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                                      Abstract 

   We report an analytical study of thermally activated transport of perfect dislocation loops with high-
mobility in terms of a line tenSiOn model, where the dislocation loops are assumed to be flexible strings with 
line tenSiOn. The activation energy and saddle-point configuration of the dislocation loops are analytically 
expressed within the framework of the present model. The activation energy increses with the  loop length 
and converges to a finite value. However, the features of the thermally activatied motion remarkably 
changrs depending on the loop length. If the dislocation loops are longer than a critical length Lc, the 
saddle-point configuration is the well-known double-kink type. On the other hand, if the dislocation loops 
are shorter than Lc, the saddle-point configuration is the so-called trivial solution, that is, the dislocation 
loops overcome the potential barrier without changing their shapes except for thermal fluctuations. The 
former is regarded as dislocation-like transport, while the latter is point-defect-like migration. Therefore, 
as the dislocation loops grow, a transition from point defect to dislocation substantially occurs. 
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1.は じ め に

転位 ル ープ の熱活 性 化 に よる運動 は 主に計算機 によ る分

子動力学(MD)シ ミュ レーシ ョンによって研究 され て きた。

しか しなが ら、転位 を張 力 を持 つ弦(LineTenSiOnMode1)

とみ なす 古典 的弾 性 モデ ル に よる研 究は まっ た く され てい

ない。弾 性モ デル に よる研 究は様 々な制約 を受 ける もの の、

物理 現象 を大 局的 に理 解 す るの には極 め て役 に立つ 場合 が

あ る。 ま た、 そ うす る こ とで計算 機 シ ミュ レー シ ョン だけ

では 見 えて こな い新 しい視 点 を提供 す るこ ともあ る。 そ こ

で本研 究 で は転位 ル ー プの熱 活性 化 過程 に対応 す る弾性 モ

デル を提 案 し、 それ か ら導 出 され る結果 、特 に点欠 陥 か ら

転位 への 一種 の遷 移 が起 こる とい う格子欠 陥 に関す る新 し

い概念 を紹 介す る1)。

転位 ル ープ は 高エネ ル ギー粒 子 で照射 され た試料 中 に よ

く見 出 され る2)。 その 形が 正六 角形 な ど対称性 の高い形状

の もの もあ り           と呼 ばれ る こ

とが あ る。 特 にカ ス ケー ドと呼 ばれ る大 きな損 傷の 周 囲に

は 自 己格 子 間原 子す な わ ち

型 の転位 ル ー プ(Ｉ-loop)が 形 成 され る こ とがMDシ ミュ

レー シ ョンによって明 らか になった3)。 それ 以来 Ｉ-loopと

照射 損傷 組織 の形成 に関す る研 究 が盛 んに な った。 た とえ

ばProductionBiasModel4,5)に よ る と、Ｉ-loopの 一 次

元(ID)運 動6)が 損 傷 組織 の形成 に 大 きな 役割 を果 たす

と され て い る。

MDシ ミュ レー シ ョンではＩ-loopは1つ の結 晶面 上 に

配置 され たSIAの 集合 体 と して扱 われ る。 つ ま りSIA集

合 体の縁 の部 分 が刃 状転位 の転位 線 に対応 す る。 それぞ れ

の原 子 の運動 は 経験 ポ テン シ ャル を 用い て計算 され る。 純

粋 なa一Feの シ ミュ レー シ ョンは特 に 重 要視 され て お りそ

の有 限温度 にお け る原子 配置 や活 性化 エ ネル ギー が計算 さ

れ でい る7,8,9,10)。 特 に形 が 正 六角 形に な るマ ジ ックナ

ンバー(7,19,37,61,91,…)で 構成 され た1-loopに は関心

が 寄せ られ てい る7)。 これ らの シ ミュ レー シ ョンによ る と

I-loop(SIA集 合体)は 極 めて動 きやす く、結晶 の最 密充填

方 向 に1D的 に拡 散す る。 この よ うな 運動 はcrowdionの

同様 な1D運 動 と関連 づ けて説 明で き る11)。 と言 うの も、

Ｉ-loopは その原 子 構造 を考慮 す る と平行 なcrowdionが 多

数集 ま った構 造 と考 え られ るか らで ある7,8)。 厳 密 に言 え*1九 州大学応用力学研究所
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Fig.  1 Dislocation loop within the line tenSiOn 
     model. A flexible edge dislocation with 

      Burgers vector parallel to the z axis is on 
      a circular cylinder. The potential barrier 

      has maximum at z = 0 and minimum at 
     z =  ±b/2.

Fig. 2 Schematic view of the saddle-point con-

     figuration of the disocation loop of the 

      double-kink type. Parameter zo indicates 

     the magnitude of the bow-out of the dis-

       location.

ば、〈111>splitdumbbelとcrowdionは 区別 され るべ きで

はあ るが7)、 原 子配置 が ほぼ同 じな ので本 論文 で は両者 を

単にcrowdionを 呼 ぶ こ とにす る。

さて既 に述 べ たの で あ る が、 多 くの 物理 現 象 は 連続 体
ま

モ デ ル な どに よ る解 析 が あ った 後 に 計算 機 に よ る数値 シ

ミュ レー シ ョンが され る の が 一般 的 で あ る。 格 子 欠 陥 関

連 の 仕 事 で も、 た とえ ば転 位 と不 整 合析 出物 との相 互作

用 はOrowan機 構12,13)と して よ く知 られ て い る。 この

Orowan機 構 も最初 は 弾性 モデ ル の枠組 み で議論 され た後

に、近年 の計算機 の著 しい発達 に よ りMDシ ミュ レー シ ョ

ンに よる研究 が 可能 に なっ た14)。 言 うまで もない が 、弾

性 モデ ル に よる解 析 と数値 計 算の結 果 は普 通は 完全 に 一致

しな い。 しか しなが ら、 両者 の結果 を 比較す る こ とは研 究

の進 歩の た め にた いへ ん に示 唆 に富 む有 益 な こ とであ る。

そ こで本 論 文 では弾性 モデ ル を使 っ て転位 ルー プ の運 動解

析 を しよ うと思 う。

2。 転 位 ル ー プ の 弦 モ デ ル

転位 の弾性 モデルで よ く使 われ てきたのは弦モデ ル

あ る。 そ こで は転位 は ポテ ンシ ャルの

影響 を受 け る張 力 を持 っ た紐 の よ うに記 述 され る。弦 モデ

ル は今ま で にも無 限に長 い 直線 状転位 が パ イエル スポテ ン

シャル(直 線 状 転位 の感 じる ポテ ンシ ャル)の 影響 下 で運

動す る過 程 を研 究す るの に使 われ て い る15,16,17)。 そ の

時、 転位 の活性 化エ ネル ギーは 古典 的 な反応 速度 論 で計 算

され る18)。 反応 速度 論 で は熱活性 化 過程 は1つ の安 定状

態 か ら隣 の安 定状態 へ 向 か う高次 元位相 空 間 中の遷 移経 路

(い わゆ る            と して 表現 され る。遷

移経 路上 の最 もエ ネル ギ ーの 高 い所 が鞍 点 で 、そ こ と最 初

の安定 点 とのエ ネ ル ギー差 が活 性化 エ ネ ル ギー で ある。

本研 究 では この よ うな研 究 の歴 史 に沿 い 、 さ らに転位

ル ー プの問題 に合 うよ うに転位 の弦 モデル を改 良 した。 そ

こでFlg.1の よ うに 円柱 側 面 に巻 き 付 いた 刃状 転 位 がそ

の面 上をす べ る よ うなモ デル を導 入 す る。 この転位 ル ープ

はz方 向 に法線 を持 つ 面 上 に集積 したSIA集 合 体 の 縁 に

対応 し、その ため転位ル ープ のBurgersベ ク トル はz方 向

に向 い てい る。 この モデ ル は金 属 中 で観 察 され た り、MD

シ ミュ レー シ ョンで も再 現 され るSIA集 合 体の1D運 動 を

よ く反 映 す る よ うに作 られ た。

Flg.1の 弦 モ デ ル の 妥 当性 に つ い て考 え て み よ う。 実

際 の金 属 中 の転位 ル ー プ(S至A集 合 体)は 単純 な 弦モ デ ル

よ りもず っ と複雑 で あ る。 た とえば 、a一Fe中 のSIA集 合

体 は{111}面 上 とい うよ りも{110}面 上に乗 って い る7)

と言われ てい る。 従 って、SIA集 合体 が運 動す る方向 は必

ず しもそ の集 積 面 に対 して垂 直 では ない。 また、 結晶 格子

中のSIA集 合体 をFlg.1の よ うに円 形 に仮 定 す るの は単

純 化 の し過 ぎと思 われ るか も しれ な い。 だが 、 この よ うな

悶題 は将来 弦モ デル を改良す れ ば解 決 でき る だろ う.し か

し、それ 以 上 に重 大 な弦 モデ ル の欠 点が あ る。 それ は転位

線 の 自己相互 作用19,20)が 考 慮 され て いな い ことで あ る。

特 に本論 文 で問題 に してい るよ うな小 さな転位 ル ープ の場

合 その 影響 が心 配 され る。 そ こで 、 しば らく解 析解 を得 る

ため に 自己相 互 作用 は 無視 す るが 、後 でそ の影 響 につ い て

評 価す るこ とにす る。 幸 い にも、 その影 響 はそれ ほ ど大 き

くない こ とがわ か る。

以 降は例 としてBCC金 属 中の、特 にa一Fe中 の、格子 間

原 子 タイ プの 転位 ル ープ につ い て述 べ る。 しか し、本 論 文

で使 っ た方 法 は、 も しも可動型 で拡張 してい ない転位 で あ

れ ば、 た とえ ばFCC金 属 中の 転位 ル ープ21)に も少 し改

良 をすれ ば応 用で き るだ ろ う。

3.基 本 方 程 式

転位 の弦 モ デ ルFig.1を 使 っ て鞍 点に お け る転 位 ルー

プの形 状 を計 算す る。 転位 の感 じる ポテ ン シャルV(z)は

2=±6/2で 極 小 、z=oで 極 大 を と る こ とを仮 定 す る。

今 後 はFig、2の よ うに転 位線 の変位 は展 開 図上 に表 示す

minimum energy path)
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Fig. 3 Saddle-point configurations of the disloca-
     tion loop of the double-kink type. Lines 

      A, B, C, D, and E correspond to the 
      saddle-point configurations for a variety 

      of values of the bow-out of the dislocation, 
 zo =  0.05b, 0.3b, 0.4b, 0.48b, and 0.498b, re-

      spectively. The characteristic length L, is 
     defined in Eq. (12).

る。従 っ て、周 期的 境界 条件 が この 図の横 軸方 向 に課 され

てい る。 無限 に長 い直線 状 転位 の場合 、熱活 性 化過程 にお

け る鞍 点構 造 は キン ク対構 造で あ るこ とは よ く知 られ てい

る15,16,17)。 そ こ で、転位 ルー プ の場合 も同様 にそ の鞍

点構 造はFig。2で 示す よ うな キン ク対構 造 で あ るこ とを

最 初 は仮 定 す る。 また 図 中のキ ン クの張 り出 しに対応 す る

変 数Zoは 解析 解 を得 るた めに重要 な パ ラメー ター であ る。

鞍 点構 造 と しては 多重 キ ンク構造22)も 考え られ るが、 そ

れ が 与え る活性 化エ ネル ギーは キ ンク対構 造の ものよ りも

大 き いの で今後 は考 え ない。

転位 の弦 モ デル よ り転位 ル ー プの全 エネ ル ギーEtは 次

の よ うに な る15,16,17)。

こ こでz(r)はrに お け る転位 線 の変位 、70は 単位 長 さ当

た りの 転位 のエ ネ ル ギー(張 力)、Lは ル ー プの 全 長 で あ

る。厳 密 に言 えば 五 は転位 が巻 き付 いてい る円柱 の周の長

さで あるが 、熱活 性化 過 程 の間 は転位 ルー プの長 さが ほ と

ん ど一 定 な の で 単 にLを 転位 ル ープ の長 さ と呼ぶ 。 さ ら

に、転位 ルー プ は十 分 滑 らかで あ るこ と、 すな わ ちdz/dr

は どこで も小 さい こ とを仮 定す る。 実際 にdz/drは 式(4)

か らそ の最 大値 が 計算 で きる。

転位 の状態 が安 定 点か鞍 点 にあ る場 合 は どち らも次の よ

うな力学 的 平衡 条 件 が成 立す る。

式(2)か ら次 に示 す よ うな トリ ビアル な解 と呼 ばれ る鞍 点

構造 がす ぐ見つ か る。

次 に非 トリ ビア ル な解 、 す なわ ちFig.2の よ うな キ ンク

対形 状 の解 を捜 す。 式(2)を 積分 す る。

ここでOo=V(Zo)。 変 数分 離法 よ りルー プ長Lを 得 る。

式(4)を 式(1)に 代 入 し、再 び式(4)を 使 うと鞍 点 にお け

る転位 ルー プ のエ ネ ル ギーE,が 得 られ る。

結局 、転位 の 弦 モデル に基づ き解析 に必 要 な2つ の基本 方

程式(5)と(6)を 得 る。

転 位 の感 じるポテ ン シャルV(z)に 関 して本 論 文 では最

も簡単 な周期 関数 とい うこ とで三角 関 数 を仮 定す る。

式(7)を 式(5)と(6)に 代 入す る。

ここでSo=sinと す る。 κ とEは それ ぞれ 第一種 とb

第 二種 の完 全楕 円積 分 で ある23)。

式(10)のEeは 系 の 特 徴 的 な エ ネ ル ギー 単位 を表す。 式

(7)を 式(4)に 代入 す る とキ ン ク対 タイ プ の鞍 点構 造 が計

算 で きFig.3の よ うにな る。 さ らに周期 的 な力学 系 にお

いて、 特 に ソ リ トンの研 究分 野 にお い ては、 この節 で述べ

た ごと と類似 した研 究 はす でに行 われ てい る こ とを付 け加

えて お く24)。

4.転 位 ル ー プの 活 性 化 エ ネル ギ ー と臨 界 長

弦モデルに基づく転位ループの熱活性化過程の解析でわ

かった最も顕著な性質を述べる。式(3)で 示す トリビアル

な解であるが、これは任意の長さの転位ループの鞍点構造

になることが可能である。一方で、キンク対タイプの解が



Fig. 5 Schematic view of formation of an edge 
     dislocation in BCC by groth of SIA 
      clusters in  {11.1} plane. Open circles 

      present SIAs (crowdions perpendicular to 
      the plane).

Fig. 4 Activation energy Ea versus dislocation 

      loop length L. Lines A and B correspond 

     to the saddle-point energy of the trivial 

      and double-kink type solutions, respec-

      tivery. The solid line represents activation 

      energy realized within the present model. 

      The values of zo , bow-out of the disloca-

      tion, are exhibited at some points

鞍点構 造 にな るた めに は式(8)よ り制 限 があ る。 こ こで臨

界長Lc、 を定義 しよ う。

式(8)の 第一 種完 全楕 円積 分Kは 任 意 の指数Soに 対 して

π/2よ り大 きい23)。 従 っ て、L。<Lの ときに限 り式(8)

には実 数 解 が あ り、 キ ンク 対 タ イ プ の鞍 点構 造 が存 在 す

る。 そ の事 実 はFig.3を 見 て もわ か る。 キ ンクの 張 り出

しZo=0.05bに 対応 す る図 中の線Aを 見てわ か るよ うに、

Zoを0に した極 限 で も転 位 ル ープ の長 さは有限 でL。 はそ

の極 限値 で ある。 従 っ て、 トリビアル とキンク対 タイ プの

解 はL、<Lの 範 囲 では両 方 が鞍点構 造 に な り得 る。 一方

で0〈L<L。 の範 囲 では トリビア ル な解 が 唯一 の鞍 点構

造で ある。

活性化 エ ネル ギーE。 はFig.4で 示す よ うに臨 界長L。

を境 目に大 き く様 相 が変 わ る。E。 は 転位 ル ー プの長 さが

0<L〈L、 の ときはLに 比 例 して 大 き くな る。 この こ

とは鞍 点構造 が トリビアル な解 で あ るこ とを考慮す れ ば簡

単 に説 明 で き る。 転 位 ル ー プの 長 さが長 くな るにつれ て 、

L=L、 で鞍 点構 造 は トリビアル な解 とキ ン ク対 タイ プの

解 に分岐 し、L。<Lで は両 方 の存 在 が可能 にな る。 しか

し実 際に は、エ ネル ギーが 小 さい キ ンク対 タイ プの鞍 点構

造 の方 が選択 され る18)。 複 数 の鞍 点 か らエネ ル ギー が最

小 の もの が選 択 され る とい う論理 は化 学反 応論25)の 分野

で も しば しば 登場す る概 念 で あ る。活 性化 エ ネ ル ギーE。

の様相 につ い て ま とめ る と、ま ずLが 十 分 小 さい ときは

Fig.4の 線Aで 示す よ うにE、 はLに 比例 して大 き くな

る。 それ に続 い てL=L。 で分 岐 し、次 は線Bに 沿 って

徐 々 に大 き くな る。 最 後 に有 限の値8Eo/π に収束す る が、

これ は勿 論 無限 に長 い転位 の キン ク対生成 エネ ル ギー に等

しい15)。

この解 析 が有効 な のは 転位 を弾性 論 的な弦 モデ ル とみな

せ る範囲 内で あ る。 だ か ら極端 に短 い転位 ル ー プには この

理論 は適 用 で きな い だ ろ う。 後 で現実 の金 属 でL、 のお お

よそ の値 を見積 も り本論 文 の解 析方 法 が有効 な範 囲 を決定

す る。

5.点 欠 陥 か ら 転 位 へ の 遷 移

こ こ に転位 の弦 モ デ ル に よ る解 析 か ら得 られ る、 転位

ループ(SIA集 合体)の 熱活 性化 過程 に関す る新 しい概念

を説明 す る。 例 と してBCC金 属 を使 っ て説 明 す る。 同一

平面 上 に集 積 したSIA集 合 体 は そ の原 子構 造 を考慮 す る

とSIAと 同数 の互 い に平行 なcrowdionで 構 成 され ている

とみ なす こ とが で き る。 さ らに直線 状 の刃状 転位 も無 限個

のcrowdionで 構 成 され て い る とみ なせ る26)。 直線 状 の

刃状 転位 とは完 全結 晶 に 半無 限の結 晶 平面 を挿入 して作 ら

れ る が、そ の 半 無 限 の結 晶 面 は無 限 個 のSIAが 同 一 面上

に集積 した もの だか らで あ る。要 す るに、 単独 のSIA(1本

のcrowdion)、 様 々なサ イ ズのSIA集 合体(刃 状 転位ル ー

プ)、 そ して 直線 状 の刃状 転位 はFig.5で 示す よ うに規 模

が違 うだ け で本 質 的 に はSIA(crowdion)で 構 成 され る同

じ種類 の1型 の 格子 欠陥 で あ る。 しか しな が ら、 今 まで述

べ て きた解析 に よ る とSIA集 合体 は点欠 陥的 か ら転位 的 な

格子欠 陥 に ど こかで質 的 な遷移 を起 こ して い る ことが推測

され る。著者 は 式(12)で 定義 した臨 界長Lcが 点欠 陥 と転

位 を区別 す る よい指標 では ないか と考 え る。前 に も述べ た

よ うにLcよ りも短 い 転位 ル ー プは移 動 す る際 に キン ク対

の 生成 はな い。 つ ま り転位 ル ー プは熱 ゆ らぎを除 いてそ の

形状 を変 化 させ る ことな くポテ ン シ ャル を越 え て ゆ く。 こ

の 剛体 的な移 動 は 点欠陥 的 な拡 散 とみ なせ るの ではな か ろ

うか。 一 方 で 、Lcよ りも長 い転 位 ル ー プは よ く知 られ た

キ ンク対 の生成 を伴 なっ て移動 す る。 これ は直線 状転位 と

同 じなの で 当然転位 的 とみなせ る。 この考察 か ら転位 ル ー

プ にはそ の長 さが 変 わる と点欠 陥 と転位 との間 で実 質的 な

遷 移 が起 きて い るこ とが予 想 され る。



6.現 実 の 金 属 で のEoとL、 の 値

パ ラメー ター70とVoを 計 算 し、式(10)と(12)か ら現

実 の金属 に対す るEoとL。 の値 を計算 して み よ う。 この見

積 も りは かな り大雑 把 では あ るが、転位 の 弦モ デル の適用

範 囲 を知 っ てお くこ とは必 要 で あ る。 例 と して再 びBCC

構 造 のa一Feに つい て計算す る。Voの 値 を見積 もるた めに、

転位 ル ー プが感 じる ポテ ンシ ャルは パ イエル ス ポテ ンシャ

ル(直 線状転位 の感 じるポテ ンシ ャル)に 等 しい こ とを仮 定

す る。 この仮 定 は ある程度 長 い転位 ル ー プに対 しては妥 当

であ ろ う。 ポ テ ン シャル は 式(7)で 与 え られ る か らVoは

パ イ エル ス応 力 τp(直線 状 転位 を動 かす 最小 の 応 力)か ら

計 算 で きる15)。

ところが 、今 まで 多 くの研 究者 はBCC金 属 中の螺 旋転位

のパ イエ ル ス応 力(TP)に は関心 を持 って きた27,28)が 、

刃状 転位 のパイエル ス応 力(τ勤 はそれ ほ ど研 究を してこな

かっ た。 とい うの も、 現実 のBCC金 属 の塑 性 変形 は螺旋

転位 の運 動 に支 配 され て いるか らで あ る。 第一 原理 計算 も

今 の ところ螺 旋 転位 につ い てだ け行 われ てい る29)。BCC

金 属 で は 螺 旋 転位 のパ イ エ ル ス応 力 拐 はお よそIO-3G

のオ ーダー で あ る30)(Gは 勇 断 弾性 率)。 一 方 で、非螺 旋

転 位 が 関 わ る塑性 変形 の研 究 は ご く少 な く、 だ いぶ 以 前

の         の実 験31,32)や 計 算機 シ ミュ レーシ ョン

33)が あ るだけで ある
。 しか しなが ら、少 な い結 果 ではあ る

が 拐 は γ声 よ りも一 桁 ほ ど小 さい こ とが推 定 され てい る。

最 近 、著 者 の研 究 室 で もa一Feに 関 して 舜=4×IO-4G

であ る34)こ とが         の経験 ポテ ン シャル35)

を使 った数 値計 算 でわ か った。 この値 は今 ま で の議 論 とも

合 致す る。

転位 線 の 単位 長 さ当た りのエ ネ ル ギー γoに つ いて は何

人 か の研 究 者 が、転位 芯 のエ ネル ギー と同 じか幾 分小 さい

値 を推奨 してい る15,17,36)。 著者 の研究 室 でも')'。はあ る

程 度長 い転位 ル ー プ(L>30b)で は長 さによ らず ほぼ一定

であ る結 果 が得 られ た34)。 以 上 の こ とを考慮 し、本論 文

では70=02Gb2と した。

結局 、得 られ たパ ラメー ターoroとVoの 値 よ り、式(12)

と(13)か ら転位 ルー プの 臨 界長 はLc=56b、 式(10)か

ら特徴 的 なエネ ル ギー 単位 はEo=0.040eVの よ うに計算

され る。 ここ で勇 断弾性 率 はG=117GPaと した37)。2

つ のパ ラメー ター が変 われ ば この結 果 もす ぐに変 わっ て し

ま う。 しか し、 ここで重 要 なの は弦 モデ ル の特徴 的 ス ケー

ルの おお よそ の値 を知 るこ とで ある。以 上 の結果 か ら、十

分 に長 い転位 ル ー プ に対 して はそ の活 性化 エ ネ ル ギーE。

は約0.10eVと 見積 もる こ とがで き る。 今 、 導 いた臨 界長

L、=56bは 直径 が約20bの 転位 ルー プに 対応 す る。 この

長 さスケ ール は弾性 論 が適 応 され るの に は十分 長 い と思 わ

れ る。 さ らに 式(4)か ら転位 線 の傾 きdz/drの 最 大 値 が

7.自 己 相 互 作 用 の 影 響

転位 線 間に はた ら く自己相 互作 用 の影 響 を本論 文で は今

ま で無視 して き た。 この こ とが この解析 の信 懸性 を欠 くの

で はない か とい う心配 が あっ た。 そ こで、 この節 では 自己

相互 作用お よびそれ に関連 した転位 線 の 自己エネ ル ギー に

つ いて詳 しく議 論す る。

厳 密 に言 え ば、 転位 ルー プの 持 つ 自己エ ネ ル ギー の大

き さを正確 に 計算す るた めに は、 自己相 互作 用の影 響 を考

慮 した鞍 点構 造 をまず 求 めな けれ ばな らな いが 、それ は難

しい。 そ の代 わ りに 、弦モ デル か ら導 出 され る鞍 点構造 を

使 って 自己エ ネル ギー の近 似値 を計 算す る。 近似 とは い う

ものの、 それ は 自己エ ネル ギー の上 限値 を 与 える とい うこ

とを後 で示 す。 ここで2つ 状態 に対す る 自己エ ネル ギー の

値ElとE2を 導入 す る。

1.E1は 安 定 点、 す な わ ち転 位 線 がz≡ ±b/2の 状 態 で

の 自己エ ネル ギー

2.E2は 鞍 点、す なわ ちキン ク対 か トリビアル な解z≡0

に対 す る 自己エ ネ ル ギー。

こ こで強 調 して お きた いの は、 自己エ ネル ギーの活性 化 エ

ネ ルギ ーへ の貢 献 はそ の絶 対値 では な く、安定 点 と鞍 点 に

お け る 自己 エネ ル ギ ー の差E2-E,だ とい うこ とで あ る

18)
。 さらに これ は あ くま で も弦 モデル の枠 内 に限 られ る こ

とでは あるが 、特別 な場合 と して転位 ル ー プの長 さ ム が臨

界 長Lcよ りも短 い とき は、 自己エ ネル ギー は活性化 エ ネ

ル ギー に は何 の 貢献 も しな い。 とい うのは、 この 場合 は転

位 ルー プの鞍 点構 造 が トリビア ル な解 なの で安 定点 での構

造 と同 じ形 状 にな る。 従 ってE2=Eiで あ る。 一 方、L。

よ りも長 い転位 ルー プ は熱活 性化 過程 の途 中で その形状 が

変化す るの で実 際 に 自己エ ネル ギー を計 算 しな けれ ばな ら

ない。

2本 の転 位 間 の相 互 作 用エ ネ ル ギー は転位 線 に沿 った 二

重積分 によ って解 析 的 に表 され る19)。 自 己エネ ル ギー は

その2本 の転位 が重 な ってい る と し同様 な計 算をすれ ばよ

い が、発 散 を避 け る た めにcut・・off長(転 位 芯 の大 き さ)p。

を導 入 す る必 要 が あ る。 著 者 は 任 意 の 形 状 の転 位 につ い

て相 互 作 用エ ネ ル ギー を計 算 す る計 算機 コー ド20)の 提

供 を受 けて い る38)。 た だ し、 この計 算機 コー ドは等方 弾

性 体 中 の転位 に対 す る もの で あ る。 こ の コー ドを使 って

安 定点 にお け る転位 ル ープ の 自己エ ネル ギ ー(Ei)と 鞍 点

に お け る 自己エ ネ ル ギー(E2)の 大 き さをa一Feの 場合 に

計算 し結 果 をTable1に 示 した。 計算 は3つ のcut・-off長

p、=O.707b,2.Ob,4.Obに つ いて行 っ た。 ここで勇断 弾性 率

G=117GPa、 ボ ア ソン 比u=0.31、Burgersベ ク トル

b=0.248nmで あ る37)。Table1よ りcut-off長 が大 き

くなるにつ れ て 自己エネル ギー 自身 もそ の差E2-Eiも 小

0.036と 見 積 も られ る。

microyielding

Finnis-Sinclair



Fig. 6 Upper limit of the activation energy in-

      creased due to the influence of the self-

      interaction. Lines  S  1, S2, and S3 cor-

      respond to the cut-off lengths pc = 

0.707b, 2.0b, and 4.0b, respectively. Lines 

      A and B mean the same saddle-point en-

      ergy in Fig. 4 derived from the line tenSiOn 

       model.

Table1a一Fe中 の転位 ル ー プの安 定点 と鞍 点に おけ る構 造 指標。 鞍 点で のキ ンクの張 り出 しZo。 ル ーフ。の長 さL1と

L2。cut-off長p。==O.707b、2.Ob、4.Obに 対 す る 自己エ ネル ギーEiとE2。 こ こでLとEの 下付 け添 え字

1と2は そ れ ぞれ 安 定点 と鞍 点 にお ける値 を表 す。 それ らの差L2-LlとE2-Eiを 括弧 の 中に 記す。

さくな る。Witrhら はa一Feに 対 してcut-off長p、=2.9b

を推奨 して い る7)。

今計 算 した 自己エ ネル ギーの差E2-E,と 元 々弦モデ ル

か ら計算 した活 性化 エ ネル ギー を単純 に足 した もの をFig.

6に 示す。 ここでGb3はa一Feの 場 合 に11eVと 評価 した。

この 図中 の線Si(i=1,2,3)は 厳 密 な活性 化 エネ ル ギ ーの

上限値 を与 え てい る。 そ の理 由は転位 ル ープ は熱活 性 化過

程 に おい て鞍 点 で最 も大 き く変 形す る。 だか ら直感 的 に鞍

点で は 自己エ ネル ギー も最大 に達す る と考 え られ る。 だ か

ら、Fig.6の 線Siで 示 され るエ ネル ギー は転位 ル ープ が

ポテ ンシャル を越 え るの に十 分 な大 き さで あ る こ とが推 測

され る。 厳密 な 活性 化エ ネ ル ギー はFig.6で 示 され る も

の よ りも小 さくな るだろ う。

結論 とす れ ば、 も しも転位 ル ープ の 自己エ ネル ギー が導

入 され れ ば弦 モデ ル よ りも活 性化 エネ ル ギー は 間違 い な く

大 き くな るだ ろ う。 しか しな が ら、Table1で 見 る よ うに

EiとE2の 値 は極 めて近 く、熱 活性 化過程 へ の影響 は少 な

く、本 研 究の よ うな定性 的分 析 にそ れ ほ ど影響 す るこ とは

な い。

8。 議 論

弦モ デル を使 って熱活性 化過程 を調べ て きた。 この研 究

で得 られ た重 要 な結果 は、転位 ル ー プ の鞍 点構 造 はル ー プ

が長 くな る につれ て トリ ビアル な解 か らキン ク対 タイプ の

構造 に変 化す る ことで ある。 この こ とを別 の角度 か ら考 え

て み よ う。 直線 状 の無 限 に長 い転位 の 場合 、転位 がポテ ン

シャル の障壁 を一斉 に越 え るこ とは でき ない。 そ こで転位

線 の一部 が 先行 して ポテ ンシ ャル を越 え 、Fig。7の よ うに

キ ンク対 を作 る機構 が考 え られ た15)。 今 ま では転 位 が ポ

テ ンシ ャル を如 何 に して越 え るか とい う点 ばか りが注 目 さ

れ てき たか に思 う。 しか し、キ ン ク対 を作 るた め には転位

を 曲げ る必要 が あ りその た めには エネル ギー が必要 にな る

こ とを 忘れ ては い けない。 転位 ル ープ の場合 は直線 状転位

とは事情 が 異 り、一斉 に ポテ ン シャル を越 え て も有限 のエ

ネ ル ギー で済む 。そ こで転位 ルー プ の熱活 性化 過 程 の場 合

は 、転位 を曲 げて キ ンク対 を作 るか それ とも転位 を曲げず

に一斉 に ポテ ンシャル を越 え るか、 どち らがエネ ル ギー 的

に有利 か 比較 す る必要 が あ る。 この よ うに考 えれ ば鞍 点構

造 の トリビアル な解 か らキ ンク対解 へ の遷移 は特別 な ポテ

ンシャル 式(7)や 弦モ デル で のみ 起 こる ので な く、一般 的

に様 々 な転位 ル ープ で も起 こ りえ るこ とが予想 され る。 同

様 に転位 ル ー プの点 欠陥 か ら転位 へ の遷移 も一般 的 に起 こ

る と考 え られ る。 ポテ ンシ ャル を三角 関 数 に仮定 す る こ と



Fig. 7 Schematic view of double-kink formation 

      on a straight dislocation.

で楕 円関数 を使 って この遷移 を具体 的 に表現 で きた が、そ

れ は単 にモデ ル化 した だ けに過 ぎない。

弦 モデル で は 自己相互 作用 を無 視 した ためそ の影響 が心

配 された。 しか し、前節 でみ た よ うに その影 響 はそれ ほ ど

大 き くは ない。 そ れ はElとE2は とて も近 い値 を持 つ か

らであ るがそ の理 由 は次 の よ うに考 え られ る。 転位 ル ー プ

の臨 界長 はL。=・56bと 見 積 も られ た。 さ らにTable1に

よる と、そ の伸 びL2-LiはL。 と比較 して非常 に小 さい。

この ことは転位 ル ー プは熱 活性 化過 程 にお い てほ んの少 し

しか変形 しない こ とを意 味 してお り、 それ に伴 な う自己エ

ネル ギー の変化E2-Eiも 小 さい。多 くの研 究者 は半径 の

小 さな転位 ル ー プの 自己エネ ル ギー の影響 を大 きい よ うに

予想 して い るよ うだ が、 それ は錯 覚 であ る。

この論 文 で は現実 の金 属 、中 で もa一Fe中 の転位 ル ープ

につ いて詳 しく述べ た。 それ は実 験 や シ ミュ レー シ ョンで

多 くの知識 が蓄 積 され てい る か らで あ る。 しか し、 も しも

転位 ル ー プが よ く動 く完全 転位 で あれ ば、本 論文 の解析 方

法は他 のBCCやFCC金 属 にも応 用 可能 で ある。 さ らに 、

SIA集 合 体 タイ プの 転位 ルー プ ばか りで な く空 孔集合 体 タ

イ プの もの にも応 用 で きる。 しか し問題 もあ る。 弦 モデル

で はVoや70の 値 が 空 孔集 合体 タイ プ とSIA集 合 体 タイ

プ の転位 ルー プ で同 じにな るの で、双 方 に同 じ結果 を与 え

て しま う。 この ことは他 の研 究 と比べ て も矛 盾 してい るが、

今 の とこ ろこ の問題 を解決 す る方 法 はわ か らな い。

よ くMDシ ミュ レー シ ョンでSIAやSIA集 合 体が連続

して 数格 子 分 の 距 離 を跳 ぶ とい う結 果 を 見 る。 こ の こ と

か らMDシ ミュ レー シ ョンにお いて 研 究 してい る現象 は

慣 性 に影 響 され てい る、い わ ば なプ

ロセ ス で あ る こ とが わ か る。 一 方 で 、本 論 文 で 取 り上げ

た方法 は静 的 な方法 、 つま り位 相空 間 の遷 移 経路

の 中の 鞍 点 をみ つ け る とい うも

ので あ る。熱 活性 化 過程 を知 るた めに は両方 の 方法 で得 ら

れた結果 を比 較す る こ とは有 益で あ ろ う。遷 移 経路 に基づ

く研 究は 、大 きな 自由度 の力学 系 で鞍 点 を見つ け る新 しい

方法            法)39)が 提 唱 され て以 来、 い

くつ かの研 究 分野 で行 わ れ る よ うに な った。格 子欠 陥分 野

で も、直線 状転位 の熱活 性化 過程 の研 究40)や 結晶 格 子 中

の亀 裂進 展 の研 究41)に 応 用 され て い る。

金属 中の転位 ルー プ(SIA集 合 体)の 熱活 性化過程 の機構

につ いては未 だ に論争 の最 中で ある。 ら8)はa一Fe

中 のSIA集 合 体 の活性化 エネ ル ギー は0.021か ら0.024eV

で集合 体の 大 き さに依存 せず ほぼ一 定であ る と言 ってい る。

彼 らは こ の結果 か らSIA集 合 体 を構 成 してい る

が独 立 に移動 す る こ とを示唆 してい る と主 張 して いる。本

論 文で も十分 に長 い転位 ル ープ の活性化 エ ネル ギー はほ ぼ

一 定で あるか ら、 らの得 た結果 と類似 は してい る。

しか しな が ら、本 論 文 の 転位 ル ープ の移 動 は ル ー プ 全 体

の集 団運 動 を前提 と して いる。 ら9)や ら

10)は 独 立 に同 じよ うな結 果 を得 て い る
。 つ ま り構成 す る

SIAが20個 以 下のSIA集 合 体の活性 化 エネル ギー を計 算

し、単独Iiと 小 さな集 合体12、1,は 他 の大 き なSIA集 合

体 よ りも幾 分 大 きな活性 化 エネ ル ギー を持つ とい う結果 を

得 た。 ら7)は マ ジ ックナ ンバー と呼 ば れ る個数 で

構 成 され た正 六角 形 のSIA集 合 体 につ いて計 算 し、Ilgと

137の 活性化 エネ ル ギー はそれ ぞれ0.023eVとO.052eVで

あ った。 これ らMDシ ミュ レー シ ョンで得 られ る活性 化エ

ネル ギー が必 ず しも一 致 しな い理 由は使 う経 験 ポテ ン シャ

ル が異な るこ と と、著 者 が思 うには活性 化 エネル ギーの 導

出方 法 が統 一 され て いな い か らであ る。

9.ま と め

古典 的 な転位 の弦 モ デ ル を使 っ

て転位 ル ー プ の熱活 性 化過程 を研 究 した。 転位 ル ープ は照

射 に よって作 られ る 自己格 子 間原 子(SIA)集 合 体の縁 に対

応 してい る。活性 化 エ ネル ギー は転位 ル ー プの鞍 点構 造 か

ら計算 で き る。 鞍 点構 造 は解析 的 に計算 で き、 さらにそ の

構 造 は2種 類 、 トリビアル な解 とキ ンク対 タイ プ の解 、 に

分 類 され る。 そ の 分類 よ り臨 界長L、 よ りも短 い転位 ル ー

プは 点欠 陥 に属 す る と考 え られ る。 ま た逆 にL、 よ り長 い

ルー プは 転位 に属 す る。 つ ま り転位 ル ー プの長 さに よって

点欠 陥 と転 位 の 問 での実 質 的な遷 移 が起 こ るこ とが推察 さ

れ る。 現 実 の金 属 の例 と してa一Feを 考 え る と、臨 界長 は

L。=56b、 特 徴的 な エネル ギ ー単位 はEo=0.040eVに な

る。 本論 文 の解析 では転 位線 間の 自己相 互作 用 は無視 した

が 、そ の影響 は 小 さく転位 ル ープ の運動 に は重大 な影 響 が

な い こ とが証 明 で きた。
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