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原子力基礎工学研究

　原子力プラントの炉内構造材料の多くは金属材料に
よって構成されています。金属材料は、内部に原子配列
の不規則な部分（材料欠陥）が存在し、それらの内部組
織の運動や相互作用が変形や割れといった材料としての
機械特性を決定します。高分解能の観察技術によってこ
のような材料組織を実験によって観察することが可能に
なっていますが、組織が変化していく様子を直接観察す
ることは困難です。しかし、変形を受ける材料では材料
組織は刻々と変化しており、割れが生じる場合には欠陥
構造が重要な役割を担います。そのため、材料内部の欠
陥構造の変化をミクロな視点から理解することが材料の
変形機構を理解するために重要になります。
　材料欠陥の中でも、転位（結晶中の面と面の間のずれ）
と粒界（結晶粒と結晶粒の境目）の二つの欠陥の相互作
用は、金属材料の変形や強度に大きく影響することが知
られています。そこで、計算機シミュレーションを用い
て、金属材料を原子の集合として考え、欠陥構造を直接
的にモデル化することにより、相互作用の際のミクロ組
織の変化の様子を解析しました。図８�-８は転位と粒界
の中でも整合性が高く安定に存在する双晶を実際にアル

�原子シミュレ�ションによる欠陥構造のモデリング�
８－３ 金属材料の変形過程をミクロな視点で観察する
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ミニウム原子を用いてモデル化したものです。変形を受
けるときに転位が運動して双晶にぶつかりますが、その
ときの転位の運動する様子を原子論的な状態遷移解析手
法を用いて解析しました。得られたエネルギー経路を
図８�-９に示します。横軸が０のときが図８�-８の状態に
対応し、１のときが相互作用をしたあとに対応していま
すが、図から転位が双晶に近づき相互作用する際に高い
エネルギー障壁を越える必要があることが分かりまし
た。次に、実際の欠陥の運動の様子を図８�-  １０に示しま
す。（�）～（��）の記号は図８�-９に対応しており、転位が双
晶と接した瞬間にエネルギーが最も高くなることが分か
ります。相互作用後は転位は双晶上で二つの新たな転位
に分解し、一方は双晶上でひずみを生じ、他方は方向を
変えて運動を続けることが分かりました。以上の結果か
ら、双晶は転位のすべり変形の大きな抵抗になること
や、転位の分解により新たなすべり変形を引き起こすこと
が明らかになりました。このように、計算機シミュレー
ションを用いたミクロな欠陥構造の視点から、材料のマ
クロな変形挙動の理解に貢献できると考えています。

図８- ８　欠陥構造（転位と双晶）の原子モデル
金属材料中の欠陥である転位と双晶をアルミニウムの原子モデル
を用いて構築しました。各原子はエネルギーで色分けされていま
すが、エネルギーが高い部分がそれぞれの欠陥に対応しています。

図８- ９　転位と双晶の相互作用エネルギー変化
転位が双晶に近づいて相互作用するときの転位の単位長さあ
たりのエネルギー変化を示しています。相互作用する際には高
いエネルギーの山が存在することが分かります。

図８-  １０　相互作用の際の欠陥の運動の原子イメージ
図８-９の記号に対応した経路上の欠陥の運動する様子を示していま
す。（ii）の状態では転位が双晶に接する瞬間でエネルギーが最も高くな
ります。また、接したあとは黒と赤で囲まれた部分で転位が二つに分解し
て運動していくことが分かります。
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