確 に 区別 し て お く必 要が あ る．こ の よ うな場

合，ヒ述 の 要 素還 元 論 的 ア プ ロ ーチ は不 適 当 で あ り，複 雑

な系 を複 雑 な ま ま と らえ て 理 解 す る必 要 が あ る．

5．　2．5He 損傷の マ ル チス ケール モ デ リン グ

　 こ こ で は ， He 照射が 引 き起 こ す 材 料 ミ ク ロ 構 造 変 化 に

関 す る モ デ リ ン グ 研究 を紹介す る．一
般 に He は 金 属材料

中に ほ と ん ど固溶 しない の で ，照射 の 影響 に よ っ て 材料内

に 入 り込 ん だ He は析 出 し，　 He バ ブ ル （気泡） と よ ば れ る

He ガ ス 風 船 を材 料 内 に 形 成 させ る．こ れ は，　 He 原 予 と原

子 空孔 の 複合 的 な集合体で あ る が，こ の よ うな 欠陥の 形成

は ，実用 上 問 題 とさ れ る ス エ リ ン グ 現象 （照射 に よ っ て 構

造材料の 体積 が 膨 張す る 現象）の 要因 と され て い る．

　He バ ブ ル の よ うな欠陥集合体 の 核 生 成
・
成長 プ ロ セ ス

は，材料内の 点欠陥濃度 （He や 原子空 孔 な ど）や温度 に依

存す る．核 生 成 に 要 す る時 間 （潜伏 時 間 ） は ， 通 常 ， 第
一一

原 理 MD や 古典 MD で は 追跡 不 可 能な くらい 長い ．時間ス

ケ
ー

ル で 言え ば，核 生 成 は，KMC 法や 反応速度解析 が カ

バ ー
す る領域 な の で ，従来か ら，こ の プ ロ セ ス の 解析 に は，

反 応速度式 に よ る 方法 が 主流 で あ っ た．しか し な が ら，

MD 法 とは 異なり，KMC 法 や 反応速度解析 は，す で に明 ら

かに な っ て い る 反応 （known 　events ）に 関す る 微分 方程式

を積分す る 方法 で あ る．そ の た め ，当然の こ となが ら，明

らか で な い 反 応 は 考慮の し よ うが な い ．そ れ で も，He バ ブ

ル が 形 成 す る こ とは 実 験 事 実 と して 認 め られ る の で ，何 ら

か の メ カ ニ ズ ム に よ っ て核 が 生 成 さ れ た こ とだ け は確 か で

あ る ．そ こ で
， 従来の 研 究 に お い て は

， そ の メ カ ニ ズ ム が

わ か らな い ま ま で あ っ て も，ま た，本 来，核 とい うの は材

料 の 状 態 や 温 度 な どの 因 子 に 応 じて 定義 を変 え るべ き性質

で あ る に もか か わ ら ず，そ の あ た りの 事情 を無視 し，何 ら

かの 仮定 （例 えば 「He が 4 個，空孔 が 3 個集 まっ た集合体

（He4V3 ） を核 とす る」 とい う よ うな） をア プ リ オ リ に 導人
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図 3　 He 照射 に よ る材 料 ミ ク ロ 構 造変化 の マ ル チ ス ケ
ール モ デ

1
丿ン グ．数 多 くの 点 欠 陥 （原 子 空 孔 ，格 子 間 原 子，　 He 原 子）の 移動 お よ び

　　 集合化 ・解離反 応 に よ り，He バ ブル は核生成 ・成長 す る．ま た，その よ うな 点欠 陥 の 関 与 に よ り，He バ ブル 自体 も移動 ・合 体 し，さ

　　 らな る 成 長 へ とっ なが る．こ の よ う な 現象は，点欠 陥の 挙動 を追跡 す る MD 法，　 KMC 法，お よ び，反応 速度論 解析，そ して，　 He
　　 バ ブル その もの の 挙動 を追跡 す る KMC 法 な どの 組 み 合 わせ に よ U モ デル 化 す る こ とが 可能 に なる，こ うし た計算手 法の 組 み 合 わ せ

　　 （MD ＋ KMC ＋Rate　theory ） に よ っ て は じめ て，実験的 に得 ら れ る表 面 形状 （AFM 観 察） や ミ ク ロ 組 織 （TEM 観 察〉 を再現 する こ と

　 　 が可 能に なる ．
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す る こ とで モ デ ル 化 され て きた ．

　核生 成 メ カニ ズ ム の 要因を よ り
”
自由度の 高 い （情報量

の 多 い ）
”
ミ ク ロ ・ナ ノ の 世 界 に 求め ，すな わ ち，第

一
原理

計 算 で 求 め た 原 子 間 ポ テ ン シ ャ ル を 使 っ て MD 解析 を 行

い
， そ れ を も とに He バ ブ ル の 形成 エ ネ ル ギーを 求め ，さ ら

に ， そ れ をもとに KMC 計算 を行う と，ア プ リオ リ な仮定を

導入す る こ と なく，且e バ ブ ル の 核生成 ・成長挙動 （潜伏期

間，成長速 度，核生 成 パ ス ）を表す こ とが で きる ［6］．こ う

して 求め た Heバ ブ ル （キ ャ ビ テ ィ ）の 核 生 成 メ カ ニ ズム は ，

実 は，長年別 々 に考えられ て きた 第
一

壁材料中の He キ ャ

ビテ ィ 形成 メ カ ニ ズ ム と ダ イバ ー
タ 材料 中の He バ ブ ル 形

成 メ カ ニ ズ ム の 両 方 を 内包す る もの で あ っ た．す な わ ち，

He 濃度 が 比較的少 な い 場合 の He キ ャ ビ テ ィ の 成 長 は，第

・．一
壁材料の 研究者 に は 有名な Mansur の キ ャ ビ テ ィ成長理

論 で 記述 され て きた．一方，He 濃度が 比 較的高 い ダ イバ ー

タ材料の 研 究 者は，Wolfer や Trinkaus らの ル
ープパ ン チ

ン グ モ デ ル を用 い な が ら，He バ ブ ル の 成長 を 議論 して き

た．前 者 は，原 子 空 孔 を い か に 吸 っ てバ ブ ル が 成 長 す る か，

そ の 際 ，He は ど の よ うな 影響 を与 え る か と い う もの で あ

る の に 対 し，後者 は ，バ ブ ル が い か に バ ブ ル 界面 の 原子を

格子間原 子 （また は ル ープ） と して 吐 き 出 す こ とに よ っ て

自らが 成長する か，とい うもの で あ る．詳細 は ［6］に ゆ ず る

が ， 両 メ カ ニ ズ ム の 根 源 は
， と も に ， He バ ブ ル に対 す る 点

欠陥 （可 動欠陥）の 結合エ ネル ギーで あ り， 両 者 の 違 い は ，

バ ブ ル 内の He 圧力 に 応 じて ，バ ブ ル か ら 原子空孔が 取 れ

や す い の か ，あ るい は ，
バ ブ ル 界面の 原子 が 取れ や す い の

か ， とい う違 い で しか な い ．

　He バ ブ ル は，点欠陥 を 吸収 ・放 出 しなが ら成長 ・収縮

す る．また 同時に，バ ブ ル 界面の 厚子の 移動 も起 こ る （表

面拡散）。こ れ らの 現象 は，い ずれ もバ ブ ル の 重 心 を動 か す

こ とに つ なが る の で ，結 果 的 に，バ ブ ル そ の もの が 移動 す

る こ とに なる （バ ブ ル の ブ ラ ウ ン 運動）．バ ブ ル の 拡散 は ，

原子空孔 の 拡散 と同様，拡 散係数で 記述 さ れ る ．す な わ ち，

点欠 陥 の 吸 収 ・放 出，界面 原子の 表面拡散 な ど，非常 に 多

くの 原 子 も し くは 欠 陥 の 運 動 （非常 に 多 くの 自由 度 ） が 関

与 して い る は ず の バ ブ ル の 拡 散 で あ っ て も，結 局，拡 散 係

数 と よ ば れ る た っ た ひ とつ の パ ラ メ
ー

タ （ひ とつ の 自由度）

に よ り記述 さ れ る こ と に な る ．ス ケ
ー

ル ア ッ プ に よ っ て 自

由度 を減 らす とい うこ と は，こ うい うこ とで ある ．こ う し

て 求め られ たバ ブ ル の 拡散係数 は，バ ブ ル 径 の 4 乗 に反 比

例 し［7］，従来 の 理論式 に
一

致す る （図 3 （a））。

　 こ うして ，バ ブ ル 移動 に 関する 自由度を下 げる こ とが で

きれ ば，解 析対 象 と な る バ ブ ル の 個 数 を 1個 か ら複 数個 に

増や す こ と も可 能 に な る．図 3 （b）は ，バ ブ ル の 拡散係数

が バ ブ ル 径 の 4 乗 に 反 比 例 す る と し，ま た，バ ブ ル どお し

が 接触 す る と そ れ ら は 合体吸収 す る と 仮定 し た と き の

KMC 計算 で ある ［8］．材料 の ミ ク ロ 構造は，照 射 に よ っ て ，

か なりポー
ラ ス な構造 に 変化 して い る様子が わ か る．こ う

し て 求め られ た 計算 結 果 は ， He 照射 され た 材料 の 電子 顕

微鏡観察 （SPM お よ び TEM ）で 現 れ る 構造 （図 3 （c））［9］
に よ く似 て い る．

5．2．6　ま とめ

　材料照射損傷 プ ロ セ ス とそ の モ デ リ ン グ の 方 法論 を述

べ ，さ ら に，He 損傷 に 関す る モ デ リ ン グ研究 の 例を紹介 し

た．今後 は，プ ラ ズ マ 挙動 の マ ル チ ス ケ
ー

ル 性 を意識 しな

が ら，そ れ に対応する 材料応答の モ デ ル 化を検討 して い き

た い ．
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