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Evalu ation of Twin Boundary Ene■gy and its Ato血。 Structure in Magnesium

  Jy：h・Tyn g CHOU， Yhsuhiro KUROKI， Ken－jbhi IKEDA，

：Fuyuki YOSHIDA， Hiaeharu NAKAS HIMA and． Hiroshi ABE

   †E－mai of co遭esponding author：訪伽＠2η1η，左四ε加一肱∂o必ρ

  In order to clar晦the twin boundary energy and its structure of（1121），（11至2），（1σ11）and（10了2）

twins， the atomic structure was simulated by molecular dynamics met：hod． The main results are

summarized as長）■ows．（10了1）twin boundary is the lowest energy boundary， and（ll至2）twin

boundary is the highest energy boundary．（1121）twin and（1011）twin coIIsist with the single

structural unit・An（卑（1122）twin and（1012）twin consist of the structural units composed of two

diffbrent structural units， re spectively one by one．
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1．緒 言

 マグネシウムは稠密六方構造を有する金属であり、

低温におけるすべり変形が底面すべりに限られるため、

加工性が悪く、塑性変形は双晶変形によって補われる

ことが知られている。これまで、われわれは加工によ

って生じた双晶を有する試料のSEMIE：BSP観察を行

い、双晶の同定1）を行ったが、稠密六方面造で観察され

る4種類の双晶2）のうち（10豆）双晶のみが観察された。

また、その双晶はレンズ状であった。本研究では、双

晶の形成過程を知るための基礎的知見として、分子動

力学法を用いて双晶境界の境界エネルギーとその構造

について検討を行った。

 2．計算方法

 2．1初期構造セル

 Fig．1に（10h）双晶境界の超格子と計算セルを示す。

本研究では。／a比を理想軸比であるとした対応格子理

論3）より得られる幾何学構造を初期原子位置とし、超格

子を作成した。理想軸比を用いたのは、マグネシウム

の。／a比が理想軸比に近く、また周期的な対応格子点に

よる初期構造セルを作成するためである。この作成し

た超格子を幾何学的に鏡面対称の原子配置を取るよう

に粒界を作成した。この幾何学構造を初期構造とし、

分子動力学法によって構造緩和を行った。
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 2．2分子動力学計算

 分子動力学計算は、富士通（株）製WinMASPH：Y G Pro

により、温度OK、圧力1atmに制御して、原子間ポテン

シャルにはTig：ht Bindingポテンシャル3）を用いて、三

次元周期＝境界条件を適用し、時間間隔は0．1色で行った。

ただし、初期構造を幾何学構造としたとき、粒界近傍

では原子が原子問距離に比べ近づきすぎる場合がある。

この場合は、原子を一つ取り除き、鏡面対称位置であ

る粒界上に原子を配置したものを初期構造とした。こ
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れらの複数の初期構造から最も粒界エネルギーの低い

構造を最安定構造とした。

22．1（1121）双晶と（11至2）双晶の境界エネルギーの算

  出法

（l121）双晶と（1疫2）双晶の境界エネルギーγ帥はヤ

    σ、バσ1     （1）
 為る．＝
     2・49ゐ．

として算出した。ここで、砺ゑは粒界入の内部エネル

ギー、砺は欠陥を含まないバルクの内部エネルギー、

毒．ゑは境界の面積である。

 22．2（10了1）双晶と（10丁2）双晶の境界エネルギーの算

   出法

 （10h）双晶と（10丁2）双晶は初期構造セルのみでは三

次元周期境界を作成することが出来ない。そのため、

初期構造セルに空間層を加えたものを計算セルとして、

三次元周期境界条件に供した。

 （10h）双晶と（10了2）双晶粒界エネルギーγ’ムは、

和した場合、大きなカイト状の単一構造ユニットを有す

る粒界となることが分かった。それに対して原子を抜い

た場合はその境界は横ひし形と縦ひし形の1：1構造で

あった。しかし、境界エネルギーは、幾何学構造を構造

緩和した配合0．67J／m2であったのに対し、原子を一つ

抜いた場合その境界エネルギーは0，11J／m2であり、原

子を抜いた方が安定であった。これは、境界で空隙率が

大きい場合、近傍の原子が安定化しにくいためと考えら

れる。

 3．2双晶境界の境界エネルギー

 Table1に求めた双晶境界エネルギーとそれぞれの双

晶境界のS方位（対称傾角粒界と考えた時の共通回転

軸）と底面のなす角（以後、傾角と示す）をあわせて示す。

Table l Twjn boundary and its e且er gy．

Tw血 Rotation A虹s M遠。虹e謡ation Twin Boundaly Energy

  一i1121）  願m1210】
145，950 0．40」1m2

  oi1122） 117．04。 0．11」1m2

  盧i1011）
 圃y1100】

124，120 0．06J／m2

  ■i1012） 86，630 0．11J／m2

櫛4五＋2答4＝～忍、〆る（浸＝4。＝4）（2）

   σ9ゐ溜一σゐ
        一2γ，γ9ゐ．＝

（3）

として算出した。ここで、破ム。。は粒界と表面入の内部

エネルギー、．4、は表面の面積である。

 3．結果と考察
 3．1最安定構造の境界エネルギー

 Fig．2に（1012）双晶の幾何学構…造を構造緩和した原子構

造と原子を抜いた構造を構造緩和した原子構造とその境界

エネルギーを示す。町中の白と黒丸は原子を表しており、

白と黒で区別したのは原子が存在する（ll互0）面が異な

ることを意味している。その結果、幾何学構造を構造緩
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 その結果、（10h）双晶は0．06J／m2と非常に安定な境

界であったが、鋳造材で観察された（10丁2）双晶1）は

0。11J／m2と他の双晶と比べ低い境界エネルギーを有し

ていないことが分かった。ところで、双晶境界は一種

の対称傾角粒界としてみなすことができる。次節で双

晶境界の境界エネルギーは他の粒界のエネルギーに比

べ安定であるかどうかを検討した。

 32．1（1121）双晶と（1匝2）双晶を含む［nOO l対称傾角

   粒界の粒界エネルギー

 Fig．3は共通回転軸［noo］対称傾角粒界の粒界エネ

ルギーの傾角依存性のを示したものである。小傾角粒界
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領域（0。～15。、165。～1800）では傾角が大きくなる

につれ粒界エネルギーは急激に上昇し、大傾角粒界で

は傾角が90。まで粒界エネルギーは減少する傾角依存

性が見て取れる。また、大傾角粒界領域では多数のエ

ネルギーカスプを形成している。エネルギーカスプの

ほとんどが小さなものであったが、（1121）双晶に対応

する粒界では［1100】対称傾角粒界の中でも最も低い粒

界エネルギーを有し、大きなエネルギーカスプを形成

していた。それに対し、（11互2）双晶に対応する粒界は

粒界エネルギーとしてはそれほど低いものではなかっ

たが、他のエネルギーカスプに比べれば大きいエネル

ギーカスプを形成していた。このエネルギーカスプは

マグネシウムが稠密六方構造を有するために少ない角

度変化でマッチングのよい粒界とマッチングの悪い粒

界が形成されたからと考えられ、粒界エネルギーの差

が大きくなったものと考えられる。さらに、非常にマ

ッチングのよい粒界から傾角が少し変化すると急激に

粒界エネルギーが上昇することから見ても、（1121）双

晶と（ll至2）双晶は非常にマッチングがよく安定な粒界

であることが分かった。

 3．2．2（10丁1）双晶と（10了2）双晶を含む［1勿0］対称傾角

   粒界の粒界エネルギー

 Fig．4は共通回転軸［1互101対称傾角粒界の粒界エネ

ルギーの傾角依存性を示したものである。プロット数

は少ないのだが、ほぼ［1了00］対称傾角粒界と同じ傾向

であることが分かる。また、（1011）双晶に対応する粒

界では4つの双晶の中でも最も低い粒界エネルギーで

あり、単結晶に近いエネルギーであった。加工した試

料で観察された（10丁2）双晶は（10丁1）双晶より高い粒界

エネルギーであったが、他の粒界に比べ粒界エネルギ

ーの低い境界であった。これらの双晶も大きなエネル

ギーカスプを形成していた。
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 3．3双晶境界の原子構造

 3．3．1（l121）双晶と（1匝2）双晶の境界構造

 ：Fig．5に（1121）双晶と（1122）双晶の最安定構造を示す。

図中の白、黒丸、白四角と黒四角は原子を表しており、

白と黒、丸と四角で区別したのは原子が存在する

（1丁00）面が異なることを意味している。Fig．5（a）は最も

粒界エネルギーの低い（1122）双晶であり、この境界は

稠密六連勝整合双晶である。また、単一の構造ユニッ

トにより形成されており、境界近傍の原子の配列は乱

れが少なく、格子面の湾曲などは見られなかった。

 Fig，5（b）は（1121）双晶であり、この：境界は（11勿）双晶

で形成されている構造ユニットと（1至10）単結晶で形成

されている構造ユニットが1対1で複合している境界で

あることが分かった。しかし、この境界も境界近傍の

原子の配列は乱れが少なく、格子面の湾曲などは見ら

れなかった。
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 （a）（l122）twh1，（b）（1121）twtn．

3．3．2（10了1）双晶と（10丁2）双晶の境界構造

 Fig．6に（10了1）双晶と（10丁2）双晶の最安定構造を示

す。3，1に述べたように、図中の白と黒丸は原子を表し

ており、白と黒で区別したのは原子が存在する（1力0）

面が異なることを意味している。Fig．6（b）より（10了1）

双晶は単一構造ユニットで構成されている境界である

ことが分かった。また、一般に構造ユニットを作成す

る場合は最近接原子で構造ユニットを作成する。しか
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し、マグネシウムは理想軸比に近い稠密六方構造であ

るので、最近接原子が同一層にも存在する特徴がある。

そのため、Fig．6（b）の構造ユニットは単一構造ユニット

とみなすことが出来る。

 Fig．6（a）は（10丁2）双晶であり、2種類の構造ユニット

が1対1で複合した境界であるが、その構造ユニットは

（1011）双晶の構造ユニットと［1勿0】対称傾角粒界のも

う一つの単一構造ユニットである（1013）粒界の構造ユ

ニットであった。これらの粒界も境界近傍は乱れが少

なく、格子面の湾曲もほとんど見られなかった。

 3．4（10豆）双晶の高分解能透過型電子顕微鏡像

 加工した試料に導入される（10丁2）双晶の境界構造と

分子動力学法により得られた最安定構造を比較するた

めに高分解能透過型電子顕微鏡観察を行った。Fig．7に

（10丁2）双晶の高分解能像5）を示す。その結果、分子動力

学法で得られた最安定構造とよく一致する領域と母相

が（頁00）面と双晶相が（0001）面で構成されるファセッ

トによってレンズ状（10丁2）双晶境界が形成しているこ

とが分かった。このファセットにより双晶がレンズ状

になると考えられる。

 4．結  言

 分子動力学法を用いて双晶境界の境界エネルギーと

その構造について検討を行った結果、以下のことが分

かった。

1．

2．

 双晶境界エネルギーはそれぞれ（1121）双晶が

0，40Jlm2、（11互2）双晶と（10丁2）双晶が0．11

J／m2、そして（10Tl）双晶が0．06J／m2であった。

 それぞれの双晶境界構造の最安定構造は

  （1122）双晶と（10Tl）双晶は単一構造ユニットに

  より構成される境界であったが、（1122）双晶と

  （1012）双晶は2種類の構造ユニットが1対1に複

  合した境界であった。（I122）双晶は（11互2）双晶

  の構造ユニットと（1Σ10）単結晶で形成される構

  造ユニットの複合であったのに対して、（10丁2）

  双晶は（10n）双晶の単一構造ユニットと［1勿0］

  対称傾角粒界のもう一つの単一構造ユニット

  である（1013）粒界の構造ユニットであった。

3．  （10丁2）双晶おいて加工した試料に導入され

  る（10丁2）双晶の境界構造と分子動力学法によ

  り得られた最安定構造はよく一致しており

  （10丁2）双晶がレンズ状になるのは母相が

  （1丁00）面と双晶相が（0001）面で構成されるファ

  セットの存在によるものであった。
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Fig．7 High resolution transmission electron microscopy（H：RTEM）image of（1012）twin．


