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要約

ODS鋼中の転位挙動解明の一助とすべく, 本研究ではFe中のY2O3粒子と転位の相

互作用を分子動力学シミュレーションにより検討した. ただし, YおよびO原子は陽

に区別せずに平均化した「Y2O3粒子」として扱い, 2体間ポテンシャル関数の形でそ

のパラメータを第一原理計算により決定している. 得られたポテンシャルを用い, まず

Y2O3クラスターを整合析出させた bcc-Feにおいて, 刃状転位を析出物に衝突させるシ

ミュレーションを行った. その結果, 析出物が 0.6[nm]のときは抵抗を受けることなく

通過すること, サイズが 0.9[nm]より大きい場合, 析出物に接触すると引き寄せられる

挙動を示し, かつ通過する際には大きくピンニングされること, ピンニングされる時間

の長さは析出物サイズに比例して大きくなること, などが示された. また, 周期方向の

析出物間隔を変化させると, 析出物間距離が大きいほど転位は大きく湾曲できるため

に, カッティングを生じるのに要する時間 (=与えたせん断ひずみ)が短くなること, 転

位芯と析出物を結ぶすべり面上のせん断応力分布を調べると, 転位芯前後の大きなせ

ん断応力が析出物と合体することで緩和されること, などを明らかにした. 次に, らせ

ん転位と析出物の衝突について同様のシミュレーションを行った. その結果, 転位芯方

向の周期セル長さを刃状転位の場合と同程度 (10[nm])とすると, らせん転位は析出物

前方ですべり面上下方向の運動を生じ, 高エネルギーのジョグを残すことや, 析出物と

母相の界面をすべり面として通過することなどが明らかになった. 最後に同じくらせ

ん転位について, 上下に等間隔に配置した 2つの析出物の間を通過させるシミュレー

ションを, 析出物間隔を 0.0～2.0[nm], 析出物直径を 1.0,2.0[nm]と変えて行った．その

結果, 析出物の直径が 1[nm]のときは, 隙間が 0以外の場合いずれも初期に転位が析出

物方向に引き寄せられ, その後すぐに析出物位置より 4[nm]程度はなれた点で一時的に

停滞する挙動を示すこと, また, 隙間が 0.5[nm]と小さなとき, らせん転位がすべり面

を変え, 析出物と母相の界面に沿って通過したことなどが示された. 一方, 析出物の直

径を 2.0[nm]とした場合は上記とは逆に転位が動き出す時間は隙間を 0とした場合が

最も早かった. 臨界せん断応力に達して転位が動き出すのはこの動き出した時よりも

もう少し後の時点であることが系のせん断応力変化から示されており, この「フライ

ング」は析出物の引力によるものと推測される.
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Summary

For a new insight on the dislocation motion in oxide dispersion strengthened (ODS)

ferritic steels, we have performed several molecular dynamics simulations on the inter-

action between dislocation and Y2O3 nano cluster in bcc-Fe. Here, we don’t distinguish

each Y and O atom but treat as monatomic pseudo atom of “Y2O3 prticles” and rep-

resent their behavior with two body potential form as same as Johnson potential for

Fe. The potential parameters are fitted to the real hcp-Y2O3 by using the ab-initio

DFT calculation, for the equilibrium lattice length and bulk modulus. First, we set

an edge dislocation and proceed to bump into Y2O3 nanocluster, changing the cluster

diameter and periodic distance in the dislocation line direction. When the diameter

of the precipitate is 0.6[nm], edge dislocation cut through the precipitate without re-

ceiving resistance. When the diameter is larger than 0.9[nm], the precipitate attracts

the dislocation line and bends it both in the approaching and penetrating process.

This tendency is more clear if we change the periodic distance since the line tension is

weakened with larger interval between precipitates. The change in the stress distribu-

tion around dislocation core reveals that the core stress is relaxed when the dislocation

cross over the precipitate. Then we have performed similar simulation on screw dis-

location. Screw dislocation shows vertical motion at about a few nanometer away

from the precipitate leaving high-energy atoms (jogs) and passes through the interface

between the precipitate and bcc-Fe matrix. Finally, we have also simulated the screw

dislocation passing between two precipitates, changing the spacing and diameter of the

precipitates. In the case of the diameter of 1.0[nm], the dislocation are attracted first

but immediately slows down at the point of 4.0[nm] away from precipitates, expect

the precipitate spacing of 0.0[nm] or contacting two cluster. With the small spacing of

0.5[nm] the screw dislocation changes the slip plane and passes the precipitate-matrix

interface, as preciously mentioned. In the simulation of 2.0 diameter, it is clear that the

dislocation begins to glide before the blunting point in the stress-strain response, and

the 0[nm] spacing precipitates attract the dislocation earlier than the other spacing.
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第1章 緒 論

原子炉の高燃焼度化は，限られた資源の有効利用や二酸化炭素を排出しない原子力

エネルギーの高効率利用に欠かせない技術の一つであり，その最も有効な手段の一つ

として，原子炉燃料被覆管材料の改良が進められている．現在の炉心材にはジルコニ

ウム合金やオーステナイト鋼が用いられている．ジルコニウム合金は中性子吸収性に

優れているものの高温下での強度に課題があり，より一層の高燃焼度化は難しい．また

オーステナイト鋼は加工性や水環境下における耐食性において優れた材料であり，高

燃焼度化に向けた研究開発が進められている (1)が，高照射領域における照射脆化やス

ウェリング，照射誘起応力腐食割れなどの問題を抱えている．そこで, 酸化イットリウ

ム (Y2O3)の分散強化により, 高温強度と耐中性子照射性という 2つの原子炉材料に重

要な性質を向上させた酸化物分散型強化鋼 (ODS鋼)が原子炉の有力な材料として期

待が寄せられている (2). すでに, ODS鋼は組織制御を行うことで, これまで課題であっ

た加工性および延性改善が改善され, さらに高温および放射線環境化において実用に

絶えうる十分な強度を持つ状態にあり, 高温下の引張試験, クリープ試験の結果や, 放

射線環境下の安定性などが報告され (3, 4), 様々な種類のODS鋼に対して, 特性評価な

どが行われている (5). また, Cr, Al等の添加物を加えることにより腐食に対して非常

に強いことも報告されている (6). 上記の重要な特性は転位のすべりに対して, ODS鋼

が酸化物粒子を形成し, 抵抗となることで生じていると考えられており, その際に析出

物の大きさや, 粒子間距離に応じて抵抗の大きさも変化する (7).

転位と析出物の相互作用というテーマは, 分子動力学法 (Molecular dynamics：MD)

や離散転位動力学 (Discrete dislocation dynamics：DDD)(8, 9) シミュレーションなどの

計算材料科学の分野で活発に議論されている．DDDは任意の曲線形状を有する転位線

を多数の直線セグメントに離散化し，各セグメントと他の転位との相互作用を考える

ことにより，転位の運動を逐次追跡する手法である．DDDでは，厳密には原子構造を
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考慮しなければならない転位芯レベルの相互作用 (対消滅，交差すべり，ジョグ・ジャ

ンクション形成など)を臨界距離や臨界力などのローカルルールを導入することで再

現可能にし，計算負荷を軽減することで, 原子レベルより一階層上のスケールでの多

数の転位のふるまいを対象とする．ODS鋼中における分散粒子をモデル化した試みが

すでになされているが (10), DDDは転位論, すなわ連続体力学の枠組の中で定式化され

ているため, 析出物-母相界面は常に連続かつ滑らかとなる．個々の原子が無視できな

いナノサイズの析出物を扱うのに，その仮定がはたして正しいのかどうかは議論の余

地がある．

一方, 分子動力学法により，個々の原子を考えて転位芯と析出物の相互作用を直接

議論する試みも盛んになされてきた．やはり, 鉄の脆化の観点から bcc-Fe中の銅析出

物と, 刃状およびらせん転位の相互作用についてシミュレーションがなされ, 析出物サ

イズに応じて臨界せん断応力も上昇するが, 収束する上限があることが示されている

(11, 12)．対象は違うが，著者らのグループでもNi基単結晶超合金中の立方体析出物と

刃状，らせん転位の相互作用を検討している (13)．転位-析出物ではなく，酸化イット

リウムに関する原子レベルの検討に目を向けると，イットリア安定ジルコニア (YSZ)

を対象としたシミュレーション (14)が盛んになされている．また，イオン系の分子動力

学では鉄と酸素原子間の電荷の移動を考慮したポテンシャルが提案されているが，Fe，

Y，Oを同時に一つのポテンシャル関数で表現したものは見あたらない．これは，イ

オン結合，共有結合，金属結合すべてを再現できるポテンシャル関数が現時点では存

在しないためである．したがって，Fe，Y，O間の相互作用を扱うためには現時点で

は第一原理計算しか残されていないが，計算量が膨大となり転位と析出物の相互作用

はいうまでもなく，ナノサイズの析出物でさえも解析が困難である．

工業的には，厳密な正確さよりも大まかな傾向をつかむためのツールとしてのシミュ

レーションに期待がよせられている．そこで本研究では，Y2O3としての性質を大まか

には再現しつつ，鉄中の転位との相互作用をシミュレートするため，Y及びOを陽に

区別せずに平均化した「Y2O3粒子」として扱い, 2体間ポテンシャルである Johnson

potential(15) で表現する. Y2O3平均原子のポテンシャルは，hcp構造 (≒コランダム
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構造)としたときの格子長さ, および, 膨張・収縮に対するエネルギー変化 (体積弾性

率)を正しく再現できるように，Y，O原子の電子状態も考慮した第一原理計算により

フィッティングする．Fe原子については Johnsonポテンシャルが既に提案されている

ので，同じポテンシャル関数の枠組みの中で整合析出させたY2O3粒子に転位を衝突

させるシミュレーションを行う．

以下に, 各章の概略を示す.

第 2章では分子動力学法の基礎理論，第一原理計算による Johnsonポテンシャルの

フィッティング，および領域分割による高速化手法について説明する．第3章では，Y2O3

クラスターに刃状転位を衝突させるシミュレーションを行い, その挙動や, すべり面上

のせん断応力分布について検討する. 第 4章では，Y2O3クラスターにらせん転位を衝

突させるシミュレーションを行い, 刃状転位とは異なる交差すべりによるメカニズム等

を議論する. 第 5章では，らせん転位が運動するすべり面上下に析出物を対称に配置

し, らせん転位が通過する際の挙動を析出物間距離や析出物の大きさをかえて検討す

る. 第 6章では本研究で得られた結果を総括する．
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第2章 解析手法

2.1 分子動力学法

分子動力学法 (Molecular Dynamics Method ; MD)は, 系を構成する個々の原子につ

いてニュートンの運動方程式

mα d2rα

dt2
= F α (2.1)

を作成し, これを数値積分することによって全原子の運動を追跡する手法である．こ

こで tは時間, rα, mαはそれぞれ原子 αの位置ベクトル及び質量である．原子 αに作

用する力F αは系全体のポテンシャルエネルギーEtotの空間座標についての勾配ベク

トルから次式のように求められる．

F α = −∂Etot

∂rα
(2.2)

式 (2.1)の数値積分には, Verletの方法が簡便で高精度が得られるためMD法ではよ

く用いられる．時刻 t±∆tでの原子 αの座標 rα(t ± ∆t)をテーラー展開すると

rα(t ± ∆t) = rα(t) ± ∆t
drα

dt
+

(∆t)2

2

d2rα

dt2
± (∆t)3

3!

d3rα

dt3
+ O((∆t)4) (2.3)

となる．両式の和をとり式 (2.1)を代入すると

rα(t + ∆t) = 2rα(t) − rα(t − ∆t) + (∆t)2F α(t)

m
+ O((∆t)4) (2.4)

を得る．これより, 時刻 t−∆tと tにおける全原子の位置を既知として, 時刻 t + ∆tに

おける任意の原子 αの位置を求めることができる．
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2.2 Johnson ポテンシャル

純鉄のポテンシャル関数として提案された 2体間ポテンシャルである. 系のポテン

シャルエネルギーEtotは原子間の 2体間相互作用の和として次式のように与えられる.

Etot =
∑
α

∑
β( 6=α)

[
−C1(r

αβ − C2)
3 + C3r

αβ − C4

]
(2.5)

ここで, rαβ は粒子 α, β 間の距離, C1からC4はポテンシャルパラメータである. ポテ

ンシャルのエネルギー変化を図 2.1に示す.

2.3 Johnson ポテンシャルフィッティング

Y2O3粒子同士およびFeとY2O3粒子の相互作用における式 (2.5)のポテンシャルパ

ラメータの決定方法について説明する. まず, 平均化した「Y2O3粒子」の相互作用パ

ラメータを決めるために, Kresseらにより開発された平面波基底ウルトラソフト擬ポテ

ンシャル法に基づく第一原理バンド計算コードVASP(15)(Vienna Ab-initio Simulation

Package)による第一原理計算を行う. 第一原理計算における計算条件を表 2.1に示す.

図 2.2に示すような hcpの単位格子にY及びO原子を配置したスーパーセルを用い, そ

の格子長さ laの変化に対する全自由エネルギーの変化を求めた (図 2.3の実線). 得られ

たエネルギー変化について,同じスーパーセルにYとO粒子の区別なく単一種類の「仮

想粒子」を配置し, Johnson potentialでC1からC4を変化させてエネルギー勾配が一

致するようパラメータフィッティングを行った. 得られたパラメーターはC1=0.523[ev],

C2=3.09[ev], C3=0.194[ev], C4=1.56[ev] と決定した (図 2.3の一点鎖線). 次に Feと

Y2O3粒子のパラメータについて説明する. ペアポテンシャルにおける 2種原子間の

相互作用はそれぞれのエネルギー値の平均であると仮定し, 相加平均により決定して

いる. パラメーターは C1=0.703[ev], C2=3.06[ev], C3=0.323[ev], C4=1.57[ev] と決定

した.
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Fig.2.1 Fe energy curve.

Table 2.1 DFT calculation condition.

Y2O3 Fe

Number of ions 2 2

Number of electrons 16 9

Number of bands 12 10

Cutoff energy [eV] 296.9 495.0

Number of k points 153 83
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2.4 速度スケーリング法

分子動力学法で温度制御する場合, もっとも簡単で直接的な方法として速度スケー

リング法がよく用いられる．熱統計力学より系の運動エネルギーKは次のように表さ

れる．

K =
1

2

N∑
α=1

mαvα ·vα =
3

2
NkBT (2.6)

ここで, mαは原子 αの質量, vαは原子 αの速度, N は系の全原子数, kBはボルツマン

定数, T は系の温度である．式 (2.6)より, 系の温度 T は原子速度を用いて, 次のように

求められる．

T =

∑
mαvα ·vα

3NkB

(2.7)

設定温度が TC , 式 (2.7)より求めたある時刻の温度が T のとき, 速度スケーリング法

では, 各原子の速度 vαを
√

TC/T 倍し設定温度 TC に近づける．ベルレ法では,

∆rα(t + ∆t) = rα(t + ∆t) − rα(t) = rα(t) − rα(t − ∆t) + (∆t)2F α(t)

m
(2.8)

を
√

TC/T∆rα(t+∆t)で置き換えることに相当する．平衡状態では, 能勢の方法 (16)な

ど外部との熱のやりとりをする変数を考慮した拡張系の分子動力学法によって得られ

るカノニカルアンサンブルに一致することが示されている．

2.5 高速化手法

2.5.1 領域分割による高速化

式 (2.5)からわかるように, N個の原子からなる系では, Etotの評価にN × (N −1)回

の原子対の計算が必要となる．一方, 実際の結晶中では近接原子による遮蔽 (screening)

8



効果により第二近接距離程度より離れた原子はほとんど作用を及ぼさないことが知ら

れている．このため, 分子動力学計算では相互作用打ち切り (カットオフ)半径 rcを導

入し (図 2.4), その半径内の原子からの寄与のみを考慮する．

しかしながら, 相互作用する原子対の検索にN × (N − 1)回の試行を要するため, 系

が大きくなるにつれ計算負荷が飛躍的に増加する．これを避けるために rcよりひとま

わり大きい半径 rfc(図 2.4)内の原子をメモリーに記憶し, rfc内での原子対の探索とす

ることによりオーダーN の計算に近づける方法 (粒子登録法 (17))がこれまでよく用い

られてきた．しかしながら, 粒子登録法では rfc半径より外の原子が r c内に達すると力

の評価が適切でなくなるので, 一定のステップ毎に登録粒子の更新 (N × (N − 1)回の

探査) を行わなければならない．このため, 系がある程度の規模以上に大きくなると,

粒子登録による高速化は登録更新の負荷により打ち消される．

rc

rfc

Fig.2.4 Schematic of bookkeeping method.
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領域分割法では, まず図 2.5に模式的に示すようにシミュレートする系をカットオフ

距離程度の格子状に分割する．ある原子に作用する力を評価する際には, その原子が

属する領域（図 2.5の着色部）と隣接領域内 (図 2.5の斜線部)の原子からカットオフ距

離内の原子を探索する．原子が属する領域は, 位置座標を領域ブロックの辺長 bx, byで

除した際の整数により判断できるので, 領域分割そのものの計算負荷は小さい．領域

分割法は, 粒子登録法において登録更新の負荷が大きくなるような大規模な系の高速

化に適している．

x

y

0
bx

by

Fig.2.5 Schematic of domain decomposition.
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第3章 刃状転位と析出物の相互作用

3.1 シミュレーション条件

x, y, z軸をそれぞれ [111], [112̄], [1̄10]として, bccの Fe単位格子を 60 × 16 × 21並

べた直方体セルを解析対象とする. セルの寸法は 14.7 [nm]×11.2 [nm]×8.49 [nm]で

原子数は 119,952である. 図 3.1に模式的に示すように, セルの前縁から x方向に 9.60

[nm], y, z方向にはそれぞれセル半分の距離の点を中心として, 半径 d/2以内のFe原子

を「Y2O3粒子」に置換し, 整合析出させたY2O3クラスターとした. 析出物直径 dは

0.6, 0.9, 1.5, 3.0, 5.0 [nm]の 5通りとした.

析出物を有しない系を含めて合計 6つのシミュレーションセルについて, x方向のセル

前縁から 4.43[nm]の位置に, y方向に無限の長さを持つ刃状転位を導入する. 具体的に

は図 3.2に示すように, 刃状転位記号の下の 1原子層を抜き取り (図 3.2(b)), 100000 [fs]

の初期緩和計算を行って導入する. なお, すべり面下部の転位導入部周辺では, 転位か

らの距離に応じて初期に原子をシフトさせている (図 3.2(b)).

初期緩和計算は, x, y方向に周期境界条件, z方向は端面法線方向の運動のみ拘束す

る条件で行い, 垂直方向の応力が零になるようにセル寸法を制御した. 温度は 10 [K]と

し, 速度スケーリング法により制御した.

その後, セル上端面の原子は [111]方向,下端面の原子は [1̄1̄1̄]方向に微小な変位 1.0×

1.0−6[nm]だけ毎ステップ移動させる条件で zx方向のせん断シミュレーションを行い,

転位を析出物に接近させた.

なお, 本シミュレーションでは y方向に対して周期境界を適用しているため, 析出物

も周期的に並ぶ構造となる (図 3.3). そこで, 析出物のサイズだけでなく析出物間距離

の違いを検討するため, セルの y方向寸法を 5, 10, 25[nm]と変えた系での検討も行った.
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Fig.3.1 Dimensions of simulation cell for edge dislocation.

(a)simulation cellx[111]

z[110]

(c)shift atom position(b)remove an atomic plane 

b=   [111]
a

2
b=   [111]

a

4

4.43[nm] 10.3[nm]

Fig.3.2 Setting of edge dislocation.
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x[111]

y[112]

periodic distance Ly

Fig.3.3 Periodic distance between Y2O3 precipitates.

3.2 シミュレーション結果及び考察

3.2.1 カッティング挙動

析出物直径が 1.5[nm]の場合の, 析出物中心を通るすべり面上の転位の運動の様子を

例として図 3.4に示す. 転位は, ポテンシャルエネルギーの高い原子を転位芯として着

色している. また, Y2O3も薄く着色して表示している.

初期状態 (図 3.4(a))から, 転位はすべり面上を x軸方向に進み, t=60000[fs]の時に析

出物の前縁に到達すると (図 3.4(b)), 接触した部分が析出物中心に引き寄せられるよう

な挙動を示す (図 3.4(c)). その後, t=72000から 104000[fs]にかけて, 転位が析出物を

抜け出す際 (図 3.4(e))には, 先に抜けた転位からの張力を受けて大きくピンニングさ

れて析出物を通過した. その後, 転位は自身の張力により, 直線状の形状に戻っている

(図 3.4(f)).
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(a) t=0 [fs] (b) t=60000 [fs] (c) t=66000 [fs]

(d) t=72000 [fs] (e) t=104000 [fs]

x[111]

y[112]

edge dislocation

Y2O3 Cluster

bcc Fe

(f) t=116000 [fs]

Fig.3.4 Motion of edge dislocation on the slip plane.

3.2.2 転位の移動量ならびにせん断応力

図 3.5に示すように, 析出物中心を通るすべり面上において, 析出物と同じ幅の測定

領域内に存在する転位芯原子の移動量を求め, 1原子当たりの平均の時間変化として

図 3.6に示す. また, 解析セル全体で評価した zx方向せん断応力の時間変化を図 3.7に

示す. 析出物が存在しない場合 (図 3.6, 3.7の太い実線), 転位はせん断を与え始めてか

ら t=約 20000[fs]近傍で動き始め, その後は一定の速度で運動している. その時のせん

断応力を見ると, 転位が動き出すまでは応力が上昇しているが, 一定の速度での運動時

にはほぼ一定のせん断応力を保っている (動摩擦力に相当). 直径 0.6[nm]の析出物の場

合でも (図中濃い点線), 析出物がない場合とほぼ同様の傾向を示している. 一方, 直径

0.9[nm]以上の析出物では, 析出物の前縁に近づくと急速に析出物に引き寄せられてお

り (図 3.6矢印�), その後は転位の速度 (図 3.6における勾配)が低下する (図 3.6矢印

�). 析出物を貫通すると急激に移動量が増加するが (図 3.6矢印�), これは, 先の図 3.4

で示したようにピンニングされた転位が貫通後, 転位張力により直線状になるためで

ある. 転位が析出物によりピンニングされる時間 (図 3.6�のプラトー領域の時間)は,

析出物が大きくなるにつれ長くなるが, 析出物内を進行する速度 (図 3.6�の勾配)は析
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出物によらず一定である. 図 3.6におけるこれらのピンニング挙動は, 図 3.7のせん断

応力変化にも顕著に現れている. 析出物に転位が引き寄せられると系のせん断応力が

低下しており (図 3.7矢印�), その量は析出物が大きいほど大きい. この応力緩和につ

いては後に考察する. 転位が析出物を貫通するまでに系のせん断応力は再び上昇し, そ

の臨界応力は析出物が大きくなる程大きくなる (図 3.7矢印�).

edge dislocation

Y2O3 Cluster

bcc Fe

measure field

diameter of

  Y2O3 Cluster

x[111]

y[112]

Fig.3.5 Measure field.
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Fig.3.6 Change in position of edge dislocation(oxide d=1.5[nm]).
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Fig.3.7 Change in shear stress.

3.2.3 転位通過前後の析出物構造変化

転位が析出物を通過した後のY2O3粒子のスナップショットを示す (図 3.8). 図は析

出物直径が 1.5[nm]のときの例で, Y2O3粒子を転位芯方向から見たものである. 図 3.8

より転位が通過するとY2O3析出物のすべり面より上部分がb=a
2
[111]分だけすべって

いる事が確認できる. したがって, Y2O3は bcc構造の一部として, (112̄)すべり面上で

の転位の通過によりずれている.

x[111]

z[110]

slip plane

(a) Initial configuration (b) After dislocation cutting

Fig.3.8 Morphology change of precipitate by cutting of edge dislocation.
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3.2.4 析出物間距離の影響

図 3.9に, 析出物間距離を変化させた時の転位の移動量を示す. 図 (b)は先に示した

図 3.6と同じものである. なお, 辺長が 5.0[nm]で析出物直径が 5.0[nm]の場合では, 辺

長と析出物直径が等しく, 析出物が周期境界方向に繋がっている状態になるため除い

てある.

いずれの析出物間隔においても, 析出物直径が 0.6[nm]のときは, 析出物がない場合

とほぼ同様の傾向を示しており転位は抵抗を受けずに通過する. 0.9[nm]以上では先述

のような吸着→ピンニング挙動を示す.

転位の初期位置はいずれのセルでも同じため, 図 3.6の矢印�で示した部分の挙動に

大きな差は無いが, 例えば図 3.9(b)と (c)に矢印で示した析出物 5.0[nm]の場合を比較

すると, 転位が析出物を貫通して離れるまでに要する時間が析出物の間隔が大きくな

るにつれ短くなる. ただし, 粒径が小さくなるとその差は小さくなり, 0.9[nm]の場合

は図 (a)～(c)いずれもほとんど同時刻に貫通している. すなわち, 析出物が大きくなる

と貫通するのに必要な力が大きくなるが, 析出物の間隔が大きい程, 先の図 3.4で示し

たように転位の湾曲が大きくなるため, 転位張力が大きくなり早い時間にカッティング

を生じる. 一方, 析出物が小さければ比較的小さい力で析出物を貫通するので, 析出物

の間隔に影響されない.

(a)  5.0[nm] (c)  25[nm](b)  10[nm]
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Fig.3.9 Edge dislocation position(spacing effect).
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3.2.5 刃状転位のせん断応力場

析出物中心を通るすべり面上の zx方向のせん断応力分布を, 以下のようにして求め

た. 図 3.5で示した測定領域の原子に生じる zx方向のせん断応力を求め, かつ, x方向

に領域を格子長さで分割し, それぞれで平均化して求めた (図 3.10). 図では, 転位が析

出物から離れている状態 (図 (b))の応力分布を実線で, 転位が析出物にトラップされた

状態 (図 (c)) のそれを破線で示している. 転位芯前後の強いせん断応力が, 転位が析出

物と合体した時に緩和されていることが分かる. 3.2節において, 転位が析出物に接近

する時に解析セルのせん断応力の低下が見られたのは, このような転位の応力場の緩

和によるものである.

(a) shear stress distribution

(b) away from precipitate 

(c) at precipitate 

(b) away for precipitate 

(c) at precipitate 

x -coordinate [nm]

S
h

e
a
r 

S
tr

e
ss

 [
G

P
a
]

0 5 10

-5

0

5
center of precipitate

Fig.3.10 Shear stress profile.

3.3 結言

鉄中の Y2O3クラスターと刃状転位の相互作用を原子レベルから検討するため, 平

均化したY2O3粒子をナノサイズのクラスターとして整合析出させた bcc-Feにおいて,

刃状転位を接近させるシミュレーションを行った. 析出物の大きさ, ならびに周期的に
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並ぶ析出物間隔などを変えて検討し, 以下のような結果を得た.

(1)析出物サイズが 0.6[nm]のときは刃状転位は抵抗を受けることなく通過した. 析

出物サイズが 0.9[nm]より大きい場合, 析出物に接触すると, 引き寄せられる挙動を示

し, かつ通過する際には大きくピンニングされた. ピンニングされる時間の長さは析出

物サイズに比例して大きくなる.

(2)セルのせん断方向の応力変化を調べた結果, 0.9[nm]を越える析出物では転位が

析出物にトラップされた時に一時的に急減し, その減少量は析出物サイズに比例して

大きくなった. また, 転位が析出物を通過する際には大きなせん断応力を必要とし, こ

れも析出物の寸法に応じて著しく上昇していた.

(3)周期セルの転位芯方向の長さを考えて析出物間の距離を変化させたシミュレー

ションでは, 析出物が大きい (1.5[nm]以上)とき, カッティングが完了する時間に変化

が見られた. 析出物間距離が大きければ転位は大きく湾曲し, 強い転位張力を生じるの

で, 析出物サイズが大きい時はカッティングを生じるのに要する時間が短くなる.

一方, 0.9[nm]の小さな析出物では湾曲による大きな転位張力を要せずにカッティン

グを生じるため, 析出物間隔によらずカッティングが完了する時間は一定となった.

(4)転位芯と析出物を結ぶすべり面上のせん断応力分布を調べた結果, 転位芯前後の

大きなせん断応力が, 析出物と合体することで緩和されることが示された.
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第4章 らせん転位と析出物の相互

作用

4.1 シミュレーション条件

刃状転位のシミュレーションとは転位の進行方向が異なるので,図 4.1のようにx, y, z

座標の向きを変えて bccのFe単位格子を 21× 14× 37並べた直方体セルを解析対象と

する. セルの寸法は 5.20 [nm]×9.80 [nm]×15.0 [nm]で原子数は 65,268である. 図中に

模式的に示したように, セルの前縁から z方向に 9.00 [nm], x, y方向にはそれぞれセル

半分の距離の点を中心として, 半径 d/2以内のFe原子を「Y2O3粒子」に置換し, 整合

析出させたY2O3クラスターとした. 析出物直径 dは 0.6, 0.9, 1.5, 3.0 [nm]の 4通りと

した.

析出物を有しない系を含めて合計 5つのシミュレーションセルについて, z方向のセ

ル前縁から 4.50[nm]の位置に, x方向に無限の長さを持つらせん転位を導入する. 具体

的には, 図 4.2に示すように, 解析セルの上半分かつ©1 の領域に存在する原子を [111]方

向に 1/2バーガースベクトル分, その下半分の原子は [1̄1̄1̄]方向に 1/2バーガースベク

トル分移動させ, 100000 [fs]の初期緩和計算を行って導入する. なお, ©2 の領域に関し

ては, ©1 とその他の領域とを線形的につなぐように変位を与えている.

x方向に周期境界条件, z方向は自由境界, y方向は端面法線方向の原子運動のみ拘束

する条件で初期緩和計算を行い, 垂直方向の応力が零になるようにセル寸法を制御し

た. 温度は 10 [K]とし, 速度スケーリング法により制御した.

その後セル上端面の原子は [111]方向, 下端面の原子は [1̄1̄1̄]方向に微小な変位 3.0×

1.0−6[nm]を毎ステップ与えることで xy方向のせん断シミュレーションを行い, 転位を
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進行させた.

なお, 前章同様析出物が x方向に周期的に並ぶ構造となるので, 析出物間距離の違い

について検討するため, セルの x方向寸法を 10[nm]とした系でも検討を行った. 前章

より小さな系 (幅 5.2[nm])を基準としているのは, 後述のようにらせん転位では交差す

べりを起こしやすくなるためである.

9
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m
]
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15.0[nm]
x[111]

z[110]

y[112]

(112) plane Y2O3 Cluster
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Fig.4.1 Dimensions of simulation cell for screw dislocation.
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Fig.4.2 Setting of screw dislocation.
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4.2 シミュレーション結果及び考察

4.2.1 カッティング挙動

析出物直径が 1.5[nm]の場合の, 析出物中心を通るすべり面上の転位の運動の様子を

例として図 4.3に示す. 周期セルの寸法のためもあるが, 前章の刃状転位の挙動と異な

り, らせん転位は析出物を通過するときに吸着やピンニングによる湾曲は生じず, 直線

状のまま通過した. 転位通過前後の析出物の変化を図 4.4に示す. 刃状転位のときと同

様に転位の通過によってすべり面より上部分がb=a
2
[111]分だけ移動していることが確

認できる. また, 転位通過後の析出物まわりには高エネルギー原子が残留する. 析出物

の上半分がずれる方向は, 先の刃状転位によるものと同じであるが, 今回のらせん転位

の方に多く高エネルギー原子が残留するのは, この方向が短い周期セルの方向である

ためと考えられる.

(b) t=56000 [fs] (c) t=58000 [fs]

(d) t=62000 [fs] (e) t=68000 [fs]

x[111]

screw dislocation

Y2O3 Cluster

bcc Fe

z[110] (a) t=0 [fs]

Fig.4.3 Motion of screw dislocation on the slip plane(oxide d=1.5[nm]).
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x[111]

slip plane

(a) Initial configuration (b) After dislocation cutting

y[112]

Fig.4.4 Morphology change of precipitate by cutting of screw dislocation.

4.2.2 転位の移動量ならびにせん断応力

前章と同様にして評価した転位芯の位置の時間変化, ならびに系のせん断応力変化

を図 4.5および図 4.6に示す. 図中の水平方向の破線は析出物の中心位置を表してい

る. 析出物が存在しない場合 (図 4.5, 4.6の太い実線), 転位は垂直方向の破線で示した

約 36000[fs]近傍で動き始め, その後はわずかではあるが 2次曲線的に加速している.

約 60000[fs]近傍の矢印©1 で示した部分では転位速度がわずかに減少しているが, これ

は転位が解析セルの端面 (15[nm])に接近したためと考える. せん断応力の変化を見る

と, 転位が動き出す点で応力上昇が鈍化するものの, 刃状転位の場合と異なり, 転位が

66000[fs]でセルから抜けるまで緩やかに上昇した. 直径 0.6～1.5[nm]の析出物の場合,

転位の位置ならびにせん断応力の変化ともに析出物がない場合との違いを見出すこと

は難しい. 唯一, 直径 3.0[nm]の析出物では (図中薄い一点鎖線), 矢印©2 で示したよう

に他の系よりも析出物に先に達しており,またそのときにせん断応力が低下する (図 4.6

矢印©3 )
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4.2.3 交差すべりによる回避挙動

析出物間距離を 10[nm]とした時の転位芯の z方向位置の時間変化, ならびに, 解析

セル全体で評価した xy方向せん断応力の変化を, 先の 5[nm]のときの結果と比較して

図 4.7および, 図 4.8に示す. ただし, 後述のように 10[nm]のシミュレーションでは中

央のすべり面以外にも転位が運動するので, すべり面を限定せずに z方向の位置を測

定している. 転位芯の位置変化を見ると, いずれの析出物直径においても 5[nm]の間隔

では見られなかったような階段状の挙動を示している. 以下では, 析出物間隔が 5[nm]

の場合と, 転位の移動量に大きな違いが見られた 0.6,0.9,3.0[nm]の析出物サイズについ

て考察する.

析出物直径が 0.6,0.9[nm]の場合, t=30000[fs]近傍で転位が移動しはじめてからすぐ

に, 矢印©1 で示すように t=40000～55000[fs]間に殆ど停止した状態となり, その後急激

に移動し始める. そのときのせん断応力を見ると, ピンニングを抜けるまで応力が上昇

し続けており, その後は低下している. 上記の t=40000～55000[fs]間の転位速度の低下

はそれぞれの析出物サイズにおいて, 異なるメカニズムによりもたらされている. ま

ず, 析出物直径が 0.6[nm]の場合について考察する. 転位芯方向から見た転位挙動を,

析出物が存在しない場合を図 4.9の上部に, 析出物直径が 0.6[nm]の場合を下部に比較

して示した. 析出物がない場合はらせん転位は [1̄10]方向へ直進しているが, 析出物が

ある場合, t=42000→ 53000[fs]の図 (b)(c)で接近しにくくなっており, 反力を受けてい

る可能性が示唆される. (c)→ (d)の変化は, わずかではあるが転位芯は点線で示した

補助線の下端に接する位置まで下降する. 比較のため, t=0および 65000[fs]の時の転

位位置を拡大したものを図 4.9の下部に示した. y方向の高さを確認すると, [1̄1̄2]方向

に 1原子分移動している. 図 4.10に, 析出物が存在しない場合と析出物直径が 0.6[nm]

の場合の転位芯の位置について, 上下方向の移動量の時間変化を示す. 破線で示す析

出物直径 0.6[nm]のシミュレーションでは, 30000[fs]近傍から下方向に移動しはじめ,

51000[fs]近傍で一原子分の下降を完了した. なお, d=0.6[nm](図 4.9(e))では, 析出物周

囲にも高エネルギーの原子が残留したため, 横からみると転位芯が 2つあるようにみ

えている点に注意されたい. 次に, 析出物直径が 0.9[nm]の場合について, 図 4.7およ
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び, 図 4.8のうち, 析出物直径が 0.9[nm]の場合のみをピックアップしたもの, ならびに

上下方向の移動量, そして転位の挙動を図 4.11にまとめて示す. なお, 図 (c)の上下方

向の移動量は, 析出物に当たる部分だけでなく, 転位から離れた位置 (図 (c)(i)の帯状

部分)での測定結果も示している. 図 (a)を見ると, 点線©1 で示した 40000[fs]の手前で

わずかに移動 (0.09[nm])するものの, その後の移動は遅く, せん断応力 (図 (b))にも変

化はない. このとき, 図 (c)の上下方向の移動を見ると中心部分が下方向にずれはじめ

ている. このときの転位の形状は図 (ii)で示したように「キンク」を生じた形となっ

ており, 析出物に当たる部分とそうでない部分に上下方向の段差を生じる (図 (c)). 図

(a)に戻ると, 点線©2 の時点で転位の速度が上がるが, このとき系のせん断応力もピー

クを示す (図 (b)). このときの転位形状は図 (d)(ii)に示すように t=48000[fs]のときの

位置に高エネルギー原子を残留しながら転位の幅が広げられるように”drag”されてい

る. その後の図 (d)(iv)～(vi)を見るとその位置に高エネルギー原子を残して転位は析

出物-母相界面近くをすべり面として抵抗なく通過した. 析出物直径 3.0[nm]の時の変

化を同様に図 4.12にまとめて示す. この場合, らせん転位は図 (c)のように上下に移動

するが, 析出物を回避することが出来ないため, 破線©2 ～©3 と図 (d)(ii)～(vi)で示すよ

うに析出物によって停滞し, より高いせん断を与えられたとき貫通する.
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4.3 結言

らせん転位と析出物の相互作用について, 前章と同様のシミュレーションを行い, 以

下のような結果を得た.

(1) らせん転位は交差すべりを生じやすいため, 転位線方向の周期セルを 5[nm]と

短くして, 析出物にぶつけるシミュレーションを行ったところ, 析出物の直径が 0.6～

1.5[nm]では殆ど抵抗を受けず通過し, 3.0[nm]の場合のみわずかにピンニング挙動を

示した.

(2) (1)のカッティング時には刃状転位のときと同様, 析出物の上部がb=a
2
[111]だけ

ずれた.

(3) 転位芯方向の周期セル長さが 2倍の 10[nm]としたシミュレーションでは, 析出

物直径によって様々なメカニズムが観察された. 析出物を 0.6[nm]とした場合, 析出物

前方で, らせん転位が一原子分の降下を生じている. そして, その高さを保ちながら通

り抜けた.

(4) 析出物を 0.9[nm]とした場合, (3)と同様の降下を生じるが, キンクを生じていた.

その後は析出物の界面近くをすべり面として抵抗なく通過した.

(5) 析出物を 3.0[nm]とした場合, らせん転位は析出物サイズが大きいために降下に

よる析出物の回避が出来ず, 析出物を貫通する際に抵抗を生じていた.
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第5章 析出物間を運動するらせん転

位の挙動

5.1 シミュレーション条件

前章の 4.1節と同じ軸,大きさの解析セルに対して,析出物を解析セルの中央すべり面

に対して上下に対称に配置し, その間をらせん転位が通り抜けるようなシミュレーショ

ンを行う. 図 5.1に示すように, セルの前縁からの位置は同じで, z方向に 9.00 [nm], 上

下に両者の間の距離が aとなるよう等間隔に整合析出させたY2O3クラスターを配置し

た. 析出物直径 dは 1.0, 2.0 [nm]の 2通り, 析出物間の距離を a = 0.0, 5.0, 1.0, 2.0[nm]

の 4通りとした合計 12通りのシミュレーションセルを行った.
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4.50[nm] 6.00[nm]

4.90[nm]

screw dislocation

Y2O3 Cluster

y[112]

z[110]

slip plane

4.50[nm]

bcc Fe

a

Fig.5.1 Dimensions of simulation cell.
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5.2 シミュレーション結果及び考察

5.2.1 らせん転位挙動

例として析出物直径が 2.0[nm], 析出物間距離が 0.5,2.0[nm]の場合のらせん転位の運

動の様子を図 5.2に示す. 析出物間距離が 0.5[nm]のとき, 上段の上から見た図 (a)(上

段)では, 転位は直線状のまま通過しているが, 析出物の周囲に高エネルギー原子が残

留している. 転位芯方向から見た図 (a)(下段)では, らせん転位が上側の析出物に沿う

ように運動し, すべり面をその高さに変えて運動している. 析出物間距離が 2.0[nm]の

場合は転位芯方向から見たとき, 析出物間の中間を転位が z方向に進行している.
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Fig.5.2 Motion of screw dislocation between two precipitates.
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5.2.2 析出物サイズおよび析出物間距離の影響

ここでは同じ析出物サイズで, 析出物間距離を変えたときの変化を議論する．析出物

直径が 1.0[nm]のときの転位芯の位置の時間変化,ならびに系のせん断応力変化を図 5.3

に示す. 転位芯の位置変化をみると, a=0で 2つの析出物がすべり面で接触したとき以

外は, t=30000[fs]近傍から移動をし始めるが, 矢印©1 で示した t=40000[fs]で停滞して

いる．この位置は析出物から 4[nm]程度離れている．一方, a=0.0のときは転位が移動

しはじめる時間は遅いが, 停滞するのは矢印©2 で示した析出物中心から 1[nm]程度の非

常に接近した点である．いずれも, z=9[nm]の位置を通過するのは t=56000～60000[fs]

付近であるが, このときの転位は大きな抵抗を受けず通過している．図 5.5に d=1.0で

a=0.0ならびに 2.0[nm]のときの転位の運動の様子を示す．a=2.0[nm]の図 (ii),(iii)に

おいて転位形状に変化はなく, ジョグも形成されていない. また, a=0.0[nm]の図 (v)に

おいて下の析出物界面に沿って運動しているのに対し, 2.0[nm]では, 析出物間の中心

を通過している．

析出物直径を 2.0[nm]としたときの転位芯の位置の時間変化, ならびに系のせん断

応力変化を図 5.4に示す. 先の d=1.0の場合と異なり, 逆に a=0.0のときに転位が最

も早い時刻に動きだしている．またいずれも t=45000[fs]付近 (矢印©1 )で位置変化に

折れまがりを生じ, 転位が加速している．この点ではせん断応力図も d=1.0のときに

はない, 明確な折れまがりを示しており (図矢印©2 ), 転位移動の臨界応力に対したこ

とによる不安定挙動と解釈できる．析出物直下近傍での挙動では, 転位が析出物に当

たる．a=0.0の条件では析出物の前後で停滞する挙動が認められる (矢印©3 )．他の系

では, a=0.5[nm]の場合は後述のように析出物界面に沿った転位の運動を生じたため

矢印©4 で示したように傾きすなわち速度が変わっているが, その他は抵抗なく運動し

ている．図 5.6に d=2.0で a=0.5ならびに 2.0[nm]のときの転位の運動の様子を示す．

a=0.5[nm]の図では, 真ん中の図 (ii)において転位が上の析出物界面に沿って運動して

いるのに対し, a=2.0[nm]では, 析出物間の中心を通過している．
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Fig.5.5 Motion of screw dislocation (oxide d=1.0[nm], distance a=0.0 and 2.0[nm]).
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5.3 結言

転位が直接析出物に当たる場合だけでなく，析出物が近接したすべり面にある場合

に転位に及ぼす影響を調べるため，上下に等間隔に配置した 2つの析出物の間にらせ

ん転位を通過させるシミュレーションを析出物間隔ならびに析出物直径を変えて行っ

た．得られた結果を要約して以下に示す．

(1)析出物の直径を 1.0[nm], 析出物間の隙間を 0.0, 0.5, 1.0, 2.0[nm]と変えたシミュ

レーションでは，隙間が 0以外の場合いずれも初期に転位が析出物方向に引き寄せら

れ，その後すぐに析出物位置より 4.0[nm]程度離れた点で一時的に停滞する挙動を示

した．停滞した理由は現時点では不明である．

(2)0.5[nm]の隙間の場合，らせん転位はすべり面を変えて析出物と母相の界面に沿っ

て通過した．また，析出物の共通接線をすべり面とする 0.0[nm]の場合も析出物に沿っ

て運動していた．

(3)析出物の直径を 2.0[nm]とした場合，(1)とは逆に転位が動き出す時刻は隙間を

0とした系が最も早かった．ただし，(1)の場合に比べ，外力によって転位が運動した

時刻とそれ以前が明確にわかり，この「フライング」は析出物の引力によるものと考

えられる．
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第6章 結 論

本研究では, 鉄中の Y2O3クラスターと転位の相互作用を原子レベルから検討する

ため, Yおよび O原子を陽には区別せず, 第一原理計算により求めた Y2O3の格子長

さおよび体積弾性率を再現できる「平均粒子」としてポテンシャルフィッティングし,

bcc-Feの刃状およびらせん転位とこの平均粒子によるナノクラスターの相互作用を分

子動力学シミュレーションにより検討した. 以下に得られた結果を総括する.

第 2章では分子動力学法の基礎理論および, 第一原理計算によるポテンシャルフィッ

ティング, 領域分割による高速化手法等について説明した．第 3章では，Y2O3クラス

ターを整合析出させた bcc-Feにおいて, 刃状転位を析出物に衝突させるシミュレーショ

ンを行った. その結果, 析出物が 0.6[nm]のときは抵抗を受けることなく通過すること,

サイズが 0.9[nm]より大きい場合, 析出物に接触すると引き寄せられる挙動を示し, か

つ通過する際には大きくピンニングされること, ピンニングされる時間の長さは析出

物サイズに比例して大きくなること, などが示された. また, 周期方向の析出物間隔を

変化させると, 析出物間距離が大きいほど転位は大きく湾曲できるために, カッティン

グを生じるのに要する時間 (与えるせん断ひずみ)が短くなること, 転位芯と析出物を

結ぶすべり面上のせん断応力分布を調べると, 転位芯前後の大きなせん断応力が, 析出

物と合体することで緩和されること, などを明らかにした.

第 4章では，らせん転位と析出物の衝突について前章と同様のシミュレーションを

行った. その結果, 析出物サイズが 3.0[nm]の場合のみわずかにピンニング挙動を示す

こと, 転位芯方向の周期セル長さを刃状転位の場合と同程度 (10[nm])とすると, らせん

転位は析出物前方ですべり面上下方向の運動を生じ, 高エネルギーのジョグを残すこ

とや, 析出物と母相の界面をすべり面として通過することなどが明らかになった.

第 5章では，同じくらせん転位について, 上下に等間隔に配置した 2つの析出物の間
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を通過させるシミュレーションを,析出物間隔を0.0～2.0[nm],析出物直径を1.0,2.0[nm]

と変えて行った．その結果, 析出物の直径が 1.0[nm]のときは, 隙間が 0以外の場合い

ずれも初期に転位が析出物方向に引き寄せられ, その後すぐに析出物位置より 4.0[nm]

程度はなれた点で一時的に停滞する挙動を示すこと, また隙間が 0.5[nm]と小さなとき,

らせん転位がすべり面を変え, 析出物と母相の界面に沿って通過したことなどが示さ

れた. 一方, 析出物の直径を 2.0[nm]とした場合は上記とは逆に転位が動き出す時間は

隙間を 0とした系が最も早かった. 臨界せん断応力に達して転位が動き出すのは析出

物直径が 1.0[nm]のときよりももう少し後の時点であり, この「フライング」は析出物

の引力によるものと結論付けられる.
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