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第 1章序論

1.1 はじめに

第二次大戦末期に弾道計算を目的として大型計算機第一号の EINACがアメリカで開発

された.それから約半世紀の聞に7スーパーコンビュータの出現に象徴されるようにF計算

機はハードとソフトの両面において飛躍的な発展を遂げた.この計算機の飛躍的な発展を

背景にコンピュータシミュレーション (1)rv(5)という自然科学研究の新しい方法論が出現し

た.シミュレーションとは「模擬する」という意味である.つまり ?コンビュータシミュレー

ションとは計算機の中で現象を再現することにより ?何らかの情報を得ようとする手法で

ある.このコンビュータシミュレーションという言葉は様々な分野で使われており ?その分

野によって内容や意味合いが微妙に違うのだが?本論文では特に原子・分子系のシミュレー

ションに限定して話しを進める.原子・分子系のシミュレーションは近年において特に進

歩した分野といえる.この進歩の端緒は化学の分野で起こった.化学の分野で分子軌道法

(MO) (6)，(7)が活用されるようになり?実際には存在しない分子の性質までを予測できるこ

とが示されたからである.現在では 7新しい薬品の設計はコンピュータシミュレーションな

しには考えられないほどであり ，DNAのような巨大な分子のシミュレーションもスーパー

コンビュータを駆使して行なわれている

分子軌道法は分子の電子構造を解析するのにしばしば用いられ7半経験的手法と非経験

的(第一原理)手法の二つがある.これに対して?対象とする系を原子や分子の集合体とみ

なし?原子や分子の動的な運動から系の挙動を解析する手法として分子動力学 (MD)があ

る.分子動力学に関しては半経験的手法である古典分子動力学が主流で、あったが 7非経験的

手法である第一原理分子動力学 (8)も最近考案された.古典分子動力学は基本的にはニュー

トンの運動方程式を解くだけの単純なものであるが?そのポテンシヤル関数をあらかじめ

決定しておく必要があるところに問題がある.原子聞の位置関係に依存するポテンシヤル

を完全に記述することは事実上不可能だからである.一方‘第一原理分子動力学ではこのポ



テンシヤル関数の問題はないが、こちらのほうはその計算量が膨大なため最新のスーパー

コンピュータを駆使しでも数百個程度の原子しか扱えないことが問題となる.以上の手法

は決定論的な手法である.これに対して確率論的な手法がモンテカルロ法である.モンテ

カノレロ法は原子・分子の詳細な振舞いには目をつぶり微視的な系を時間・空間的に粗視化

して系全体としての特徴を導き出そうとする手法で、より巨視的な系のより長時間の時開

発展をシミュレートできる.

それではこれらの新しい手法が材料強度学の分野においてどのように貢献し得るのだろ

うか.材料強度の研究はその複雑さから理論よりも実験主導で行なわれてきた.その中で

材料の強度は内在する欠陥の特性によって決まることが明らかになってきた.欠陥の中で

も特に転位とき裂は重要で 7各々 ?転位論 (9)1破壊力学 (10)という学問分野を形成している.

この転位の増殖や運動に関する問題やき裂先端での転位発生やへき開割れといった問題は

まさに原子レベルで、の話しで、あり ?問題の本質を理解するためには原子レベルで、現象を理解

する必要がある.しかし?実験的な手法で原子レベルの現象を理解することは困難である.

仮に透過電子顕微鏡や STMを使ってき裂先端での原子配置や転位芯の構造を観察できた

としても?そのごく近傍での応力分布やポテンシヤルエネルギーの分布を知ることは不可

能である.また?薄膜や表面の観察ができたとしても厚い材料の内部の情報を得ることは極

めて困難である.そこに原子系シミュレーションの利用価値がある.原子系シミュレーショ

ンを用いることにより原子レベルで、現象を確認で、きるだけでなく ?応力やポテンシヤルエネ

ルギーなど様々な情報を入手できる.また?厚い材料の内部の情報を得ることができ?内部

での現象を3次元的に可視化することも可能である.これらの点に期待が集まり 7最近では

材料強度の研究にも原子系シミュレーションの適用を試みる動きが盛んになってきた (11) 

原子系シミュレーションの具体的な適用例についてみてみると?分子軌道法に関しては孤

立系のシミュレーションに適しており分子構造の解析がその主たる用途なので 7材料強度

の研究では原子間ポテンシャルのパラメータの決定に用いる程度で直接的に問題のシミュ

レーションに用いることはほとんどない.しかし?その他の手法に関しては比較的盛んに適

用が試みられており?特に古典分子動力学の適用例が多い.古典分子動力学は?き裂先端で

のへき開割れや転位発生に関するシミュレーション (12)~(17)7転位芯の構造や転位の運動に

2 



関するシミュレーション (18)"，(20)‘結品粒界に関するシミュレーション (21)，(22)やナノスケー

ル試験片の強度に関するシミュレーション (23)などに適用されている.古典分子動力学は

その精度の面では不満が残るものの、アルゴリズムが簡単な上に比較的多くの原子を取り

扱えるため材料強度の研究には適用しやすい.また?き裂や転位を取り扱う際には古典分子

動力学と連続体力学を組み合わせてマクロなスケールでシミュレーションを行なうという

興味深い手法が用いられている (12)"，(19) これに対し第一原理分子動力学は 1対応粒界の粒

界エネルギーの計算 (24)，(25)や結品の理想強度(完全結晶の強度)の計算 (26)に適用した例

が報告されている.第一原理分子動力学にはポテンシャル関数の問題がないためその精度

の面ではある程度期待できるが?扱える原子の数が極めて少ないのでその適用は限られて

いる.また 7バンド計算に基づく手法なので、基本セルの全方位に対して周期境界を仮定す

る必要があり 7バルクの計算しかできないという点も適用範囲を狭める一因となっている.

確率論的手法であるモンテカルロ法も比較的広範に適用が試みられている.モンテカルロ

法はパターン形成のシミュレーションでその力を発揮する.材料強度の分野では 7クリープ

の際の微小き裂の発生過程のシミュレーション (27)，(28)などに用いられている.これらの適

用例の多くはその結果の妥当性が十分に検討されていないという問題がある.シミュレー

ションを行なう際には実験結果との比較などを通してその妥当性を十分に確かめる必要が

あるが?現状ではそういった試みはほとんどされていない.従って?シミュレーションの妥

当性や信頼性に関して疑問を抱く人が多いのも事実である.

以上のことから材料強度研究の分野における原子系シミュレーションの有用性は今だ未

知数だが?その可能性は十分に期待できる.特に古典分子動力学と連続体力学の連結手法は

未完成ではあるが興味深い.原子系シミュレーションを用いてマクロな解析を行なうため

には周期境界条件の適用が必要不可欠になるが?連続体との連結手法を用いれば周期境界

条件なしでマクロな解析が可能となる.これによりバルクの特性評価だけでなくき裂先端

や転位芯といった特異点周りの特性評価も可能となり ?原子系シミュレーションの適用範囲

が飛躍的に広がることが期待できる.その際の解析の対象としてはき裂進展の問題が有意

義かつ現実的で、ある.き裂進展に伴う脆性破壊の問題はそのメカニズムの解明が切望され

ているにもかかわらず?き裂先端での転位発生やへき開割れなどに関して未解明な部分が

3 



多い.また司き裂先端という明確な特異点が存在し連結手法を用いる際にそのモデル化が

容易である.従って?本研究ではき裂進展の問題を対象として古典分子動力学と連続体力学

の連結手法を開発し、それを用いて脆性破壊のメカニズムの解明を目指す.その際‘シミュ

レーションの手法と結果の妥当性には常に注意を払う必要があり、実験結果との比較等を

通して妥当性を十分に検討することが重要である.

1.2 材料の脆性破壊に関する過去の研究

脆性破壊の研究の歴史は Gri自由の理論 (29)から始まったといってよい.Griffithは表面

エネルギーの概念を導入することにより、完全弾性体において脆性き裂進展が開始する条

件を導くことに成功した.これは理想、破壊靭性値とよばれ 7ガラスを対象とした実験結果と

一致する.その後)lrwinとOrowanによって修正が加えられ塑性仕事の項が付け加えられ

た (30)，(31) しかし?この塑性仕事の項を定量的に評価しようとすると問題が多く 1実際のモ

デ、ルを定式化するのは困難であった.

lrwinとOrowanがマクロな現象論的に塑性変形の影響を評価しようとしたのに対し 7き

裂の前方に連続的に分布させた転位群により塑性変形の影響を評価しようとした連続分布

転位論 (BCS理論)(32)も提案された.これは応力の釣合から連続的な転位分布を求めるも

のだが?この理論ではき裂先端まで塑性域が存在するのでき裂先端での局所的な応力拡大

係数がん=0となってしまいき裂が進展しない.ところが実際には7き裂先端には無転位領

域-DislocationFree Zone (DFZ) (33)が存在しん=0とはならない.この事実を受けて Chang

とOhr(34)は BCS理論を修正し?き裂先端での転位発生に対し何らかの障害が存在すれば

DFZが形成されることを示した.

このき裂先端からの転位発生に対する障害をはじめて定量的に求めたのが RiceとTholTISOn(35) 

であった.Rice-Thomson理論ではき裂先端のごく近傍に仮想的に配置した転位を考え?こ

の仮想、転位に働く力が転位運動に対する抵抗力を越えると実際に転位が発生するとされた.

その後?この理論に修正が加えられ (36)?原子面聞のずれに対するポテンシャルエネルギ一

関数を考慮することにより 3より厳密な形で転位発生の基準が導かれた.Rice-Thomson理

論では 7転位発生に対する基準と Griffithの理想破壊靭性値を比較することにより)fcc金属

4 



が絶対零度でも転位の発生が可能で本質的に延性的であることとうbC'c金属が脆性破壊を起

こし得ることを うまく説明した.Rice-TholllSOll理論をきっかけにき裂先端からの転位発

生について議論されるようになった.その中で ZhouとTholllS011(37)はき裂に段差 (ledge) 

がある場合を考え?その際のき裂前縁の特異点から転位が発生するモデ、ルを提案した.この

メカニズムで、は Rice-Th0111S0n理論で与えられた基準よりも遥かに低い荷重で転位が発生

する.また?リバーパターン (38)や同ーすべり面上に 10本程度しか転位が観察されない (39)

などの実験事実もこのき裂の段差からうまく説明できる.

この種の理論では熱活性化に関する議論が抜けており 、温度変化に伴う脆性延性遷移

(BDT)をうまく説明できなかった.ここ 10年の研究では熱活性化のプロセスと脆性延性

遷移に議論の中心が移ってきたように思われる.鉄やタングステンなどの bcc金属では温

度変化に伴う脆性延性遷移が観察され (40)，(41)7低温では脆く破壊靭性値が低くなるが高温

では破壊靭性値が上昇し 7ある臨界温度以上では脆性破壊を起こさなくなる.また，Ric 

Thomson理論では本質的に脆性であるとされた半導体(42)やイオン結晶 (43)でも脆性延性

遷移は観察される.現在?この脆性延性遷移のメカニズムに関しては 2つの説がある (44)

一つは転位の発生過程における熱活性化の影響が原因であるとする説 (45)，，-，(47)である つ

まり ?き裂先端での転位の発生に対する難易度が温度によって変化し?それによって材料の

脆性/延性の特性が変化するという主張である.もう一つは転位の易動度が温度によって

変化することが原因であるという説 (48)，(49)である転位の易動度が温度によって変化すれ

ば時系列的な転位分布が変化し 7転位による応力遮蔽効果の様子も変わる.この応力遮蔽効

果の変化が脆性延性遷移の原因であるというのが後者の主張である.前者に関する研究で

は?基本的に Rice-Thomson流の考え方をもとにき裂先端からの転位発生過程に対する熱

活性化の影響を計算しようとしている.後者に関する研究では 1き裂先端からの転位の増殖

と発生した転位の運動に関するシミュレーション (48)がなされている.これは 7き裂先端で

Rice-Thomsonの基準等の適当な条件をみたすと温度と無関係に転位が発生し 7その転位は

駆動力である分解せん断応力によって決定される速度で運動するというシミュレーション

である.このシミュレーションでは転位の易動度の違いによる応力遮蔽効果の変化が調べ

られている.最近?このシミュレーションは 3次元でも行なわれるようになり (50)興味深い
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結果が得られている.

ここで脆性破壊の研究の現状についてまとめてみると 、弾塑性体の脆性破壊のプロセスで

は依然として破壊靭性値を定量的に見積もることはできない.Hirschらのシミュレーシヨ

ン (48)を利用すれば原理的には破壊靭性値を見積もることができるが.このシミュレーショ

ンでは仮定に基づくあいまいなパラメータが多く 1それらを厳密に決定するには膨大な実

験データが必要となり 3事実上7破壊靭性値を見積もることはできない.また、研究の方向性

としては温度の影響に関する議論が盛んで?脆性延性遷移のメカニズムに関する議論が中

心となっている.従って?脆性破壊に関する研究を行なう上でのポイントは破壊靭性値の定

量的な評価とそれに対する温度の影響の 2点ということになる.一方7この問題における原

子系シミュレーションの適用例をみてみると次のようなものがある.Kohlhofら (1<1)，(15)は

古典分子動力学と有限要素法の連結手法を用いてへき開割れによるき裂進展が結晶方位に

よって屈曲したり?まっすぐになったりする様子をシミュレートし?転位放出を伴わない完

全な脆性破壊のシミュレーションでは破壊靭性値が Griffi仙の理想、破壊靭性値に近い値に

なることを示した.また，~t)11 ら (51) はき裂先端からの転位発生に関するシミュレーション

を行ない 7シミュレーションでの転位発生に対する臨界応力拡大係数が Riccの基準 (36)と

一致することを示した.その他にも転位発生に対する温度の影響を調べた例 (52)や 3次元

での大規模なシミュレーションを行ないき裂先端から放出された転位がジヤンクションを

作り?転位線が複雑に絡みながら運動する様子をシミュレートした例 (53)などがある しか

し7これらの適用例をみてみると 7き裂先端での転位発生や転位放出を伴わない脆性破壊な

どに関する議論がほとんどで 1放出された転位の易動度に関して議論された例がほとんど

ない.これは現在提案されている連結手法のほとんどが?き裂先端で発生した転位が古典分

子動力学の領域と連続体領域の境界を通過することができないという問題を抱えているた

めである.従って?発生した転位が古典分子動力学と連続体の境界を通過できるような連結

手法を開発し?転位の易動度を議論できるようにすることも研究の重要なポイントとなる.
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1.3 本研究の目的と論文の内容

以上のような状況を踏まえて、本研究ではより完成度の高い古典分子動力学と連続体力

学の連結手法を開発し 1脆性破壊のメカニズムおよびそれに対する温度の影響を明らかに

するとともに?破壊靭性値の定量的な評価を目指す.この研究を通して材料強度研究におけ

る原子系シミュレーションの有用性を実証し、その適用のための基礎技術を構築する.その

際?次の 2点について特に注意を払う.

1. き裂先端で発生した転位が古典分子動力学領域と連続体領域の境界を通過できるよ

うな連結手法を開発し 7脆性破壊のプロセスに対する転位の易動度の影響も考慮で

きるようにする

2. シミュレーション結果の妥当性を実験結果との比較等を通して十分に検討し 1その

信頼性を確認する.

なお?本論文ではこれ以降?古典分子動力学のことを単に分子動力学もしくは MDと呼

ぶ.本論文は 5つの章と付録から成り 7その構成は次のようになっている.序論に続く第2

章では?分子動力学および連続体力学として使用するマイクロメカニクスの基礎的な理論

について説明した後?本研究で開発した連結手法である分子動力学/マイクロメカニクス

接合モデ、ル (54)"-'(58)について説明する.

第3章では?き裂進展のシミュレーション結果の例を示し 7シミュレーション結果の妥当

性の検討を行なう.ここでは?α-鉄 (54)~(58)?単結晶NaCl，単結晶タングステン (59)，(60)，(62)を

対象として転位放出に伴うき裂の開口やへき開割れに伴う脆性き裂進展のシミュレーショ

ンを行ない?その妥当性について詳細に検討する.

第4章では?分子動力学/マイクロメカニクス接合モデ、ルを用いて単結品タングステン

を対象として?各温度における脆性破壊のシミュレーションを行なう.そのシミュレーショ

ン結果に基づいて?脆性破壊のメカニズムと破壊靭性値の温度依存性の 2点について考察

を行なう (61)，(62)

第 5章では?結論として本研究を総括しその成果を述べる.

付録では?本研究に関係する理論の中で特に重要だと思われるものについて説明する.
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第 2章 分子動力学一連続体力学連結手法

2.1 諸言

分子動力学は解析できる領域が非常に狭いという欠点を持っている.最新のスーパーコ

ンビュータを用いても分子動力学で扱える原子の数はせいぜし、 106程度であり
1
ナノスケー

ルの領域しか解析で、きない.き裂先端などの特異点近傍を解析しようとする際には?周期境

界の仮定ができないためこの問題は致命的となる.この問題を克服するために分子動力学

と連続体力学を組み合わせて解析を行なう連結手法の研究が行なわれ?種々の接合モデ、ル

が提案されている (1)"-'(8) この接合モデ、ルはき裂先端のみを分子動力学で表現し?その周り

を連続体力学を用いて表現するというもので7転位芯の解析などにも適用されている (7)

連結手法研究の初期の段階では 7連続体領域と分子動力学領域の間でいかにして力学的

な境界条件を満足させるかが課題となっていた分子動力学領域は非線形的な変形挙動を

示すので¥連続体と接続する際に境界上でミスマッチが生じる.つまり 7両領域の境界上で

変位を連続にしようとすると力のバランスが崩れてしまい?力のバランスをとろうとする

と変位場の連続性が崩れてしまう.そこで連続体領域を FEMで表現し FEMの節点と分子

動力学領域の原子を連動させる方法 (1)"'(5)やグリーン関数を用いて境界条件を修正する方

法 (6)，(7)などが提案された.しかし 7これらの接合モデ、ルで、はき裂先端で発生した転位が両

領域の境界を通過することができないという問題をかかえていた転位が境界を通過でき

るような接合モデルは?Yangらによって最初に提案された (8). Yangらのモデ、ルでは転位

が境界層に進入した時点で、分子動力学の転位を連続体の転位に変換し?連続体領域での転

位は離散型転位動力学の運動法則に従って運動する.しかし?この接合モデ、ルも塑性変形が

進むにつれて分子動力学領域の変形が大きくなり ?発生する転位の数がある程度以上多く

なると解析ができなくなるという欠点をかかえていたので 7脆性破壊に至るまでのプロセ

スをシミュレートするには不十分だった.

そこで本研究ではより完成度の高い連結手法の開発を目指して 7新たに分子動力学とマ
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イクロメカニクスの接合モデ、ノレを提案した このマイクロメカニクス (9)，，-(16)というは連続

体力学の一種で単なる線形弾性論に他ならないが 3転位の応力場を考慮するため特にその

ような呼び方をする.この接合モデルは分子動力学と連続体の境界で応力の釣合を考え 7体

積力 (17)，(18)を使って境界条件を修正するという方法で両領域の境界上で応力場と変位場の

双方が連続となるように工夫されている.また、転位の問題に対してもすべり変形による変

位場を考慮することにより ?転位が両領域の境界を通過できるようにしてある.それ以外に

も1分子動力学領域の形状を一定に保つために分子動力学領域を逐次切り直したり ?き裂先

端を分子動力学領域の中に留めるためにき裂の進展に合わせて分子動力学領域を移動させ

るなどの新たな工夫がなされているただし 7この接合モデルは 2次元での準静的なシミュ

レーションを前提としていることには注意が必要である.

以下7第 2章では分子動力学とマイクロメカニクスの基礎的な理論について説明した後7

接合モデ、ルの詳細について説明する.
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2.2 分子動力学

2.2.1 分子動力学の基礎的な概念

分子動力学とは原子(分子)一つ一つに対して働く力を計算し、各々が古典力学の運動法

則に従って運動するとして原子の時々刻々の動きを計算する手法である.その際、原子間に

経験的または非経験的に求められたポテンシヤル関数を仮定し 1それに基づいて原子聞に

作用する力を求める.結局7各々の原子に対する運動方程式は原子の総数を Nとすると次

のようになる.

cf2ri .， 
mi dt2 = ri 

(i = 1，2，...，N) .................................... (2.1) 

ここで7miはi番めの原子の質量，riはi番めの原子の位置，tは時間，Fiはi番めの原子

に働く力である.分子動力学ではこれらの連立常微分方程式を陽的に数値積分することに

より系の時間変化を知ることができる.

具体的な分子動力学の計算手順は次に示す通りである.

1. 各々の原子に対して初期配置7初期速度を与える.

2. 原子間ポテンシャルと各原子の位置関係から各原子に働く力を求める.

3. 運動方程式を数値積分し?原子の位置を更新する.

4. 必要に応じて温度や圧力の制御を行なう

5. 時間ステップの分だけ時間を進めて 2へ戻る.

6. 2 rv 5の操作を必要なステップ数だけ繰り返して 1出力として出てくる原子の位置

や速度?各原子に作用する力などから求めたい諸量を計算する.

以上のような操作を行なうことにより原子レベルでのシミュレーションを行なうことが

できる.

2.2.2 原子間ポテンシャル

分子動力学では系のポテンシャルエネルギーを各原子の位置関係によって表される関数

によって表現する.この関数が原子間ポテンシヤルと呼ばれるもので?分子動力学シミュ

レーションの精度はこの原子間ポテンシャルに大きく依存している.原子間ポテンシャルに
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は大きく分けると 2体問ポテンシヤノレと EAl'vl(E111bα:ldcd At0111 Method)ポテンシヤノレ

がある.前者は質点の聞を非線形のパネでつないだ、パネモデノレに近いもので?計算負荷は非

常に少ないが精度は悪く問題も多い.しばしば取り上げられる問題としてポアソン比の問

題がある.これは等方性弾性体を 2体問ポテンシャルで、表現するとポアソン比が材料によ

らず 0.25に決まってしまうとい う問題である.後者はも う少し電子論的な考えを取り入れ

たもので?多体問ポテンシヤノレのものが多くポアソン比の問題はない.EAMの基本的な考

え方は?原子を最外郭の電子とそれ以外の電子と原子核から構成される剛体球にわけで、最

外郭の電子が作り出す電子場の中にその剛体球を挿入するとい うものである.剛体球同士

の相互作用は 2体間力で表現されるが電子場と剛体球との相互作用が多体間力となる.こ

れらの原子間ポテンシヤノレは適当な関数を仮定して 7その係数を弾性定数などの実測値を

用いて決定するという方法で導かれることが多いが 7最近では第一原理的にポテンシヤノレ

を決定した例 (19)もある.

各原子聞に作用する力はポテンシャルの傾きから求めることができ?原子間ポテンシャル

をゆりとすると相互作用力ん，は次式のようになるただし77173τはそれぞれ 丸払Z
軸に平行な単位ベクトルで、ある

ん=-grad内=7等+72之+τ等 (2.2)

2.2.3 数値積分の方法 CVerletのアルゴリズム)

(2.1 )式を数値積分しやすいように次のような形に変換する.

d2r. R 
京ニ=万二 (2.3) 

数値積分の方法としては，Verletのアルゴリズム(差分法)を用いる.ここで、は微小時間

間隔での速度変化(加速度)を一定として計算する.このときの速度変化は次式のように

なる.

ームァ(l→t+ムt)ームァ(tームt→t)り(t)= -. ¥V  'V  I I......>ofJ} . ~I ¥'" - ~"' ---' '''}α(t)ムt

ムt

ここで
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ムァ(t→t+ムt)三ムァ(t)=γ(t +ムt)-r(l) 

とおく .また 1

R ムv(t)
=m.ー一一一-

7， - ""7， ムt

なので、?

2Fi(t) 
η(t +ムt)= 2riーη(lームt)+ (ムt)刃7

となる.しかし 7この式は 1項目と 2項目に比べて 3項目のオーダーが小さいので 1計算

機で計算すると桁落ちを起こしてしまう.そのため実際に計算を行なうときは?この式を二

つに分けた次式を使う.

叫川) = 釘h州叫tバ巾(t一t ….  . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . (2.4) 
η(t +ムt) = η(t) +ムη(t)

この時間間隔(ムt)は?熱振動の周期に比べて十分に小さくする必要があり ，1. 0 f'.J 6.0 ( fs ) 

2.2.4 温度の計算と温度制御

分子動力学での温度は原子の速度(運動エネルギー)から計算される.温度は原子の速

度を用いて次式で表される.

T = ~ ，mqU 2 
=3lvkB - (25) 

ここで，kBはポルツマン定数で，Nは原子数，Tが温度である.また 7温度の制御は設定

温度(Tset)と各ステップにおける温度(T)の比の平方根を係数として 7各原子の速度を一律

に増減することにより行なう(速度スケーリング法) • 

バ=(苧)九間
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温度制御を行なうときは?熱振動による温度変化を考慮して 10ないし 100ステップおき

に行なうのが適当で、あり ?そのときはステップ数で、平均をとった温度を用いて温度制御を行

なうのが妥当である.また?理論的により厳密に温度制御を行なう方法もあるが速度スケー

リング法で実用上は問題ない.

2.2.5 運動量補正

温度を正確に計算し?種々の計算を行なうためには系の重心を固定する必要がある分子

動力学計算の初期状態では 7全原子の運動量の和をゼ、ロにしなければならない.演算が無限

に正確であれば?この状態が永久に保たれる.しかし?計算機の演算では有効桁数が限られ

切捨てによる誤差が生じるので?適当なステップごとに運動量をゼロに補正する必要があ

る.運動量の補正は次式にしたがって行なう.

I 'L_m'iV'i 
叫ニUz-yr (27) 

単精度では 10ステップおきに?倍精度でも 100，，-，1000ステップおきに補正しなければな

らない.

2.2.6 周期境界条件

周期境界条件とは図 2.1のように基本セルの回りに基本セルと同じ状態のイメージセル

があると仮定する境界条件である.つまり 7周期境界条件をかけた状態では?基本セル内の

原子に働く力を計算する際にイメージセル内の原子の影響も考慮することになり ?基本セ

ルを飛び出した原子は反対側から同じように入ってくる.この境界条件を用いることによ

り基本セルが無限遠方まで、続いているのと同じ状態で計算できる.

2.2.7 分子動力学の特徴

序論でも述べたように分子動力学は材料強度研究においても魅力的なものである.その

長所と短所について簡単にまとめてみた.

- 長所

一 原子レベルの現象をそのままコンピュータ内に再現できる.

17 



図 2.1 Periodic boundary condition. 

- 温度の影響を考慮できる.

- 必要とする実験データ(材料定数)が非常に少ない(将来的には実験データを

必要としなくなる可能性もある) • 

一 実験では実現することのできない極限状態をシミュレートできる.

. 短所

一扱える領域が非常に狭い(ナノメートルのオーダー)

ー シミュレートできる時間的な領域が非常に狭い(ナノ秒のオーダー) • 

- 原子間ポテンシヤルを厳密に決定することが困難である.
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2.3 マイク口メ力ニクス

2.3.1 異方性の弾性理論

2次元の弾性論において一般化されたフックの法則は，x-y座標系(直交座標系)におい

て次のようになる.

ε包

ε U 

i包U

α11α12α16 

α21α22α26 

α61α62α66 

σ笠

σ U 

アxy

.. (2.8) 

直交異方性で材料主軸が x，y軸と一致する場合には定数α11r'Vα66は次のようになる.

1 
α11τ--， ， 

ム""'x

νx'u 
α12 =一一=へ

..LJy 

α16 =α26 =α61 =α62 = 0， 

μ'Ux 
α21 -ーヲミー?

..LJx 

α12 = a21 

1 
α22 =つマ?

-'--'y 
α66 =つマ-

~xy 

ここで，Ex，Eyは材料主軸に関するヤング率?νxy，νyxはポアソン比，Gxyは横弾性係数で

ある.また?フックの法則と釣合方程式より ?エアリーの応力関数Fは次式を満たさなけれ

ばならない.

θ4p θ4p θ4Fθ4p θ4p 
2一 -2α26一一一+(2α12 +α66) ，q~2~1) /2 -2a16一一一 +α11~<:ì . ~A = 0 ...... (2.9) δx4 θx3ay ， \- -.l~ ， -UUj ax2ay θzθy3 ' -U  ay4 

この方程式の特性方程式は?次のようになる.

α11μ4_2α16μ3 + (2α12 +αωμ2 _ 2α26μ+α22 = 0 ・ ・・・ ・ ................ (2.10) 

(2.10)式の根は複素数または純虚数となる.これらは、 μ1，μ2，fi1， fi2とおいて異方性の度

合を示すパラメータとして用いられる.

応力 σx，σy，Txy，変位 U，V，合力九?乃は複素応力関数 φ1(Z 1 )， <t 2 ( Z2 )を用いて次のように

表される (10)
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σx σzo+2Relμ?φ~ (Z1) +μ;争;(Z2)] .................................... (2.11) 

σν= σuo+2Re[φ~ (Z1) +科(Z2)]......... ・・ ・・・・ ・ ・・ (2.12)

T
xy 
= T
xy 
0 - 2Re[μ1φ~ (Z1) +μ2φ; ( Z2 ) ] .................................... ( 2 .13 ) 

u = 2Re[lhφ1 (zI) + P2φ2 (Z2 ) ] ........................................... ( 2 .14 ) 

v = 2Re[q1φ1(ZI)+q2φ2 ( Z2 ) ] ........................................... ( 2 .15 ) 

九=2Re[μ1φ1 (Z1) +μ2φ2 ( Z2 ) ] .......................................... (2 .16 ) 

乃=-2Re[φ1 (zI) +φ2 (Z2)] 、、B，，J
巧

rs

噌

i
i
nノ
ム-

/
I
1

、

ここで7

P1 =α11μ12 +α12一α16μ1

P2 = a11μ~+α12 一 α叫2

E

u

n

o

 

q
L

っ“

a

α

 

一

一

企一

1

企一

2

匂一

μ
匂一

μ

+

+

 

-

A

q

ゐ

μ
'
μ
'
 

2

2

 

α

α

 

一
一
一
一

η

U

4

n

u
・A

また 7複素変数 Z11Z2は物理面 z= x + iyをアフィン変換したもので次式で定義される.

ー+川
. . . . . . . (2.18) 

2.3.2 き裂を有する無限板に一様な引張り応力が作用するときの解

楕円孔を有する無限板に x軸と角度 ゆを成す方向に一様な引張り応力が作用するときの

解(図 2.2)は7次のようになる (10)

β-μ2αl 
h(Zl)=y r --(219)  

μ1一μ2占'1
3-μ1α1 

争2(Z2)=-ypi--- ・(2.20)
μ1一μ2D2 

σ;=σ∞cos
2
仇 σ;=σ∞sin

2ゆ 7L=σ∞S1nゆcosゆ
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図 2.2 P1ate with an elliptic h01e. 

/ 

X 

α-σ?ゆ(αsin<tーめc叫 グ= φp_(a似α叫一幼∞σ∞cosψ 

2 

z:'i+../z:-a2ール2b2。
3
ニ
J V 
J-L

，

J(j=1?2) 
α-'LJ-LjO 

ここで?仏bは楕円の長軸と短軸である.これを図 2.3のようなき裂の場合について考え

ると?

ゅ?=~， b→ O 

従って?図 2.3のようなき裂の解は次のようになる

一μ2αl<T1(Zl) =μ1-μ25;(221)  

μ1α1 φ
2(Z2) =
μ1 -μ25

・ (2.22)

σ;=O? イ=σ∞?

ここで， aをき裂半長とすると

α 
α=一一庁
2'-'∞? β=0 

会=0

z"j + ../Z~ -α2 
向=JY(j=L2)
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図 2.3 Plate with a crack. 

2.3.3 転位とき裂を有する無限板の解

この解を導く手順としては?まず図 2.4のように無限板に一個の転位がある場合を考え?

それをもとに図 2.5のようなき裂の解に拡張する.平面問題において基本解の一般形は次

式のようになる.

nj (Zj) = Bjlnzj + 乞 BjηZjn (j=1，2) ・ ・・ ・・・ ・・ ・ ・ ・・・ ・・・ ・・・・ (2.23) 
n=一00

(Bj・，Bjn:複素定数)

刃状転位に対しては次のような形になる.

nj(Zj) = Ajlnzj (j = 1，2) ................................. ・ ・・・ ・・ (2.24)

(Aj・:複素定数)
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X 

図2.4 Boundary condition for a dislocation. 

ここで7複素定数Ajを決定するための境界条件は次のようなものである.図 2.4の原点

を中心とする軌道 Fに沿って一周したときの合力と変位の多価性を調べてみると?刃状転

位の場合は外力は働いていないので合力の食い違いはなく 7変位はパーガースベクトノレの

分だけ食い違いが生じる.従って 3境界条件は次のようになる.

[九]g'= 0， [乃]g'= 0， lulZ=uぺ lulZこが

u*?が:バーガースベクトルの x，y成分

これらの境界条件と (2.11rv2.17)式から次式を得ることができる.

[九lS=2M(μlAl+μ2A2 -JlU41 - Jl2A2) = 0 

I乃]g' = -21fi(A1 + A2 - A1 - A2) = 0 

[u]g' = 2πi(PIAl + P2A2 -J5iAl -P2A2) = u* 

[υ18' =2M(q1A1+q2A2一仏A1- q2ゐ) =♂ 

従って 1

23 
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図2.5 Plate with a crack and a dislocation. 

¥ 

1 1 

|μ1μ2 -μ1 A2 。
2ni . (2.26) 

Pl P2 -Pl -P2 A1 'U* 

ql q2 -ql -q2 A2 v* 

クラメルの定理より (2.26)式の解は次のようになる.

八1
A， -一-.l
ム 2πtムヌ

A ムっ
2 = 27ri~ ............................................. (2.27) 

ここで?

-1 

ム=1
μlμ2 -μ1 -μ2 

Pl P2 -Pl -P2 

ql q2 -ql -q2 
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。 。-1 -1 
。μ2 一μ1 一μ2 。一μl -μ2 

ム1= I ~2= 
u* P2 -Pl -P2 Pl u* -Pl -P2 

匂* q2 -ql -q2 ql u* -ql -q2 

ここで?鏡像の原理を用いて解析接続を定義することにより 1この解を円孔のある無限板

に転位のある解に拡張し 1更にそれを等角写像を使って楕円孔の解に拡張する.そこで極限

操作を行なうことによりき裂の解を得ることができる.結果として得られる図 2.5の問題

の基本解は次式のようになる

州 )= んln(n1 一 W川1)+吋ゆ1;11瓦ム仰州lべ巾品訓{ln似ln刷川n叫(

+刊妙仇削川川lA必Aん州2バ{附一古守白)ト一川 ρ 

州 )= A2仙一同)+ O2;11 {帆-詰)一h

+吋妙似川川2A山Aん刈2バ{ln耐(ρルQ

ここで7

ム+..j z: -α2 。J-=JY(j=lj)?
W-Q+J(] -α2 

v ? ら=Xb + J.LjYb (j = 1，2) 
α 

ゆ1=μ2一μ!_， cbっ I1，1一μ1ψ1-μ2-fi2 
μ1 -μ2 一 μ1-μ2 ‘ μl一μ2

μ
一
μ
一一一
一向
一
的

一一
仏

V

Xb，Yb:転位の位置の x，y座標

2.3.4 き裂のある無限板に集中力が働く解

き裂のある無限板に集中力が働くときの基本解は 1前節の転位の場合と同様にして導く

ことができる.このときの境界条件は前節と同様に‘図 2.6に示す原点を中心とする軌道r
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X 

図 2.6 Boundary condition for a concentrated force. 

に沿って一周した時の合力と変位の多価性を調べることによって得られる.集中力の場合

には合力に食い違いが生じてその大きさは集中力の大きさに等しくなり?変位に食い違い

は生じない.従って 7境界条件は次のようになる.

[九]g'=-凡? [乃lS=-FU? lulS=O? [v]g' = 0 

九，Fし:集中力の x，y成分

前節と同様に境界条件からき裂のある無限板に集中力が作用するときの基本解(図 2.7)

を導くと次式のようになる.

弘州叩(ρ削Q

+吋妙M川山lA占瓦ゐ刷2バ{州一最す)一川 (ρ2幻川川3ω刈O的) 

弘州仰叫(ρ仇刷Q仏2)こんln(D2-W2) +仙 {ln仇一最恥)一h

+吋ψ仙山2;1必瓦ん刻2バ{帆一走)ト一川 (ρ2刊

ここで
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図2.7 Plate with a crack and a concentrated force. 

ム+../ z: -α2 
nj = _::_二γJ (j = 1，幻

W，; = (j+J(J一αd2 
j=d  V ?ら二 Xc+μjYc (j = 1，2) 

α 

一
向
一
向

一一一

n
J
M
-

唱

i

μ
一
μ
一一

A
V
 

ゆ μ1-μ1
2= 
μ1 -μ2 

ψ-μ2一μ2
1一
μ1一μ2

-A
一つ山

μ
一
μ'

一一一
応
一
的

一一
山
V

ム1 ム2
A1= 27riム? A2 = 27nム

1 -1 -1 

ム=1μ1
μ2 一μ1 一μ2

-Pl -P2 Pl P2 

ql q2 -q1 -q2 
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Fy l -1 -1 1 Fl -1 -1 

ム1= I 
一九 μ2 -fll -fl2 

ム2= 
μ1 -Fx 一{11 一μ2

。P2 -Pl -P2 Pl 。-Pl 一P2
。q2 -ql -q立 ql 。-ql -q2 
Xc，Yc:集中力の作用する点の座標
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2.4 分子動力学/マイクロメカニクス接合モデル

2.4.1 基本概念

図2.8に分子動力学/マイクロメカニクス接合モデルの概略を示す.この接合モデ、ルで

は?き裂を有する無限板に一様な引張りが加わる問題を考え?図2.8の斜線の部分を分子動

力学で表現し?その外側を連続体力学(マイクロメカニクス)を用いて表現する.分子動力

学と連続体の両領域は基本的には変位場の連続性を境界条件として接続し、それに体積力

を用いた修正を加えることにより応力場の連続性も満たすというフレキシブルな境界条件

で接続する.このとき 1分子動力学領域には紙面に垂直な方向に周期境界条件を適用し?連

続体の領域は平面ひずみ問題として解析する

図2.9に分子動力学領域におけるモデルを示す.ここで自由原子 (Freeatonl)とは分子動

力学のアルゴ、リズムに従って熱振動をしながら動く原子で?境界原子 (BoundaryatOln)と

は熱振動を行わず，連続体領域との境界条件に基づく変位場によって移動する原子である.

つまり?境界原子から外側が連続体領域となり?両領域の境界は境界原子の層と自由原子の

層の聞に存在する.また 7分子動力学領域内での初期き裂は原子列を 2列取り除くことによ

∞
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図2.8 Combined model of molecular dynamics with micromechanics. 
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0: Free atom with thermal oscillation ・:Boundary atom without thermal oscillation 
図2.9 Model for a 11101ecular dynalnics region. 

り表現する.連続体の領域では前節で説明した基本解を用いて重ね合わせを行なうことに

より ?転位や集中力が存在する問題を表現する.その際?き裂長さは十分に長くとり ?小規模

降伏の条件が成立するように注意する.連続体の基本解ではき裂の中心を原点にとってあ

り(図 2.3を参照))分子動力学領域はき裂長さに対して非常に小さいので¥き裂長さを長

くすると桁落ちが問題となる.そこで?座標変換によりき裂先端が原点となるようにする.

また 7転位や体積力の議論は 7き裂の片方の先端近傍のみで行なう.き裂長さを十分に長く

とることにより?他方の先端近傍での転位や体積力の影響は無視できる.

この接合モデ、ルで、は分子動力学領域と連続体領域の境界上での変位場と応力場の連続性

に対して常に注意を払う必要がある.その際1連続体領域の境界上での応力は前節の基本解

を利用して即座に計算することができる.一方?分子動力学領域の境界上での応力に関して

は図 2.10に示すような方法で計算する.まず?自由原子の層と境界原子の層の聞に仮想的

な応力計算面を考え 1その面を通過する原子間カを計算するこの通過する原子間力がこの

面に作用する力となるので.この力を合計して面積で割ることにより応力を計算する.
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2.4.2 準静的解析のための条件

前述のように分子動力学シミュレーションではシミュレートできる時間的な領域が非常

に狭くナノ秒のオーダしかシミュレートできない.従って 7ひずみ速度の非常に速い状態し

かシミュレートできないことになる.そこで?この接合モデ、ノレでは準静的な解析を行なう.

準静的な解析とは動力学を用いて擬似的に静的な問題を取り扱うということである.それ

では準静的解析のための条件について考えてみる.動的な解析と静的な解析の違いを考え

てみると 7次の 3点が挙げられる.

1. 静的な解析ではき裂先端で発生した熱が熱伝導により周りの領域に放出されるので

温度が一定となる.

2. 動的な解析では転位分布が非平衡となるが 7静的な解析では平衡分布となる.

3. 動的な解析ではき裂先端ですべりやへき開割れが生じた際に応力波が生じるが 7静

的な解析ではそれらは存在しない.
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準静的な解析を行なうための条件はこれらの違いを考慮し?静的な解析と同じ状態を保

つことである.まず，1.の温度に関しては分子動力学領域での温度が一定になるように温度

制御を行うことにより達成される 2.の転位に関しては転位がき裂先端から発生した際に

即座にその平衡位置に移動させることにより解決するその際7分子動力学領域内での転位

の運動は無視されることになる.3.に関してはシミュレーションを行なう際に応力波が減

衰して消滅するように十分な緩和計算を行い?常に平衡状態を保つことにより克服できる.

分子動力学領域はナノメートルのオーダしかなく非常に狭いのでピコ秒のオーダの緩和計

算でも応力波が消滅するには十分である.以上のような点に注意してシミュレーションを

行なうことにより準静的解析が可能となる.

2.4.3 体積力を用いたフレキシブル境界条件

図 2.11に分子動力学で計算した平滑材の応力一ひずみ線図を示す.連続体で使用する線

形な関係、と比べると ?分子動力学のほうは非線形的に変形していることがわかる.この非線

形性の影響のために変位固定や応力固定の境界条件では分子動力学領域と連続体領域の境

界上でミスマッチが生じてしまう.つまり 7境界上で変位を連続にしようとすると応力の連

続性が崩れてしまい?応力を連続にしようとすると変位の連続性が崩れてしまう.この分子
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図2.12 Correction of the boundary condition with body forccs. 

動力学領域の非線形性に対応するために本接合モデ、ルで、は体積力を利用したフレキシブル

な境界条件を採用する.これは基本的に変位固定の境界条件で分子動力学と連続体の領域

を接続し?境界上で応力の食い違いが生じた際に図 2.12のように体積力を境界上に分布さ

せ境界条件を修正するというものである.この体積力は変位場と応力場の双方に影響を及

ぼし?その大きさは境界上での応力場の連続性を境界条件として決定される.このやり方は

Sinclairら (7)が提案した Flex-IIと類似している.Flcx-IIでは境界原子に作用する原子間

力の釣合を考えているのに対し?本接合モデ、ルでは応力の釣合を考えている.また，Flex-II 

でグリーン関数(集中力)を用いて境界条件を修正しているのに対し?本接合モデ、ルでは体

積力を用いて修正している.この体積力による修正のための連続体の基本解は図 2.13のよ

うに集中力の解を連続的に重ね合わせて?それらを数値的に積分することにより得られる.

それでは体積力で、修正することの物理的な意味を考えてみる.今?ある点において応力の

食い違いが生じているとする.カの平衡条件を考えるとその点に外力が働いてないとつじ
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つまが合わない.つまり 1分子動力学領域と連続体領域の境界上で応力の食い違いが生じて

いるとすると?その境界上には外力が働いていることになる.しかし 7実際には両領域の境

界上には外力など働いていないので¥その外力を打ち消すために体積力を分布させるとい

うわけで、ある.

2.4.4 分子動力学の転位から連続体の転位への変換

き裂先端で転位が発生した際にその転位は分子動力学領域と連続体領域の境界を越えて

移動してし、く必要がある.さもないと 1塑性域の大きさが分子動力学領域の大きさで規定さ

れてしまう.しかし 7転位が境界を通過できるようにするためには特別な工夫が必要となり 7

連結手法を開発する際にしばしば問題となってきた.本接合モデ、ルでは?図2.14，図2.15に

示すような方法で分子動力学の転位を連続体の転位(弾性解.2.3.3節を参照)に変換する

ことにより転位が境界を通過できるようにしてある

具体的な手順は次に示す通りである.

Step 1. 連続体領域に転位を分布させ?転位の平衡位置をもとめる.その平衡位置が連続

体の領域にあれば次のステップに進み?分子動力学領域内にあれば次のステップに

は進まない.

Step 2. 図2.14に示すように転位移動に伴うすべり変形による変位場を境界原子に与え?

転位を分子動力学領域の外に出す.

Step 3. 図2.15に示すPart(l)の列の自由原子を境界原子に置き換え， Part(2)の列の境

34 



_.ーー一ー一

一一一~

(a) Displacement field caused by slip with dislocation movement 
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(b) Dislocation movement from a MD region to a continuum region 

図2.14 Transformation from an atoluistic dislocation to an elastic dislocation. 

界原子を自由原子に置き換える.この操作により分子動力学領域の再定義を行い，分

子動力学領域の形状が一定になるようにする.

ここで?ステップ 3の操作を行なうのはすべり変形に伴い分子動力学領域が大きく変形す

るのを防ぐためである.分子動力学領域が大きく変形すると計算が不安定になり問題が生

じる.例えば図 2.15の丸で囲んだ部分のように応力計算面である分子動力学と連続体の境

界に段差ができるとその部分での応力の計算精度が極端に落ちるという問題が生じる.ま

た7ここでは転位発生の検知とすべり面の特定を行なうために図 2.16に示すような 2つの

自由原子列を考え?その隣り合う二つの原子聞の y方向のずれを調べる.y方向のずれが

バーガースベクトノレの y成分に等しくなったときが転位が発生したときで?ずれた原子対

の位置からすべり面を特定する
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図 2.15 Re-smoothing of the nlo1ecular dynalnics region. Free atolns of Pa川1)ar 

changed into boundary atoms， and boundary atoms of Part(2) into free atolTIS. 
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図 2.16 Detection of dislocation emissions and their slip planes. 
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2.4.5 転位の平衡位置の計算

この接合モデ、ルで、は前述の通り準静的な解析を行なうので転位分布は平衡分布になる.こ

こで、は転位の平衡分布の計算法について説明する.転位の平衡分布を計算するためには 7ま

ず平衡方程式をたてなくてはならない.転位分布に対する平衡方程式は 7転位を動かそうと

する駆動力と転位の動きを阻害する摩擦力の釣合から求められる.ここで?図2.17のよう

にすべり面上に分布した n個の転位について考える i番目の転位に作用する駆動力は 7一

様な引っ張り応力 σ∞による力と t以外のη-1個の転位から受ける力である.平衡状態で

はこの駆動力と摩擦力が等しくなるので?平衡方程式は次式のようになる.

ア∞i(Zi)+乞Tij(Zi， Zj) =η (i = 1， . . . ，n) ............................ (2.32) 

ここで， Tooiは一様応力 σ∞が z番目の転位に及ぼすと一句座標系(図 2.17)におけるせん

断応力で，TijはJ番目の転位が t番目の転位に及ぼすと-η座標系(図 2.17)におけるせん

断応力 7勺は摩擦力，Zi， Zjは i，]番目の転位の座標である完全結品の場合は転位に作用す

る摩擦カァfはバイエルス応力と等しくなる.しかし?一般の材料を対象とする際には臨界
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せん断応力 (CRSS)などの実測値を用いるほうが好ましい.というのも一般の材料には初

期転位や介在物などの欠陥が存在し?き裂先端から放出された転位はそれらにひっかかり

ながら移動していくので 7平均の摩擦力はバイエルス応力より遥かにに高くなりむしろ臨

界せん断応力などのマクロな実測値に近くなると考えられるからである.

式 (2.32)は非線形の連立方程式となり解析的に解くことは不可能なので収束計算により

解かなければならない.その際?最初に転位を適当に分布させてやる必要があるが?その転

位の初期分布の仮定が適当でないと収束するのに時聞がかかったり発散したりする.そこ

で7今回は初期分布としてその前に計算した分布を用いる.そして 7新しく放出された転位

はできるだけき裂先端に近い位置に配置する.つまり ?計算のたびに転位の位置を少しずつ

移動させるようにして計算を進めていく.このような初期分布から収束計算を行なうこと

により効率的かっ確実に収束させることができる.

2.4.6 分子動力学領域の移動

図2.18に示しているのが転位放出に伴うき裂開口のシミュレーション結果である.この

ようにき裂の開口に伴い?き裂はすべり面分離により少しずつ進展していく.このままシ

ミュレーションを進めていくと?すぐにき裂先端が分子動力学領域の端に到達してしまい?

それ以後のシミュレーションができなくなる.従って、シミュレーションにおけるき裂進展
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図 2.19 Movement of the molecular dynanucs region with crack propagation. 

量(き裂開口量)が分子動力学領域の大きさによって制限されることになり ?き裂進展量

の大きなプロセスをシミュレートする際にはそれを許容できる非常に大きな分子動力学領

域が必要になる.そこでより効率的なシミュレーションを行なうために?本接合モデ、ルで、は

図2.19に示すようにき裂進展に合わせて分子動力学領域を移動させる.そして?き裂先端

が常に分子動力学領域の中にあるような状態を保つ.この操作によりき裂進展量が分子動

力学領域の大きさによって制限されなくなり ?比較的小さな分子動力学領域でき裂進展

の大きなプロセスのシミュレーションが可能となる

分子動力学領域を移動させる方法は 7図 2.20において (1)として示しである列の自由原

子を境界原子に置き換え，(2)として示しである列の境界原子を自由原子に置き換える.こ

の操作を行なうことにより原子一個分の幅だけ分子動力学領域を移動させることができる.

き裂の進展に合わせてこの操作を行なうことにより ?き裂が進展しでも常にき裂先端が分

子動力学領域内にある状態を保つことができる.また?き裂先端はき裂に平行な方向にだけ

でなく?き裂に垂直な方向にもずれる可能性があるので?同様の方法で分子動力学領域がき

裂に対して垂直な方向にも移動できるようにする必要がある.

39 



............---

、、，/
唱

a
i

/
E
1
 

(:?-) 

-・a:x:x:Y且..........且掴且ヨ...盲..盲 Z盲-
a・・.1...'...........冒冒冒..冒冨冨冨盟盲・ー-
E ・...・・・・・--_.・ z・..冒............... ιlVO.)-.-- .盲冨冒冒圃圃圃
・・・_........盲...冨.......圃.......... 込J、~司，
・・・_..........・......・ Z竃....冨"""肉留守守、，、-
一一一一一一一一一一一一一一一一一一一一一一一一一一一一一冨一一………………………ー

ー_............盲...冒
.司匝』 ""1盲軍司圃圃. 
. 叡ム...，.....'且...............-
eecx:xx:x:x::o................・...-
-陣内v、，...同V‘v、，、，

圃扇.......... 、~、........ 昆--
cxxxx:.0(":0.0: 
"v、fVY"C且.....・且掴
..'.."..1......，....XXXXXXXlO・・・・.......1)..."'，".0:1λAA.λλλ且開

図2.20 Method tωo mov刊ethe mole伐cu叫Ila但rdynami 

a紅rechanged i凶ntωoboundary a抗七omsand bounda創rya抗tωomswith (2幻)into free atoms 

2.4.7 弾性定数とバイエルス応力の計算

弾性定数は静的な計算で一様なひずみを与え 7応力を計算することにより求める.弾性定

数に対する温度の影響は熱膨張による影響が若干あるだけなので?熱振動しない絶対零度

の状態で計算しでも問題はない.

バイエルス応力に関しては図 2.21に示すように一個の転位を有する無限板に一様なせん

断応力を加える問題を分子動力学を使ってシミュレートし?転位が動きだす限界の応力を求

める.このとき?き裂の場合と同様に分子動力学と連続体力学の接合モデ、ルを用いる.具体
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的には?転位の周りの一部分だけを分子動力学で計算し 3それ以外の領域を連続体力学を用

いて計算する.その際の分子動力学領域のモデルとして図 2.22のようなものを用いる.こ

れはき裂のモデルと同様に自由原子と境界原子から成り立っていて 7外力から計算された

変位場をもとに境界原子の領域を変形させて計算を進める.このとき 1境界上で転位による

変位場を考慮しなくてはならないのだが?転位の変位場の与えかたとして連続体力学の転

位の解を用いるのは適当ではない.というのも連続体力学の転位の解は転位のごく近傍で

は正解を与えないからである.そこで¥図 2.23のように体積カを分布させることにより転

位による変位場を与える.つまり ?連続体領域では転位はないものとして考え?転位から受

ける内部応力は体積力として連続体領域に作用することになる.この体積力は，2.4.3節の

議論と同様に境界上での応力場が連続となるように収束計算により求める.

τ∞ 

.. 一一- .. 一一- .. 一一

図2.21 Model for Peierls stress calculation. 
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0: Free atom with thermal oscillation ・:Boundary atom without thermal oscillation 
図2.22 Model of the molecular dynamics region for a dislocation. 
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2.5 まとめ

この章では?分子動力学とマイクロメカニクスの基礎的な理論に加えて?本研究で開発し

た分子動力学/マイクロメカニクス接合モデ、ルについて説明した.分子動力学と連続体力

学の連結手法は?周期境界を仮定しなくてもマクロなシミュレーションが可能であり :分子

動力学の欠点である解析領域の問題を克服する決め手となり得るものである.

本研究で開発した接合モデ、ノレでは 1従来の連結手法で問題となっていた転位の境界通過

の問題を解決することに成功した.また 1分子動力学領域をき裂の進展に合わせて移動させ

ることにより?シミュレーションの大幅な効率向上が図られている.これらの点から本研究

で開発した接合モデルは従来の連結手法に比べて格段に進歩したものだといえる.

その主な特徴は次の 3点である.

1. 体積力を用いたフレキシブル境界条件の採用により 1応力と変位の双方の境界条件

をみたす.

2. き裂先端で発生した転位が両領域の境界を通過することができる.

3. き裂進展に合わせて分子動力学領域が移動することにより ?効率的なシミュレーショ

ンが可能で、ある.

また 7この接合モデ、ルを用いてシミュレーションを行なう際には次の 2点に注意が必要

である.

1. 2次元でのシミュレーションを前提としている.

2. 準静的なシミュレーションを仮定している

従来の連結手法はき裂先端での転位発生に関する議論や完全弾性体でのへき開割れの議

論に用いられる程度であったが 7本接合モデルではき裂先端で塑性域が形成されていく様

子などのシミュレートが可能になり 7その適用範囲が飛躍的に拡大することが期待できる.
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第 3章 き裂進展のシミュレーション結果および接合モデル

の妥当性の検討

3.1 諸言

この章では7α-鉄?単結晶 NaCl，単結晶タングステンを対象として行なったき裂進展の

シミュレーション結果を示す.ここでのシミュレーションは分子動力学/マイクロメカニ

クス接合モデルの妥当性を検討するために行なったもので?実験結果との比較だけでなく 7

解析解との比較など様々な観点から接合モデルの妥当性を検討する.

この接合モデ、ルを用いたシミュレーションではき裂開口に伴うすべり面分離によるき裂

進展とへき開割れによるき裂の進展を明確に区別する.すべり面分離によるき裂進展では

生成された転位の応力遮蔽効果によりき裂先端の応力が緩和され7き裂の進展は止まるこ

とができる.つまりき裂が進展することによりき裂進展に対する駆動力が増加するが?それ

と同時に生成された転位の影響でき裂進展に対する抵抗力も増加するのでき裂進展は安定

的となる.しかし 1へき開割れによるき裂進展では応力緩和の機構が存在しないために 7き

裂が進展した際に駆動力は増加するが抵抗力は変わらないということになりき裂進展は不

安定的となる.この点を考慮してへき開割れが生じた時点で脆性破壊に至るとし 7その際の

マクロな応力拡大係数を破壊靭性値Krcとする.

α-鉄を対象としたシミュレーションではき裂関口のシミュレーションを行ないその妥当

性を検討する.α-鉄は室温付近で、非常に軟らかく容易に塑性変形するので?き裂関口のシ

ミュレーションを行なうのに都合がよい.NaClおよびタングステンは純度の高い単結晶が

得られる上に?脆性的な材料であるため脆性破壊(へき開割れ)のシミュレーションを行な

う上で都合がよい.それぞれのシミュレーションの内容は次のようなものである.

α-鉄で、は:

1. 分子動力学領域での初期き裂の導入法に対する検討を行なう.
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2. 変位固定境界条件でシミュレーションを行ない応力場の連続性を確認するとともに

分子動力学領域の非線形性の影響について調べる.

3. 体積力を用いたフレキシブル境界条件でシミュレーションを行ない応力場の連続性

を確認する

4. 分子動力学領域を移動させた場合と移動させない場合の比較を行ない1 この操作の

シミュレーション結果への影響について調べる.

5. き裂先端開口変位を計算し解析解と比較することによりシミュレーション結果の妥

当性を検討する.

NaClでは:

1. 脆性破壊のシミュレーションを行ない 1その妥当性について検討する.

単結晶タングステンでは:

1. 2体問ポテンシャルと EAMポテンシャルを比較し?その妥当性を検討する.

2. 脆性破壊のシミュレーションを行ない?実験結果と比較する.

3. 分子動力学領域でのき裂のモデ、ル化を再検討することにより ?実験結果との対応を

図る.

4. 再び脆性破壊のシミュレーションを行ない?実験結果と比較を行なうとともに 7分子

動力学領域のサイズ(原子数)の影響について調べる.
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3.2 α-鉄を対象としたシミュレーシヨン結果

3.2.1 シミュレーションの初期条件

α-鉄に対するシミュレーションでは Johnso11によって導かれた 2体問ポテンシヤノレ (1) 

を用いる.このポテンシヤルは半経験的に求められた多項式型の 2体間ポテンシヤノレで】計

算負荷が低く非常に使いやすい.また，2体問ポテンシャルの割には比較的よい近似ができ

ているのでα-鉄のシミュレーションではしばしば用いられる (2)，(3).Johnsonポテンシャル

の詳細は表 3.1に示す通りである.

図3.1に示しているのが bcc構造の結晶格子に対する今回のシミュレーションの結晶方

位である.解析面である x-y平面が {110}面になるようにし?き裂も {110}面上に導入す

る.この結晶方位ではき裂に対して斜めの方向かつ対称な 2つの {121}面がすべり面とし

て活動し?そのすべり方向は (111)方向である.これらの {121}面は x-y平面に対して垂直

であり 7そのすべり方向も面内にあるため 2次元で解析を行なう際に都合が良い.ここで?

α-鉄はこの結晶方位に対して弾性異方性をもつことに注意が必要で、ある.分子動力学領域

に対するモデルを図 3.2に示す.板厚方向には 2層の原子を配置し 7周期境界条件を適用す

る.境界原子は原子間ポテンシヤルの影響範囲を考慮して 2列ずつ配置する.また 7分子動

力学領域での初期き裂は図 3.2のように原子列を 2列取り去ることにより導入する.なお 7

図3.2では?板厚方向の 2層を区別して表示しているが 7以後の図では特にことわりがない

限り板厚方向の 2層は区別せずに表示する.

表 3.1 JOh11S011'S potential for α-lron. 

Range of r (A) Potential:ゆ(r)(eV) 

1.9-2.4 -2.195976(r -3.097910)3十 2.704060r-7.436448 

2.4-3.0 -0.639230(r -3.115829)3 + 0.477871r -1.581570 

3.0-3.44 -1.115035(γ-3.066403)3 + 0.466892γ-l.547967 

49 



4・ ...---

このシミュレーションで使用する α-鉄の材料定数を表 3.2に示す.弾性定数は原子間ポ

テンシヤノレから見積もったもので 3平面ひずみ問題におけるものである.また 1このシミュ

レーションでは転位に作用する摩擦力として分子動力学を用いて見積もったバイエルス応

力を用いる.

<001> 

X 

、、、、、、
図3.1 Crystallographic orientation. 
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・:The first layer of boundary atoms 
・:The second layer of boundary atoms 

図3.2 Molecular dynamics model for α-lron. 
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表 3.2 Material constants ofα-1ron. 

Young's modulus (Plane strain) -Ex 150.96 (GPa) 

Young's modulus (Plane strain) -Ey 192.32 (GPa) 

Shear modulus -G 96.12 (GPa) 

Poisson's ratio (Plane strain) -νxy 0.401 

Poisson's ratio (Plane strain) -vyx 0.496 

Peierls stress 160(GPa) 

Lattice constant 2.8697 (A) 

Atomic weight 55.84 
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3.2.2 分子動力学領域での初期き裂の導入法に対する検討

図3.3に示すように分子動力学領域での初期き裂の導入法には 2つの方法がある.一つ

はき裂面を通過する原子間力をカットする方法 (之)"'(5)(Type-A)で:もう一つはき裂に相当

する部分の原子を取り除いて表現する方法 (TypeB)であり 、本研究では後者を採用してい

る.ここでは?この 2つの初期き裂導入法を用いて 290(K)におけるき裂進展のシミュレー

ションをそれぞれ行ない 7その違いを調べる.

図3.4に示しているのが?荷重を負荷した際のき裂先端の変形の様子である.Type Aの

初期き裂では転位の放出が起こる前にへき開割れが生じてお')， "完全な"脆性破壊が起こっ

ている.この結果を背景に，deCelisら(3)は Johnsonのポテンシャルで、表現された α-鉄は

本質的に脆性的になると主張している.しかし7α-鉄は室温付近では延性的で脆性破壊は

起こさないことが実験的に確認されており (6)?この Type-Aの結果は実験事実と矛盾する.

一方， Type-Bの初期き裂では転位が放出されている様子がシミュレートされている.従っ

て， Type-Bの初期き裂導入法の方が実験事実に則した結果が得られており ?妥当であるこ

とがわかる.そもそも， Type-Aの初期き裂は数学的なき裂のモデ、ルには近いが物理的には

不自然なものであり?現実の材料中には存在し得ない.そのような観点からも TypeBの初

期き裂を導入するほうが自然である.

年
Y 

Crack 

a議議議議議選 x

Crack is expressed by cutting off the interatomic I 
force passing across the crack pl組 e I 

(a) Type-A 

Crack 

y 

-白。000。白唱00000oo白00000<苫涜副主ヨ耳訓-
園田Z回oooooooc四 X四 Z四国ooooc四抽・ x 
・・oooooooo内内向《町内~望"""""苛XlClOOOO<・・
・匝JOOO0 0: ::: :::刷
・・0000000::: :別::IOOCXXX訓-
・匝XlOOOOO剖J:OO::陪00000oo伺
.-xxxxXlOOOC調x>・・
・・0目。白0000白oooooooo白C:: : :>N 
・・00白oooooaoooocヲ 、-
・・CXXlO(、。ooooc沼〉・・
:J: 、-..xxx>oooc~~噌屯x>ooooooooo<、ーー
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Crack is expressed by removing the two layers 
of atoms 

(b) Type-B 

図3.3 Crack introduction methods in a lnolecular dynamics region. 
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y 

-ーーー
X 

(a) Result of the type-A model 

y 

ま宝宝...."........、・ー.....且..........・ E・・ーーー" 

X 

-圃・ーー

(b) Result of the type-B model 

y 

y 

図3.4 Results of simulations using the Type-A and Type-B models. 
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3.2.3 変位固定境界条件によるシミュレーション結果

この節では体積カによる修正を行なわない変位固定の境界条件でシミュレーションを行

ない?境界上での応力場の連続性を確認するとともに7分子動力学領域の非線形性の影響の

度合について調べる.また?このシミュレーショ ンでは分子動力学領域の移動も行なわない.

分子動力学領域の移動の操作に関しては、後の 3.2.5節でその妥当性の検討を行な う.この

節でのシミュレーションの条件を表3.3に示すここでは負荷荷重の大きさを応力拡大係数

K1で表し，K1=Orv 1.2 (MPaJffi)の範囲で荷重を徐々に上げていくプロセスのシミュレー

ションを行なった.このシミュレーションで得られたき裂先端の変形の様子 1境界上での応

力?放出された転位の数などの結果を以下に示す.ここで示す応力は分子動力学領域の右側

面と下面での垂直応力(図 3.5を参照)の計算結果である.

図3.6 I".J図3.9にき裂先端の変形の様子と境界上での応力の計算結果を示す.また?表3.4に

放出された転位の数と塑性域長さを示す.これらの計算結果をみると，KJ=0.6rv 1.0(MPaゾm)

の状態では両領域の境界上での応力はよく一致している. このシミュレーションでは 7

K1=0. OI".JO. 6 (MPaJffi)の聞は弾性変形で，KJ=0.6rvO.8(MPaゾ五)の間で塑性変形が開始

し転位の放出が始まる.従って 1転位の放出が開始した後も応力の連続性は保たれている.

この結果から?分子動力学の転位から連続体の転位への変換の操作がうまく機能しており ?

妥当なシミュレーション結果が得られていることがわかる

K1=1.2(MPaゾm)の段階での計算結果(図 3.9)をみてみると ，Plane 2では応力場の連続

性が保たれているが，Plane-lでは応力の食い違いが生じていて?応力場の連続性が崩れて

いる.これが 2.4.3節で説明した分子動力学領域の非線形性の影響だと考えられる.図 3.10

にx軸方向に引張りを加えた際の平滑材の応力一ひずみ線図(図 3.10(a))とy軸方向の応

力一ひずみ線図(図 3.10(b))を示す.このように?この材料(ポテンシヤル)では非線形'性に

関しても異方性があり ，X軸方向の方が非線形性が強い.従って，KI=1.2(MPaゾm)の結果

でPlane-1の方が応力の食い違いが大きくなるのは理にかなっている.

これらのシミュレーション結果を順に見ると 1非常にきれいな形でき裂が閉口していく

様子がシミュレートされている.また、放出された転位の数と塑性域長さのデータ(表 3.4)

から塑性域の成長の様子もきれいな形でシミュレートされていることがわかる.以上の結
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果から?本接合モデルによるシミュレーションでは転イ立の境界通過の問題に関してはほぼ

完全な形で解決されており 1良好なシミュレーション結果が得られていることがわかる.

表 3.3 Calculation condition of the sirnulation with a MD-region settling rl1odel. 

Number of free atoms 

Pre-crack length 

Temperature 

y 

X 

Molecular dynamics 
reglon 

Plane-2 

10000 

2 (rnrll 

290 (K) 

Plane-l 

図3.5 Stress calculation plane. 
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(a) Deformation of crack tip 

(
Z
E
)
三

.0

(b-2) Normal stress of Plane-2 

一一一:S甘esscalculated with micromechanics 
• : Stress calculated with molecular dynamics 

(b-l) Normal stress of Plane-l 

(b) Result of the calculation of stress 

Result at K1=O.6(MParm) 
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図 3.7 Result at Kr=O.8(MPayill). 
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(a) Deformation of crack tip 

。

x (nm) 

(b-l) Normal stress ofPlane-l (b・2)Normal stress of Pl加 e-2

一一ー:Stress calculated with micromechanics 
• :S甘esscalculated with molecular dynamics 

(b) Result of the calculation of stress 

図3.8 Result at Kr=l.O(MPaJill). 
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(b-2) Normal stress of Plane-2 

一一一:S甘esscalculated with micromechanics 
• : Stress calculated with molecular dynamics 

(b) Result of the calculation of stress 

図3.9 Result at KI=1.2(MPaゾm).
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表 3.4 Emitted dislocations and plastic zone length. 

K1 (MPav'm) 0.6 0.8 1.0 1.2 

N umber of emitted dislocations 。4 16 33 
Plastic zone length (μm) 。0.59 1.57 3.09 

Strain (%) 

(a) Stress-strain curve in a x-axis 

direction 

ハUハU
A
守

的∞
ω・3
∞
200 

(b) Stress-strain curve in a y-axis 

direction 

一一:Stress四Straincurve of continuum mechanics ・:Stress-Strain curve of molecular dynamics 
図3.10 Stress-strain curves inα-lron. 

61 



3.2.4 体積力を用いたフレキシブル境界条件によるシミュレーシヨン結果

この節では前節と同様の条件で、体積力による境界条件の修正を行なうフレキシブル境界条

件を用いてシミュレーションを行なった.このシミュレーションではKl=1.2(MPaゾ1n)の段階

で37本の転位が放出されており‘塑性域の長さは4.00(μ1n)となった.KI=1.2(MPaゾ111)に

おける応力の計算結果を図3.11に示す.変位固定のシミュレーションでは KI=1.2(MPaゾ111)

の段階で、応力場の連続性が崩れたのに対し?フレキシブル境界条件を採用したシミュレー

ションでは応力場の連続性が維持されている.従って?このフレキシブノレ境界条件はうまく

機能しており?分子動力学領域の非線形性の問題は解決できたといえる.参考として?その

ときのき裂先端の様子と転位分布の様子を図 3.12に示す.

M 
....... 

b 

x (nm) 

(b-l) Normal stress of Plane-l (b-2) Normal stress of Plane-2 

一一一:Stress calculated with micromechanics 
• : Stress calculated with molecular dynamics 

図3.11 Stress field calculated with fiexible boundary condition at Kl=1.2(MPaゾm).
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3.2.5 MD領域移動モデルを用いたシミュレーション結果

この節では分子動力学領域をき裂進展にあわせて移動させる操作を行ないながらシミュ

レーションを行ないその妥当性を検討する.ここでは特に分子動力学領域を移動させるモ

デノレを MD領域移動モデ、ルと呼び‘前節まで用いていたような分子動力学領域が移動しな

いモデルを MD領域不動モデ、ルと呼ぶ.ここでのシミュレーションの条件は表 3.5に示す

通りで原子数が 784と分子動力学領域が非常に小さいモデルを用いる.また?ここでは前

節で得られている MD領域不動モデ、ルのシミュレーション結果と MD領域移動モデ、ルのシ

ミュレーション結果を詳細に比較する.

き裂先端の変形の様子を図 3.13に示し 1転位分布の様子を図 3.14に示す.図 3.13(b)に

示している MD領域移動モデ、ルの結果は?図3.13(a)に示している MD領域不動モデ、ルの

き裂先端部分を切り出してシミュレートしたことと等価になる.図3.14の転位分布を比べ

て見ると， MD領域不動モデルと MD領域移動モデルの結果は、ほぽ一致している.また 1

更に詳細に比較するために放出された転位数?き裂先端関口変位 (CTOD)，塑性域長さを

比較した結果を表 3.6に示す.この表に示すようにこれらの数値もよく一致している.従っ

て?分子動力学領域を移動させる操作を行なっても同じ結果が得られることが示された.特

筆すべきことは， MD領域移動モデ、ルで、は原子数が 784個と非常に小さな分子動力学領域

で同じ結果が得られている点である.これにより 7計算コストは 1/10以下に押えられて

いる.また?この結果から分子動力学領域の大きさの違いがシミュレーション結果に影響を

及ぼさないことも同時に確認された以上のことから MD領域移動モデ、ノレの妥当性と有用

性を確認することができた.

表 3.5 Calculation condition of the simulation with a MD-region moving model. 

Number of free atoms 784 

Pre-crack length 2 (mm) 

Temperature 290 (K) 
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Comparison between a MD-region settling model and a MD-region moving model. 表 3.6

MD-region settling model MD-region moving model 

Number of emitted dislocations 37 37 

CTOD 7.508(nm) 7.508(nm) 

Dimension of plastic zone 4.00(nm) 4.05(nm) 
」
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図3.15 Crack tip yield 1110del of Rice's solutiol1. 

3.2.6 き裂進展のシミュレーシヨンと Riceの解との比較

この節では 7前節までのシミュレーションに比べてき裂進展量の長い 7より大規模なき裂

進展のシミュレーシヨンを行なうその際，3.2.5節の定義でいう， MD領域移動モデ、ルを用

いる.シミュレーションの条件は 3.2.5節と同じである.また?このシミュレーションでは

き裂先端関口変位 (CTOD)と塑性域長さを計算し 7それを Riceの導き出した解析解 (7)と

比較する.

平面ひずみ問題では 7図3.15のようにき裂に対して対称な斜めの 2直線上に塑性域が広

がっていく.Riceの解ではこの問題に対して Dugdaleモデル (8) と同様に小規模降伏の条

件と塑性域の中でのせん断応力が一様に降伏せん断応力に等しくなるという条件のもとで?

き裂先端開口変位と塑性域長さを解析的に導いてある.その詳細については付録で説明す

ることにし 7ここではその結果だけを示す.

7r t) ，K2 
η=頁sin:tct(l +∞sゆ)-;; .......................................... (3.1) 

K2 
CTOD = ~(1 -v2)山 (1+ cosゆ)~石川

ここで， Tp は塑性域長さで~ ， Eはヤング率1ν はポアソン比?ゅは塑性域がき裂と成す角?

九は降伏せん断応力，Kは応力拡大係数である.今回の計算ではEとして Ey(表3.2)を用

い，Vとして νyx(表3.2)を用いる.ゅはすべり面とき裂の成す角なのでこの場合はゆ=54.70
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図3.16 Crack tip opening displacements and plastic zone lengths compared with Rice's 

solution. 

である.また?降伏せん断応力に関してはシミュレーションと条件を合わせるためにパイエ

ルス応力(表 3.2)を用いる.

Riceの解と接合モデ、ルによるシミュレーション結果を比較する際には次の点に注意する

必要がある.

1. 接合モデ、ノレで、は転位発生に対する抵抗力を考慮しているが， Riceの解ではそれを考

慮していない.従って?シミュレーションでは KI:::; 0.6では塑性変形しないのに対

し， Riceの解では少しでも荷重がかかると塑性変形する.

2. 1.に関連して Riceの解ではき裂の先端まで塑性域が存在し， Dislocation Free Zone 

(DFZ)が存在しない.

3. 接合モデ、ルで、は結晶の弾性異方性を考慮しているのに対し)Riceの解は等方性の板

に対して解いてある.

以下7これらの点を念頭におきながらシミュレーション結果と Riceの解を比較する.ここ

でのシミュレーションは Kr=0.Orv3.6(MPaVnl)の範囲で行なった.き裂先端関口変位と塑

性域長さの計算結果を図3.16に示す.き裂先端関口変位の計算結果をみると )K1の低い状態
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では若干の相違があるものの、全体的に Riceの解とよく 一致している.この }(lの低い状態

での相違は DFZの問題に関係していると考えられる.図 3.17にK1=1.0(1，1Paゾ111)と K1=

3.2(MPay'm)における転位の分布の様子を示す K1=1.0(i¥IPay'm)の状態では転位分布が

まばらで転位密度が低く ，DFZの大きさも塑性域に対して大きい 一方，KI=3.2(MPay'm) 

では非常に転位密度が高く， DFZの大きさも塑性域に対して無視できるほど小さい.従っ

て，Krの低い状態では転位密度もまばらで DFZの影響もあるので?連続転位分布を仮定し

DFZの存在しない Riceの解とは相違がでるが，KIが高くなるにつれ転位分布が連続分布

に近くなり， DFZの影響も小さくなるので Riceの解と一致するようになる.

次に?塑性域長さの計算結果をみると傾向はあってるものの 1全体として若干相違がみら

れる.この原因として接合モデ、ルの持つ弾性異方性の影響が考えられる.表 3.2の弾性定数

をみてみると接合モデ、ルで、は，X軸方向より y軸方向のほうがヤング率が大きい.Riccの

解による計算ではy軸方向のヤング率を用いて等方性として計算しているので，X軸方向の

ヤング率は接合モデ、ルのほうが低くなる.転位による内部応力は弾性定数によって変化し 3

ヤング率が低くなると内部応力も小さくなる.従って?接合モデ、ルの方が転位の内部応力が

小さくなり 7各々の転位間に作用する相互作用力も弱くなる.結果として?き裂先端から最

も遠くはなれた転位を押しやろうとする力が弱くなり ?塑性域が Riceの解に比べて小さく

なったと考えられる.

以上の議論から?接合モデ、ルによるシミュレーションでは良い結果が得られており 7き裂

先端関口変位や塑性域長さの計算結果は Riceの解と一致する.この結果からき裂関口のプ

ロセスのシミュレーションでは妥当な結果が得られることが確認できた.
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3.3 単結晶 NaClを対象としたシミュレーシヨン結果

3.3.1 シミュレーションの初期条件

単結晶 NaClは Na+イオンと Cl-イオンから成るイオン結晶である.イオンは電荷を

もっているのでイオンモデルに対するシミュレーションでは原子聞に作用する力だけでな

く?電荷同士のクーロン力も考慮する必要がある.原子聞の相互作用力は Short-rangeのポ

テンシヤルで表現できるが?クーロンカは広範囲に渡って影響を及ぼす.原子関力を表現す

るShort-rangeのポテンシヤルは，Born-Mayer-Higgins型のポテンシヤル (9)を用い‘その

係数は Corishら(10)が求めたものを用いる(表 3.7).これは次のような形をしている.

円D (-r¥ C D 
φr=Aexp(-7卜τーす (3.3) 

¥ Pノ rij r'ij 

この右辺の第 1項は原子聞に働く斥力を表し?第2，3項はそれぞれ 2重極， 4重極に対応

する.このポテンシャルでは第2近接原子までを考慮する.また?クーロンカに対応するポ

テンシャルは良く知られた次の形で表される.

ピー竺je
2

.. (3.4) 
γij 

ここで，Zi， Zjはi，jイオンの価数，eは電気素量である.このクーロンカによる相互作用

は広範囲におよびその計算には工夫が必要になる.周期境界条件が適用可能であれば Ewald

の方法 (11)を使って効率よく計算できるが 7今回のシミュレーションでは全方位に対して

周期境界条件を適用することはできない.そこで今回は Hoaglandら(12)の方法を用いて?

クーロンカを計算する.これは板厚方向の周期性を利用して板厚方向に無限に並んだ点電

荷列との相互作用を計算する方法である.表 3.8に示すのが NaCl型の結晶に対して計算

したもので?点電荷列が (001)方向に並んでいるときの t番目のイオンと j番目の点電荷列

が作り出すポテンシャルを表している.なお7再度計算し直してみたところ Hoaglandらの

原論文では， 0.8 ~ rij ~ 2.5の範囲の係数に誤植があったので修正した値を表 3.8に示して

いる.

NaClの結晶構造である NaCl型結品格子とそれに対する今回のシミュレーションの結品

方位の関係を図 3.18に示す NaCl型結品はちょうど fcc構造を 2つ重ね合わせたような構

造をしており ?すべりは {110}面に沿って (110)方向におきやすい.従って 7今回のシミュ
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表 3.7 Para111eters(10) of the short-range potential. 

Type of interaction A (eV) p (A) C (eVA6) D (eVA8) 

Na+-Na+ 7403.82 0.2489 48.196 。
Na+-Cl- 2290.14 0.2913 。 G 

Cl--Cl- 708.382 0.3512 100.218 G 

表3.8 Interstring potential (12) for the calculation of Coulol1unbic interaction (a: lattic 

consta凶).

Range PotentialφZ 

0.0三rij:S; 0.8 守三卜志-0.009841n rij十0.19546rij-1.55554吟+1.26914rtj 

-0.427615rt + 0.051144rfj + 1.348835] 

0.8 :S; rij三2.5 守三卜弓?皇室+0.272961n rij一1.51362rij・+0.68462均一0.15204rtj

+0.01366r0 + 2.98853] 

2.5 :S; rij :S; 5.0 守三卜呼jE2-10503l川 +0.41646rり一0.03653吟+0.001593rtj 

レーションでは図 3.18(b)に示すようにx-y平面を {100}面上にとり?き裂も {100}面上に

導入する.このような結晶方位を選ぶことにより ，2次元解析でもき裂前方への交差する 2

つのすべり系が活動可能となり ?き裂の関口が可能となる.この結品方位に対する分子動力

学領域のモデ、ルを図 3.19に示す.NaClに対しては板厚方向に 1層しか原子を配置せず?板

厚方向の動きを完全に固定し?完全な 2次元の問題として取り扱う.また 7境界原子はクー

ロンカの影響範囲を考慮して 4列ずつ配置し?初期き裂はき裂に相当する部分の原子を取

り除くことにより導入する.NaC1の材料定数は表 3.9に示す通りであり ?弾性定数は原子

関ポテンシヤノレから見積もったものを用いる.NaC1はこの結品方位に対して弾性論的に等

方性となるが， 2体間ポテンシヤノレを使用しているのでポアソン比が O.おとなっているこ

とに注意が必要で、ある.
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表 3.9 Material constants of NaCl single crystal. 

Young's modulus (Plane strain) 36.61 (GPa) 

Shear modulus 13.59 (GPa) 

Poisson's ratio (Plane strain) 0.25 

Lattice constant 2.789 (A) 

Atomic weight (Na) 22.99 

Atomic weight (Cl) 35.45 

e : Na atoms 0: Cl atoms 
(a) NaCl type lattice cubic (b) Crystallographic orientation 

く100>

図3.18 Lattice cubic and crystallographic orientation of the simulation. 
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o : N a free atoms 
・:N a boundary atoms 
ム:Cl free atoms 
企:Cl boundary atoms 

図3.19 Molecular dynamics model for a N aCl single crystal. 

3.3.2 き裂進展のシミュレーション結果

この節では NaClを対象としたき裂進展のシミュレーションを行なう.シミュレーショ

ンの条件は表 3.10に示す通りである.その結果は図 3.20に示しているが 7このシミュレー

ションでは転位の放出を伴わない完全な脆性破壊を起こしている.NaClは室温では非常に

脆性的で破壊靭性値が低くなるが?脆性破壊を起こす前にき裂先端から転位が放出される

ことが実験的に確認されている (13)，(14) 従って?今回のシミュレーション結果は実験事実と

矛盾する.以下?その原因について考察する.

まず考えられるのは 2次元でシミュレーションを行なっている点である.今回のシミュ

レーションでは平面ひずみ問題を仮定しているので?厚い板の内部の様子をシミュレート

していることに対応するが 1その際‘段差の存在しない理想的なき裂を仮定している.とこ

ろが?実験で用いる試験片に導入してあるき裂は理想的なものとは限らず?むしろ段差があ

るほうが自然である.き裂に段差がある場合はき裂前縁に特異点 (ledgeサイト)が現れ転

位源として活動する (15) 序論でも述べたように ledgeサイトからの転位発生では 7それを
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考慮していなし、 Rice-TholnSOnの基準 (16)よりも遥かに低い荷重で転位が発生する この

点を考慮すると 3シミュレーションでは ledgeサイトが存在しなかったために、き裂先端で

の転位発生の条件を満たす前にへき開割れが生じてしまったが 1実験で用いた試験片には

ledgeサイトが存在し 1へき開割れが生じる前に ledgeサイトからの転位発生が起こったと

考えられる.無論1精度の悪い 2体間ポテンシャルを使用しているので 1ポテンシャルが原

因だとも考えられる.しかし?イオン結品では自由原子が存在せず電子が原子の周りに密集

して存在しているため 2体間ポテンシヤノレでも比較的よい近似ができるというのが通説な

ので¥原子間ポテンシャルに起因する問題よりも 2次元のシミュレーションに起因する問

題のほうが致命的のように思える.

表 3.10 Calculation condition of the sIlnulation of NaCl. 

Number of free atoms (Na+Cl) 

Pre-crack length 

Temperature 

20 (nm) 

K1=0.0(MPaVm) 

.-. 
--

10000 

2 (11111 

290 (K) 

20 (nm) 

KJ=0.15(MPaゾ111)

図3.20 Result of simulatioll. 
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3.4 単結晶タングステンを対象としたシミュレーション結果

3.4.1 シミュレーションの初期条件

単結晶タングステンを対象としたシミュレーションでは 1基本的には FillUisとSinclair

によって導かれた EAMポテンシャル (17)を用いる.これは 2体汎関数表現の多体ポテン

シヤノレで】2体間ポテンシャルに比べて計算負荷は大きくなるが表面エネルギーに関する考

察がなされている点が評価され，bcc金属のシミュレーションでしばしば用いられる (4)，(5)

このポテンシヤルでは?原子同士の相互作用を 2体間ポテンシャル ゆpで表現し電子場と

原子の相互作用を多体ポテンシヤルゆNで表現する.従って 7系全体のポテンシヤルゅは次

のようになる.

中=中pキやN ・・・・・・・・・・・・・・・・・・・・・・・・・・・・・・・・・・・・・・・・・・・・・・・・・・・・・・・・・・ ・・・・ (3.5)

また?ゆp とゆNはそれぞれ次のようになる.

1 N N 

ゆp=;zp(Ttj)(36)

内=一玄f(ρi).......................................................... (3.7) 

(3.7)式右辺の関数 f(ρi)が埋め込み関数と呼ばれるもので 1電子密度 ρtの場所に原子

を埋め込むのに必要なエネルギーを表す.Finnis-Sinclairポテンシャルでは埋め込み関数

!(Pi)は次のように表現されている.

!(Pi) = V'Pi ..........•.•.....•• • • . • . . • . • • ・・・・・・・・・・・・・・・・・・・・・・・・・・・・・・・・ (3.8)

ここで?電子密度んは 7

N 

ρi-乞p(rij)............................................................ (3.9) 

となる.関数p(r)，ゆ(γ)はそれぞれ次のようになっている.
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表 3.11 Parameters(17) of Finnis-Sinclair potential for tungstcll. 

A (eV) 

d (A) 

9 

c (A) 

co 

Cl 

C2 

I A2{(γ- d)2十s(r-d)3 jd} 
p(ァ)= { 

I (γ-C)2(CO + Clr + C2r2) 。(r)= < 

1.896373 

4.400224 

。
3.25 

47.1346499 

-33.7665655 

6.2541999 

(ァ三 d)

(γ > d) 

(γ 三C)

(r > c) 

. (3.10) 

. (3.11) 

タングステンに対して求められた各係数の値は表 3.11に示す通りである.この原子間ポ

テンシャルから各原子に作用する力を求めるためには?ポテンシヤルの勾配を求める必要

がある.各原子に作用する力のx成分 Fixは7

θゆpθゆNR'Y'-一一+一一 ・・・・・・・・・・・・・・・・・・・・・・・・・・・・・・・・・・・・・・・・・・・・・・・・.......(3.12) 
tX θzθz  

この右辺第 1項は 2体間力を表し?

QANγり23f=pf(Tz匂 (3.13)

(j子生i)

ただし?

rij = jr;jX + r;jy + r;jZ 

となる.第 2項は多体間力を表し 3

ヲ子=む日川与 問r2J 
(jヲ“)
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、、、、、、
図3.21 Crystallographic orientation. 

ただし?

rij = jr;jX + r;jy +吟z

刀二十三!(Pi)
凶 fJ'L

となる.y， z成分についても同様の形となる.単結品タングステンに対するシミュレー

ションでの結晶方位は7α-鉄の場合と同様の結品方位を選び， x-y平面?き裂面共に {110}

となるようにする(図 3.21).その際の分子動力学領域のモデ、ルを図 3.22に示す.板厚方向

には2層の原子を配置し?周期境界条件を適用する.境界原子は原子間ポテンシャルの影響

範囲を考慮して 4列ずつ配置するまた?分子動力学領域での初期き裂はき裂に相当する部

分の原子を取り除くことにより導入する.単結晶タングステンに対する材料定数は表3.12

に示す通りであり?弾性定数は原子関ポテンシヤルから見積もったものである単結晶タン

グステンは α-鉄と異なりこの結晶方位に対して弾性論的に等方性となるただし，EAMポ

テンシャルを使用しているのでポアソン比は正確に表現できている.
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o : First layer of free atoms 
o : Second layer of free atoms ・:First layer of boundary atoms 
・:Second layer of free atoms 

図 3.22 Molecular dynarnics model for tungsten single crystals. 

表 3.12 Material constants of tungsten single crystals 

Young's modulus (Plane strain) I 445.7 (GPa) 

Shear rnodulus 1160.6 (GPa) 

P01SS0山 ratio(Plane strain) I 0.390 

Lattice constant 1 3.1652 (A) 

Atomic weight I 183.9 
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表 3.13 Pair-potential (18) fo1' tUllgstell. 

R叩 ofr間 IPotential:ゆ(r)附

1.0-3.9 I -1.26599(r -3邸側4- 3.0鵬附-3.45505)3 

+ 1.40109(r -3.45503) -0.34277 

表 3.14 Calculation condition of the s幻in1U叫Ila抗tiわonf，おorc∞olnpa但紅1'1凶sonbe剖twcella pai1'-potωcn凶山tia叫l 

model and a EAM potential model in t凶ungstensingle cαry戸r屯st凶als.

Number of free atolns 

唱

u
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g
一
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m
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m
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e

民
一

T

P
A
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77 (K) 

3.4.2 2体間ポテンシャルと EAおfポテンシャルの比較.

ここでは 7原子間ポテンシヤルの妥当性を確認するために?今回使用する EAMポテン

シヤルを用いたシミュレーション結果と 2体間ポテンシャルのシミュレーション結果を比

較する.2体間ポテンシャルは，JohnsonとWhite(18)によって求められた多項式型のもの

を使用する.その詳細は?表 3.13に示す通りである.また，2体間ポテンシャルに対する分

子動力学領域のモデルを図 3.23に示す.EAMポテンシャルのものとほとんど同一だが?境

界原子はポテンシヤルの影響範囲を考慮して 2列ずつ配置する.

この節のシミュレーションの条件を表 3.14に示し，2体間ポテンシヤルを用いたシミュ

レーション結果を図 3.24に，EAMポテンシャルを用いた結果を図 3.25に示す.この結果で

は2体間ポテンシャルと EAMポテンシヤルとで?全く違った結果が得られている.EAMポ

テンシヤルの結果は?きれいな形でき裂が開口しているのに対し，2体間ポテンシヤルのほ

うはき裂先端での結晶構造が崩れたような形になり ?き裂の関口が妨げられている.2体間

ポテンシヤルの結果のき裂先端の部分を詳細に見てみると図 3.26のようになっている.こ

れを良く見ると7hcp構造になっていることがわかる.つまり ，2体間ポテンシヤルを用いた

シミュレーションでは bcc構造から hcp構造への応力誘起相変態 (Transformationlnduced 
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o : First layer of free atoms 

... 
X 

o : Second layer of free atoms ・:First layer of boundary atoms 
・:Second layer of 仕eeatoms 

図 3.23 Molecular dynamics model for tungsten single crystals described with 

pair-potential. 

Plasticity) (19)が起こっているのである.今回のシミュレーションでは板厚方向に 2層配置

して周期境界条件を適用している関係で構造的に i・cc構造はとれないが?板厚方向に 6層配

置してシミュレーションを行なったら bccから fccへの相変態が起こる可能性もある.しか

し?いずれの場合にせよ高純度の単結品タングステンで応力誘起相変態が起こる可能性は

低い.過去に 7高純度の単結晶タングステンで応力誘起相変態が観察された例はなく 7高純

度のタンスグテンでは bcc以外のものを作成できないからである (20) タングステンの酸化

物 (W03)に関してはsW型と呼ばれる特殊な結品構造をとることが知られている (21)が?

純粋なタングステンがこの構造をとることはない.従って，2体間ポテンシヤルを用いたシ

ミュレーション結果は妥当なものではなく ，EAMポテンシャルの結果の方が正解というこ

とになる.

この結果は?不適当な原子間ポテンシヤノレを用いると定量的な精度が低下するばかりでな

ぐ現実と全く違った現象をシミュレートしてしまうことを実証している.従って?シミュ
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レーションを行なう際には現象論的な面にも注意を払い‘慎重に原子間ポテンシヤノレを選

択する必要がある.
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図3.24 Simulation with pair-potential. 
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図 3.25 Simulation with EAM-potential. 
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。:First layer of free atoms ・:Second layer of free atoms 
図3.26 Detail of the crack tip of the result with pair-potential. 
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表 3.15 Calculation condition of fracture sIlllulations in tungstcn singlc crystals 

Nun1ber of free ato111S 3600 

Pre-crack length 2 (111n1) 

Ten1perature 77 (K) 

Friction force of a dislocation 450 (MPa) 

(Experimental value of CRSS(22)) 

3.4.3 脆性破壊のシミュレーション結果 (1)

この節では脆性破壊に至るプロセスのシミュレーションを行ない?その結果を実験結果

と比較する.その際のシミュレーションの条件は表3.15に示す通りである.ここでは 7転位

に作用する摩擦力として臨界せん断応力 (CRSS)の実測値 (22)を用いる.2.4.5節でも説

明したように 7実験で用いる材料には初期転位や介在物などの欠陥が含まれており ?き裂先

端から放出された転位はそれらに引っかかりながら動く.従って 7脆性破壊のプロセスをシ

ミュレートし?実験結果と比較する際には完全結品中での転位の摩擦力であるバイエルス

応力を用いるよりも臨界せん断応力の実測値を用いた方が適当である.

き裂先端の変形の様子を図 3.27に示す.このシミュレーションではき裂の関口の様子は

きれいな形でシミュレートされている.しかし 7へき開割れはき裂に対して斜めの方向に生

じており 7その起点はき裂先端ではなく分子動力学領域と連続体領域の境界だ、ったこのへ

き開割れを起こしたのは {121}面である.また?このシミュレーションにおいて α鉄の場

合と同様にき裂先端開口変位を計算し，Riceの解と比較した結果が図 3.28である.き裂先

端開口変位の計算結果はα-鉄の場合と同様に Riceの解とよく 一致しており 1き裂開口のプ

ロセスでは良い結果が得られている.

それでは?同様の結品方位に対して行なった実験結果をみてみる.図 3.29に示している

のは Riedleらが高純度の単結品タングステンを用いて液体窒素中 (77K)で行なった破壊

靭性試験の結果 (23)である.図 3.29(b)に示している写真は図 3.29(a)のような {110}面上

に導入された予き裂をもっ円筒形の CT試験片の破断の様子である.この実験でもシミュ
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レーションと同様の {121}面に沿ったへき開割れが観察されている.Ricdleらの実験とは

若干結晶方位が違うが Cordwellらの実験 (24)でも同様の{110}面上に導入した半椅円形の

予き裂に対して斜めの方向の {100}面に沿ったへき開割れが観察されている.これらの実

験結果から単結品タングステンの {110}面は非常に割れにくく ，{110}面上の予き裂に対し

てへき開割れは{110}面以外の面に沿って生じるということがいえる.従って?シミュレー

ションで生じた {121}面に沿ったへき開割れは実験結果と一致し?妥当な結果だといえる.

しかし?シミュレーション結果でへき開割れの起点が分子動力学領域と連続体領域との境

界というのは明らかに不自然な点である.なぜなら?分子動力学と連続体の境界は 1現実の

材料には存在しないからである.また‘定量的な面でみてみると同様のRiedleらの実験 (25)

で得られた 77(K)での破壊靭性値は K1C=2.8土O.2(MPavlm)であるのに対し?シミュレー

ションでの破壊靭性値は図 3.27に示すように K1C=9.2(MPavlm)である.従って?シミュ

レーションでの破壊靭性値は実験値より 3倍以上の大きな値になっている.
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図3.28 Crack tip opening displacelnents compared with Rice's solution. 
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(a) Geometry and orientation of the round CT-specimen 

(b) Broken specimen 

図 3.29 Broken specimen of fracture toughness test at 77(K) in a tungsten single 

crystal (23) 
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3.4.4 {121}面に沿ったへき開割れに対する対応

ここでは分子動力学領域でのき裂のモデ、ル化について再検討することにより実験事実と

の対応を図る.前節で述べたように 1単結品タングステンの {110}面は非常に割れにくく 1

{110}面上の予き裂に対してへき開割れはそれ以外の面に沿って生じる.今回のシミュレー

ションで採用した結晶方位だと、へき開割れを起こすのは {121}面である.この節ではその

際に生じる問題とそれに対する対策を説明する.

図3.30にき裂が関口したときのき裂先端の様子とその際の分子動力学領域の位置関係を

示している.き裂に対して斜めの方向の {121}面に沿ったへき開割れが生じる際にどの部

分がへき開割れの起点になるかをこの図において予想してみると?き裂先端の中心でなく

矢印で示しているき裂先端の淵の部分であることが予想される(本論文では図 3.30の矢印

で示している部分をき裂先端の淵と呼ぶ).その際1問題となるのはへき開割れの起点が分

子動力学領域の中にないことである.この接合モデルで、はすべり変形やへき開割れが起き

るかどうかの判断は分子動力学領域の解析結果に依存している.しかし Fそのへき開割れの

起点が分子動力学領域の中にないのでは正確なシミュレーションができない.そのため 7前

節のシミュレーションでは分子動力学領域と連続体領域の境界を起点としてへき開割れが

生じたと考えられる.つまり、本来へき開割れの起点となるべきき裂先端の淵の部分が分子

動力学領域内になかったため?その次に弱い分子動力学と連続体の境界の部分が起点となっ

たのである.

この問題に対する対策として図 3.31に示すような操作を行なう.これはき裂の先端が鈍

化を起こさないようにする操作である.き裂の先端ですべり変形が生じるとそれによりき

裂が関口し?き裂先端が鈍化する.そのままき裂の開口とき裂先端の鈍化が進んでいくと最

終的に割れの起点であるき裂先端の淵の部分が分子動力学領域の外に出てしまう.これを

防ぐためにき裂先端ですべり変形が生じた際に図 3.31に示すようにき裂の関口により生じ

た空間を新しい原子で埋める.この操作によりき裂の関口とき裂先端の鈍化を防ぐことが

でき 3結果としてへき開割れの起点であるき裂先端の淵の部分が分子動力学領域の中にある

状態を保つことができる.この操作は物理的な現象に沿ったものではなく ?シミュレーショ

ンを行なう都合上の操作である.しかし、この操作は単に分子動力学領域でのき裂のモデ、ル
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イじを変えるだけなので?この操作自体が本質的な物理現象そのものに影響を与えるとは考

えにくい.また 7き裂先端の鈍化の影響を考慮できないという問題もあるが 3今回は鈍化の

影響は無視する.単結晶タングステンという脆性材料を対象としているため 7き裂先端が鈍

化したとしてもき裂先端の曲率半径はせいぜいナノメートルのオーダで 7き裂長さ (2nlln)

に対して非常に小さい.

Crack 

MD region 

Origin of Cleavage 

図 3.30 Origin of cleavage in case of {121} cleavagc・
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図3.31 Method to prevent a crack from opening by filling the open space with additional 

atoms. 
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8(nm) 

(a) N=2304 

10(nm) 

(b) N=3600 

15(nm) 

(c) N=10000 

図3.32 Three sizes of molecular dynamics regions (N: N umber of free atoll1s) 

3.4.5 脆性破壊のシミュレーシヨン結果 (2)

この節では 7 前節で説明した操作を行ない再度?脆性破壊に至るプロセスのシミュレー

ションを行なうとともに 7分子動力学領域のサイズ(原子数)のシミュレーション結果に

及ぼす影響について調べる.分子動力学領域のサイズというパラメータは現実の材料には

存在しないので7シミュレーション結果が分子動力学領域のサイズに依存していたら妥当

なシミュレーションとはいえない.シミュレーションの条件は原子数以外は表 3.15と同じ

である.このシミュレーションでは図 3.32に示すように自由原子数がそれぞれ 2304，3600， 

10000の3つのモデ、ルを用いる.

図3.33"，図 3.35にそれぞれのシミュレーション結果を示す.また 1参考としてへき開割

れが生じた時点での転位分布の様子を図 3.36に示す.この転位分布は自由原子数3600のモ

デルで得られたもので?図 3.36に示しているのはき裂に対して上方の部分 (y三0)のみで

ある.また 1へき開割れが生じるまでに放出された転位の総数は 155本であった.図3.33"，

図3.35のすべての結果でへき開割れはき裂先端の淵の部分を起点として，Riedleらの実験
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結果と同様に {121}面に沿って生じている.従って，前節で説明した操作を行ないき裂が

閉口するのを防ぐことにより、分子動力学領域と連続体領域の境界がへき開割れの起点と

なるという問題は解決された.また?興味深い点は各々のシミュレーション結果でへき開割

れを起こす直前にき裂先端の淵の部分を起点として 1双品変形が生じている点である.これ

と同様の双晶変形は Kohlhoffら (4)が同じ FinnisSinclairのEAMポテンシャルを用いて

α-鉄を対象として行なったシミュレーションでも生じている.ただ1ここで問題となるのは

今回開発した分子動力学/マイクロメカニクス接合モデ、ルは双品変形に対応してないので 7

双晶変形が両領域の境界を越えて進行していくことができない点である.双品変形が境界

でせき止められることにより ?過大な応力緩和が生じて破壊靭性値が上昇している可能性

がある.

各々のシミュレーションで得られた破壊靭性値の結果と実験値を表3.16にまとめて示す.

このように破壊靭性値の計算結果は分子動力学領域のサイズの影響をほとんど受けていな

い.この分子動力学領域のサイズが変わってもシミュレーション結果が変わらないという

点は評価でき?妥当なシミュレーションが行なえているといえる.また， 3.4.3節の結果と比

べると破壊靭性値が大幅に下がっており実験値に近付いている.しかし 7その値は依然とし

て実験値より 2倍以上大きく 1妥当な結果とはいえない.

また?このシミュレーションにおける双晶変形に関する注意点を付け加えておく.前述の

通りシミュレーションで生じた双晶変形は境界を越えて進行することはできない.しかし?

図3.37に示すようにこの双晶変形はやがて転位に変わる.この転位は連続体領域へ移動さ

せる必要がある.さもないと過大な応力緩和が生じ 7破壊靭性値が大きく上昇する.図 3.38

に示しているのが自由原子数3600のモデルを用いて双品変形から変化した転位を無視して

行なったシミュレーションの結果である.転位を連続体の領域へ移動させた場合の破壊靭性

値が表 3.16より K1C=6.2(MPaJffi)で、あったのに対し 7この場合は K1=10.0(MPaJffi)に

達してもまだへき開割れが生じていなし、-従って?双品変形が境界を通過できないのは仕方

ないが 7双品変形から変化した転位は境界を通過して連続体の領域へ移動する必要がある.
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(a) KI=O.O(MPaJill) (b) Kl=5.5(MPaJill) (c) Kr=G.3(MPaJi五)

図3.33 Result of the sin1ulation with a N=2304 I110del (N: NUlnbcr of frcc atoll1s) 

(a) KI=O.O(MPaJill) (b) Kl =5.0(MPaJill) (c) KJ=6.2(MPaJill) 

図3.34 Result of the sinlulation with a N=3600 model (N: Number of free atorIls) 

92 



(a) KI=O.O(MPaゾm) (b) K1=5.0(MPaゾ111) (c) Kl=6.2(MPaJi五)

図3.35 Result of the simulation with a N=lOOOO 1110del (N: NU111bcr of free atollls). 

10 

1・:Dislocations I 
• 

E 
::::i.5 

〉、

。 5 10 
x (μm) 

図3.36 Distribution of dislocations at the loading when the material was cleaved. Only 

the upper side is shown and the origin means a crack tip. 
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表 3.16 Fracture toughnesses (N: N unlber of free atollls) 

Type of lTIodel Fractureもoughness-KIC 

N =2304 nlodel 6.3 (MPaJill) 

N =3600 model 6.2 (MPaJill) 

N = 1 0000 model 6.2 (MPaゾnl)

Experiment(25) 2.8土0.2(MPaJill)

一一一一 一一一

・・・固ま草町一司自宅ぜ申 ι ー二二一~司自由盟宜吾~~ーーー両長二二二ニ

Twin Dislocation 

(a) KI=5.0(MPaJill) (b) Kr=5.5(MPaJill) 

図3.37 Twin-to dislocation transformation. 
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(a) Kr=O.O(MPaJffi) (b) K1=10.0(MPaゾ111)

図3.38 Simulation with a N =3600 model in case dislocations nucleatcd through twinning 

stayed in the molecular dynamics region (N: NUlnber of free atoms). 
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3.5 まとめ

この節では?第3章での結果をまとめるとともにう分子動力学/マイクロメカニクス接合

モデ、ルの妥当性の評価を行なう前半の α鉄のシミュレーションでは 7き裂開口のシミュ

レーションを行ない分子動力学とマイクロメカニクスの接合法そのものの妥当性を中心に

議論した.このシミュレーションでは応力場の連続性の確認やMD領域移動モデルと MD

領域不動モデ、ルの比較などを行ない非常に良い結果を得たこれらの結果から接合法自体

には大きな問題はなく ?理論的に矛盾のない形で接合できていることが確認できた.また

き裂先端関口変イ立を計算し解析解とよく一致する結果を得たことにより ?き裂関口のシミュ

レーションに関しては妥当な結果が得られていることが確認できた.ただし 7き裂先端開口

変位を計算したのはあくまでも妥当性の確認のためであり ?シミュレーションでき裂先端

開口変位を計算すること自体は工学的にあまり意味がないことに注意が必要である.また 1

Riceの解では転位発生に対する障害を考慮してないので¥今回の結果はき裂の開口や塑性

域の形成に関しては転位発生に対する障害の影響は無視できるほど小さいということを意

味している.

後半の脆性破壊のシミュレーションでは実験結果との比較を試みた.その結果7単結晶タ

ングステンを対象としたシミュレーションでは){110}面上のき裂に対して実験結果と一致

する {121}面に沿ったへき開割れが生じた.また、分子動力学領域のサイズ(原子数)を変

えてもシミュレーション結果には影響がないことが確認できた.この 2点から 7脆性破壊の

シミュレーションでもある程度妥当な結果が得られることが確認できた.また 7シミュレー

ションの際には次の 2点に特に注意を払う必要があることが明らかになった.

1. 不適当な原子間ポテンシヤノレを使用することにより 7定量的な精度が落ちるだけで

なく 7現実と全く違う現象をシミュレートする可能性がある (3.4.2節)• 

2. 本接合モデルでは 7分子動力学領域を移動させる操作によりき裂先端の中心部のみ

に注目してシミュレートするようになっているが?今回のようにき裂先端の淵の部

分が破壊起点となる可能性もあるので、問題のモデル化に対して十分に注意を払う

必要がある (3.4.4節)• 
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8(nm) 

Kr=O.O(MPav伍)

一一一一一-----........_..... 

8(nm) 

Kt=2.2(MPaJi五)

図3.39 Sunulation with a {100} crack in a tungsten single crystal 

しかし?脆性破壊のシミュレーションではいくつかの間題点も明らかとなった.それらは

次の 2点である.

1. 室温付近における NaClのシミュレーションで、は?転位放出をともなわない完全な脆

性破壊が生じた.しかし?実験 (14)ではき裂先端からの転位放出が確認されているの

で?実験結果と矛盾する (3.3.2節) • 

2. 77 (K)でのシミュレーションで得られた破壊靭性値は実験値と比べて 2倍以上高

かった ( 3.4.5節) • 

1.に関連して単結品タングステンに {100}面上のき裂を導入して行なったシミュレーショ

ン結果を図 3.39に示す.このシミュレーションは EAMポテンシヤルを用いて 77(K)で

行なったものである.また‘その際の結晶方位は図 3.40に示す通りである.この場合でも

NaClのときと同様に転位放出を伴わない完全な脆性破壊が生じている.実験 (25)では破面

のエッチピット観察によりき裂先端から転位が放出された痕跡が確認されており?シミュ

レーション結果は実験結果と矛盾する

これらの問題は 2次元で解析を行なっているため，3次元的なき裂の段差を考慮してない

ことに起因する可能性が高い.ZhouとTholllson(15)は図3.41のような段差のあるき裂を考
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<001> 

σ C幻

<110> 

{100} crack 

図3.40 Crystallographic orientation. 

え?その際のき裂前縁の特異点(1edgeサイト)から転イ立が発生するメカニズムを提案した.

このメカニズムによる転位発生の際の臨界応力拡大係数KJは次の通りである.

K~ =μb雨戸山)••••••••••••••••••••••••••••• •••••• •••••••••••••••• (3同

ここで¥μは剛性率， bがバーガースベクトノレの大きさを表す (L，αに関しては図 3.41

を参照).この値は Lが数原子距離以上あれば?段差の存在しない理想的なき裂を仮定して

計算した Rice-Thomsonの基準 (16)より遥かに小さくなる.このことを考慮すると?シミュ

レーションで完全な脆性破壊が起こる原因は次のようなものだと考えられる.NaClや単結

品タングステンで {100}面上にき裂を導入した際には?理想的なき裂からの転位発生に対

する臨界応力拡大係数がへき開割れを起こす臨界応力拡大係数より大きくなり 7理想的な

き裂を仮定している 2次元のシミュレーションでは完全な脆性破壊が起こったしかし?実

験で用いる試験片のき裂には段差が存在し，Zhou-Thomsonの機構により転位発生が可能

で、あった.一方1単結品タングステンで {110}面上にき裂を導入した際には2次元のき裂で

も転位発生が可能となり ?実験事実に則した結果が得られた以上のように考えると?今回
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Crack 合ont

図3.41 Ledge of the crack. 

の一連のシミュレーション結果と実験事実の一致?不一致の関係がうまく説明できる.

また， 2.のシミュレーション結果と実験結果が定量的によく一致しないという問題に関し

ては?図 3.41のようなき裂の段差だけでなく図 3.42のようなき裂前縁の面内の凹凸の影響

も考えられる.き裂前縁に面内の凹凸があれば?局所的に応力拡大係数が大きくなるところ

が現れる.そういった箇所からへき開割れによるき裂がポップインし?それを起点としてさ

らにへき開割れが進行していき?最終的な脆性破壊に至る.そのようなメカニズムで脆性破

壊に至る際には?当然?き裂前縁がまっすぐな理想的なき裂を仮定している 2次元のシミュ

レーションより低い荷重で破壊する.

このように"2次元"という制約はシミュレーションの精度の低下と実験結果との矛盾を

生み出す原因となる.そもそも，2次元という制約はシミュレーションの適用範囲を大きく

制限する.2次元のシミュレーションではすべり面がき裂面に対してねじれている場合やす

べり方向が解析面 (x-y平面)内にない場合はシミュレートできない.以上のような議論か

ら7シミュレーションの精度の向上と適用範囲拡大のための鍵は，3次元への拡張であると

いえる.しかも 7ただ単に 3次元に拡張するのではなく ?き裂の段差やき裂前縁の凹凸を考

慮した形で拡張する必要がある.そのためには今回のシミュレーションよりも遥かに大規

模なシミュレーションが必要となるので、より高性能の計算機の出現を期待するとともに?

ソフトの面からも計算効率を高めていくような努力を続けていく必要がある.
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Peak of stress intensity facto~ 

Crack front 

図3.42 Waving of the crack front. 
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脆性破壊と脆性延性遷移のメカニズムに対する考察第 4章

諸言4.1 

序論でも述べたように?最近の脆性破壊に対する研究の中心は熱活性化のプロセスと脆

性延性遷移 (BDT)(1)にあるように思われる.図 4.1に示しているのが bcc金属の温度と

靭性の関係の模式図である.このように，bcc金属は低温では脆性的で、破壊靭性値が低いが?

温度上昇に伴い破壊靭性値が上昇し 1ある臨界温度以上になると脆性破壊(へき開割れ)を

起こさなくなる.この現象が脆性延性遷移であり 7脆性破壊を起こさなくなる臨界の温度を

脆性延性遷移温度と呼ぶ.脆性延性遷移は鉄 (2)やタングステン (3)?モリブデン ('I)などの

bcc金属7半導体 (5)，(6)やイオン結品 (7)などで起こることが知られている.

脆性延性遷移の様子は材料によって微妙に違う.半導体では遷移温度の近傍で急激に脆

性延性遷移が起こるが?タングステンやモリブデンでは低温域から緩やかに起こる.シリコ

ンでは o(K)から 1000(K)近傍までは破壊靭性値にほとんど変化がなく 1転位発生の痕

∞∞
ωロ回目
ωロ。
'H

Ductile 

、、
、、
、、
、、
、.Brittle 

Temperature 

Brittle七oductile transition. 図4.1



跡も見られない (8) しかし、脆性延性遷移温度近傍では急激に破壊靭性値が上昇し?転位も

爆発的に発生する.この脆性延性遷移のプロセスは 10(K)前後の温度幅でが完了する.一

方?タングステンやモリブデンは低温域から比較的緩やかに破壊靭性値が上昇し、低温域で

も転位発生の痕跡が確認できるまた?脆性延性遷移の特徴として遷移温度がひずみ速度に

依存することが知られている.

脆性延性遷移のメカニズムに対しては大きく分けて 2つのモデルがある.一つはき裂先

端での転位の発生過程における熱活性化の影響から説明しようとするモデル (9)"，(11)である.

つまり ?き裂先端での転位発生に対する難易度が温度によって変化し?それによって材料の

脆性/延性の特性が変化するという主張である.もう一つは転位の易動度に対する熱活性

化の影響から説明しようとするモデル (12)，(13)である.転位の易動度が温度によって変化す

れば時系列的な転位分布が変化し?転位による応力遮蔽効果の様子も変わる この応力遮蔽

効果の変化が脆性延性遷移の原因であるというのが後者の主張である.どちらが支配的で

あるかという議論に対して結論はまだ出ていなし、-

この章では?脆性破壊と脆性延性遷移のメカニズムに関して分子動力学/マイクロメカニ

クス接合モデ、ルを用いて考察を行なうその際1脆性延性遷移に関しては?遷移温度より低

温側での破壊靭性値の温度依存性について考察する.接合モデ、ルによるシミュレーション

では発生する転位数の増大に伴い計算量も増加するので?膨大な数の転位の発生が予想さ

れる脆性延性遷移点近傍でのシミュレーションは困難だからである.研究の手順としては?

最初に接合モデルを用いて各温度における脆性破壊のシミュレーションを行ない 7そのシ

ミュレーション結果を利用して脆性破壊と脆性延性遷移のメカニズムの考察を行なう.そ

の際?接合モデ、ルでは 2次元の準静的なシミュレーションを前提としていることに注意が

必要である.き裂先端での転位発生に関しては 3次元での議論が盛んに行なわれているが 7

本研究では 2次元でしか議論できない.また、脆性延性遷移温度はひずみ速度の影響を受け

るが?シミュレーションでひずみ速度を考慮することはできない.しかし 1準静的なシミュ

レーションにより転位の易動度が考慮できなくなることはない.転位の易動度に関しては

転位分布の時開発展を考えるか平衡分布を用いるかの違いであり 1転位に作用する摩擦力

の温度依存性を考慮すれば本質的には動的な解析も静的な解析も差異はない.
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また 1転位による応力遮蔽効果(転位遮蔽効果)の概念がこの章では特に重要になるので

その説明を付け加えておく.転位遮蔽効果とは材料中に存在する転位の内部応力の影響で

き裂先端など応力集中部での応力が緩和される効果である転位の周りでは応力場が発生

し?加工硬化した材料などで残留応力が現れる原因となる.これが転位の内部応力であり

き裂先端などの応力集中部では応力を下げる方向に作用する.この転位遮蔽効果は?き裂の

進展や関口といった挙動に多大な影響を及ぼす.例えば 7低温で破壊靭性値が低い材料でも

高温で-_e_変形させてから破壊靭性試験を行なうと低温での破壊靭性値が上昇する (14) こ

れは高温変形時に発生した転位による応力遮蔽効果によるものである.

第 4章では?次の 4.2節で温度条件を変えながら脆性破壊のシミュレーションを行ない

実験結果との比較を行なうそのシミュレーション結果を利用して)4.3節および 4.4節で

脆性破壊と脆性延性遷移のメカニズムについて考察を行なう.
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4.2 各温度における脆性破壊のシミュレーション結果

ここでは温度の条件を変化させて脆性破壊のシミュレーションを行ない 3その結果を実

験結果と比較する.材料は単結晶タングステンとし原子間ポテンシャルはFinnisSinclair 

のEAMポテンシヤル (15)を使用する結晶方位は図 4.2に示す通りで {110}面上にき裂を

導入する.この結晶方位は?第 3章の 3.4.5節のものと同じであり 1実験事実に則した結果

が得られることが確認されている.本来なら脆性破壊を論ずる際には {100}面上のき裂を

対象とする方が望ましい bcc金属では {100}面がへき開面となることが知られており、実

験データも {100}面にき裂を導入して行なったもののほうが多い.しかし、今回の研究では

{100}面上にき裂を導入すると実験結果に則した結果が得られない (3.5節を参照)• 

図4.3に示しているのが単結品タングステンのこの結晶方位に対する破壊靭性試験の実

験結果 (3)である.この結果を見ると高温での破壊靭性値と脆性延性遷移温度はひずみ速度

の影響を受けているが?低温での破壊靭性値はあまりひずみ速度の影響を受けていない.接

合モデ、ルは準静的な解析しかできないため?ひずみ速度の影響を考慮できない上 7膨大な数

の転位発生が予想される高温でのシミュレーションは不可能で、ある.従って 7ひずみ速度の

影響もあまりなく破壊靭性値の低い低温の領域 (77'"'-'225K)を対象としてシミュレーショ

ンを行なう.表 4.1にシミュレーションの条件および材料定数をまとめて示す.この他にも

転位に作用する摩擦力が必要だが?ここでも臨界せん断応力 (CRSS)の実験値 (16)を用い

る.臨界せん断応力と温度の関係は図 4.4に示す通りである.

シミュレーションで得られた破壊靭性値の計算結果を実験値とともに図 4.5に示す.シ

ミュレーション結果では破壊靭性値の明確な温度依存性がみられる.しかし?定量的な面で

実験データと比べてみると全体的に相違がみられ低温になるほど相違が大きい.温度上昇

に伴う破壊靭性値の上昇の傾向に関してはおおまかにはその傾向を表している.ただし?こ

の結果からより高温の脆性延性遷移温度近傍 (350K近傍)での急激に破壊靭性値が上昇す

る特徴をシミュレートし得るかどうかの判断はできない.この結果は定量的な精度の面で

はやはり問題があるが?低温での破壊靭性値の温度依存性に関してはある程度表現できて

おり?その点は評価できる.従って 1定性的な破壊靭性値の温度依存性のメカニズムの検討

には十分に利用できる.
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参考として各温度 (77Kは図 3.33を参照)における分子動力学領域の変形の様子を図4.6rv

図4.9に示し?へき開割れが生じた時点での転位分布の様子を図 4.10に示す.また 3脆性破

壊に至るまでに発生した転位の数とそのときの塑性域長さを表4.2に示す.

、、、、、、
図4.2 Crystallographic orientation. 
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表 4.1 Material constants and calculation conditions・

You時 'smodulus (Plane strain) 445.7 (GPa) 

Shear luodulus 160.6 (GPa) 

Poisso山 ratio(Plane strain) 0.390 

Lattice constant 3.1652 (A) 

Atomic weight 183.9 

Number of free atonlS 2304 

Pre-crack length 2 (lUIU) 

Temperature 77rv225 (K) 
L ー

告

日t回目。ココ

，UZ 与帽。ヨ司

E宮。u 〉u己m 

Eー:E 司らtH同J J司b 

。 200 400 600 

Temperature (K) 

図4.4 Temperature dependency of CRSS obtained in experiments(16). 
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図4.5 Comparison of fracture toughnesses between simulations and experin1ents. 

8(nm) 8(nm) 8(nm) 

(a) Kr=O.O(MPaゾm) (b) K1=6.0(MPay'm) (c) KI=7.0(MPay'm) 

図4.6 Simulation result at 120(K). 
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8(nm) 8(nm) 8(nm) 

(a) K1=O.O(MPay'm) (b) Kl=7.0(MPay'm) (c) f(1=7.8(MPay'm) 

図4.7 Sin1ulation result a七150(K)

8(nm) 8(nm) 8(nm) 

(a) K1ニO.O(MPaゾm) (b) K1=8.0(MPay'm) (c) K[=9.3(MPay'm) 

図4.8 SiITIulation result at 200(K). 
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8(nm) 8(nm) 8(nm) 

(a) K1=0.0(MPaJffi) (b) KI=9.0(MPaJffi) (c) J{1=10.2(MPaJi五)

図4.9 Simulation result at 225(K) 

表 4.2 Number of emitted dislocations and lengths of plastic zones at the loading when 

the materials were fractured in simulations. 

Telnperature (K) Dislocations Plastic zones (μln) 

77 155 10.0 

120 298 25.4 

150 452 46.3 

200 907 120.9 

225 1266 208.5 
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図4.11 Simple models for dislocation ernissions and cleavage considering driving forces 

in an atomistic scale. Tc and σc are critical values for dislocation emissions and cleavage， 

respectively. 

4.3 脆性破壊のメカニズム

この節では脆性破壊のメカニズムについて考える.脆性破壊のプロセスは突き詰めてい

くとき裂先端で転位の放出を伴うすべりが生じるのか7あるいはへき開割れが生じるのか

という点に集約される.そこで?すべりと割れの各々に対して図 4.11に示すような非常に

簡単なモデルを考えてみる.すべりに対してはすべりを誘起する駆動力である Tlocalを考え?

この Tloω があるしきい値である九より大きくなったときにすべりが生じる.このア10ω は

き裂先端の局所領域においてすべり面に作用する分解せん断応力であり 1局所領域とは具

体的にはき裂先端から原子 1個か 2個のナノスケールの領域である.へき開割れに対して

は同様にへき開割れを誘起する駆動力 σ10ω を考え?それがあるしきい値である σcより大

きくなったときにへき開割れが生じる.局所応力の定義の仕方がき裂先端という特異点の

ごく近傍でありながら"原子 1個か 2個"と唆昧な点が問題だが?このモデルは直観的にわ
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図4.12 Continuum model forアlocaland σlocal calculations， compared with atOln positions. 

Calculation points of 'Tlocal and σ local were ( ド7 や) and (0， 、v2λム5弘α)， respectively (似αι:1凶a抗州則t“凶ti

constant). A radius of the crack tip was p=V2α 

かりやすく現象の本質を理解するのに役立つ.実際に'Tlocalとσ10ω を計算する際はシミュ

レーションで得られた転位分布の情報と負荷荷重である Krから弾性論的に計算する.本

研究での詳細な応力の計算点とき裂先端の原子との位置関係を図 4.12に示す.{121}面に

沿ってき裂先端の淵の部分から割れが生じる点 (3.4.5節を参照)を考慮して?σlocalは {121}

面上で計算する.その際?き裂先端の曲率半径ρはゼ、ロではなく ?原子 2個分の長さを持っ

ているとする.

77 (K)のシミュレーションで得られた 'Tloω とσ10ω の計算結果を図 4.13に示す.表4.1

に示しているヤング率は平面ひずみ問題の計算に用いるヤング率E'で?σlocalの無次元化に

用いているヤング率Eとは E'=Ej(1-v2)の関係にある.すべりに対する駆動力である'Tloω

の計算結果を見てみると?弾性変形の過程では KIの上昇に伴い線形的に上昇するが?転位

の放出が開始するとそれ以上上昇しなくなる.これは，'Tloω 三'Tcとなった時点ですべりが
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生じ転位が放出されるが?その転位の遮蔽効果によって Tloω が緩和されるからであるつま

り， Tlocalと九の聞は転位の放出が続き 1遮蔽効果により Tloω<九となった時点で終る.結

果として， Tloω く九の状態が保たれる一方?へき開割れに対する駆動力である σ10ω の計

算結果をみると同様に転位による応力遮蔽効果がみられるが、 Tlocalと違い σ10ω は少しづっ

上昇していく.シミュレーションでへき開割れが生じた点 (K1=G.3MPaJiii)で σ10ω との

となったと考えられるので?この結果から σcを見積もることができる.以上の結果からこ

のシミュレーションにおける脆性破壊のプロセスをまとめてみると次のようになる • Klを

Oから徐々に上昇させていくと先にすべりに対する駆動力 Tloωが九に達してすべりが生

じ7同時に放出された転位による応力遮蔽が起こる.それにより Tlocalは上昇しなくなるが?

へき開割れに対する駆動力 σ10ω は少しづっ上昇し続ける.そして7σ10ω が σcに達した時

点でへき開割れが生じ 7最終的な破壊に至る.ここで?九と σcの値がそれぞれ固体の理想

せん断強度 (Gj2π)および理想引張り強度 (EjlO)に非常に近い値になっていることは興味

深い点である.このことは 1マクロな破壊強度が理想強度に比べて低くてもナノレベルでみ

てみると破壊起点では理想強度に近い値に達していることを示唆している.
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4.4 脆性延性遷移に対する考察

この節ではシミュレーションで得られた破壊靭性値の温度依存性について考察を行なう

前述のように脆性延性遷移に対しては 2つの説がある.一方は温度変化に伴うき裂先端で

の転位発生に対する難易度の変化が原因であるという説で?他方は転位の易動度の変化が

原因であるという説である.これを本研究に沿った形で解釈しなおしてみると?前者は温度

変化に伴う Tcの変化が原因であるという説で?後者は転位に作用する摩擦力 (CRSS)の変

化が原因であるという説である.各温度における九と σcの計算結果を表4.3に示す.また 7

参考として各温度 (77Kに関しては図 4.13(b)を参照)での σ10ca1計算結果を図 4.14に示

す.この結果をみると九と σcは多少のばらつきはあるが温度依存性は確認できない.一方1

転位に作用する摩擦力は温度上昇に伴い低下している(図 4.4).従って?シミュレーション

での破壊靭性値の温度依存性の原因は温度変化に伴う転位に作用する摩擦力の変化であり 7

本研究結果は後者の転位易動度に関する説を支持している.具体的なメカニズムは転位の

易動度が変化することにより転位分布が変化し 3荷重の増大に伴う σ10ω の上昇の様子が変

化する.結果として7σ10ω が σcに達する荷重が変化し?破壊靭性値が変化するというもの

である.

表 4.3 Ten1perature dependencies of Tc and σc. 

Temperature (K) TC/G σc/E 

77 0.0979 0.1001 

120 0.0972 0.0988 

150 0.0969 0.0985 

200 0.0975 0.1006 

225 0.0968 0.0982 
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4.5 まとめ

この節では第4章での結果をまとめるとともに?それに対する考察を行なう今回のシ

ミュレーションではF脆性延性遷移温度近傍でのシミュレーションはできなかったが，低温

(77'"'-'225K)において脆性破壊のシミュレーションを行なうことができた.第3章で説明

したように?接合モデ、ルには 2次元という制約があるので定量的に実験値と一致する結果

は得られなかったしかし?破壊靭性値の温度依存性を表現でき 1実験結果に比較的近い傾

向を得た点は評価できる.それにより 1後半の脆性破壊と脆性延性遷移のメカニズムの議論

へと理論的な展開が可能となった.

脆性破壊のメカニズムに関する議論で、は?すべりとへき開割れに対する駆動力 Tlocal，σ10ω

の考えを導入することにより ?脆性破壊のプロセスをうまく説明することができた.ここで

提案したモデルは他の研究者が 3次元的な考察から転位発生のメカニズムを議論している

現状 (9)，(10)，(11)，(17)を考えると幼稚なものといわざる得ないしかし， Tlocal，σlocalに基づくモ

デ、ルは直観的にわかりやすく 7現象の本質を理解するの役立だ、ったまた， Tloω?σ10ω のし

きい値 Tc，σcが材料の理想強度に近いレベルに達していたことは興味深い点である この

ことはマクロな破壊強度が理想強度に比べて遥かに低くてもナノレベルでみてみると破壊

起点のごく近傍では理想、強度に近い値に達していることを示唆している.

脆性延性遷移に関しては Tc，σcの計算値に温度依存性が見られないことを根拠に?転位

の易動度の変化が破壊靭性値の温度依存性をもたらすことを示した.ただ 7これはあくまで

も低温領域での話しであり?脆性延性遷移のプロセスすべてにおいていえるとは限らない.

例えば?脆性延性遷移温度近傍では鈍化の影響が現れてくる可能性がある.今回のような低

温でのシミュレーションでは鈍化を起こしてもき裂先端の曲率半径はき裂長さに対して十

分小さく 7鈍化の影響を無視してもだいたいの傾向は表現できた.しかし?脆性延性遷移温

度の近傍では膨大な数の転位発生が予想、されるので鈍化の影響が無視できなくなる可能性

がある.この問題をさらに追求し 1その本質を突き止めるためには脆性延性遷移温度近傍で

のシミュレーションを可能にする必要がある.そのためには?より高性能の計算機の出現が

必要となるが?ソフトの面でも計算効率の向上を目指す必要がある.また 1より高温でのシ

ミュレーションではひずみ速度の問題が生じるため、動的な解析を行なう必要がある.その
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際7分子動力学領域では今回と同様に準静的な解析を行ない7転位の運動のみを動的に解析

するほうが好ましい.さもないと‘分子動力学の時間ステップが非常に小さいことに起因す

るナノ秒のオーダのシミュレーションしかできないという問題が生じてしまう.

この章の研究では 7脆性破壊と破壊靭性値の温度依存性に関しては満足できる成果が得

られた.しかし?遷移温度近傍でのシミュレーションができなかったため脆性延性遷移の一

連のプロセスをすべて解明できたわけではない.遷移温度近傍でのメカニズムは脆性延性

遷移のプロセスの中で最も重要なポイントなので¥実用性という観点から脆性延性遷移に

関しては必ずしも満足な結果が得られたとはいえない.
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第 5章結論

本研究では?完成度の高い分子動力学と連続体力学の連結手法を開発し 1それを用いて脆

性破壊とそれに対する温度の影響を解明するとともに 7破壊靭性値の定量的な評価を目指

した.分子動力学は近年の高性能計算機の開発とともに出現した原子・分子系シミュレー

ション技術の一種で?本研究を通してその有用性を実証するとともに材料強度研究への適

用のための基礎技術を構築することがその研究の目的であった.この章では結論として 1そ

の研究成果をまとめる.最初に各章ごとの研究成果をまとめた後で本研究の全体的な総括

を行なう.

第2章では分子動力学とマイクロメカニクスの基礎的な理論について説明した後 1本研

究で開発した分子動力学/マイクロメカニクス接合モデ、ルについて説明した.この接合モ

デルはき裂先端のみを分子動力学で表現し?その周りを連続体(マイクロメカニクス)を用

いて表現するというものである.その独創的な点として 1次の 3つがある.

1. 体積力を用いたフレキシブル境界条件の採用により 7応力と変位の双方の境界条件

をみたす.

2. き裂先端で発生した転位が両領域の境界を通過することができる.

3. き裂進展に合わせて分子動力学領域が移動することにより ?効率的なシミュレーショ

ンが可能である.

特に転位の境界通過と分子動力学領域の移動の技術は革新的で7これにより現実的なシ

ミュレーションが可能となった.ただし?この接合モデルは 2次元での準静的なシミュレー

ションを前提としていることには注意が必要で、ある.

第 3章では 7分子動力学/マイクロメカニクス接合モデルを用いて?α-鉄?単結晶 NaCl，

単結晶タングステンを対象としたき裂進展のシミュレーションをそれぞれ行ない接合モデ

ルの妥当性の検討を行なった.α-鉄のシミュレーションでは 7き裂開口のシミュレーション
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を行ない接合法の細部について妥当性の検討を行なった.また?単結晶 NaClと単結品タン

グステンのシミュレーションでは脆性破壊のシミュレーションを行ない実験事実との対応

を図った.第 3章では次のような結果を得た.

1. 分子動力学と連続体の境界上での応力場の連続性の確認や MD領域移動モデルと

MD領域不動モデ、ルの比較から 1両領域の接合法が理論的に矛盾のないものである

ことを示した.

2. き裂先端関口変位と塑性域長さを計算し，Riceの解と定量的に一致する結果を得た.

3. 単結晶タングステンを対象としたシミュレーションで {110}面上のき裂に対して実

験結果と一致する {121}面に沿ったへき開割れが再現された.

4. 脆性破壊のシミュレーションで分子動力学領域のサイズを変えてもシミュレーショ

ン結果に影響がないことを示した.

5. 破壊靭性値の計算値は実験値より 2倍ほど大きかった

6. 単結晶 NaClのシミュレーションでは実験事実に反して転位放出を伴わない完全な

脆性破壊が生じた.

これらの結果からき裂の関口や塑性域の形成に関するシミュレーションでは非常によい

結果が得られていることがわかる.また 7脆性破壊に関しでも定量的な精度の面では十分と

はいえないが?定性的な面では実験事実と符合する結果が得られている.これらの点から 7

従来の連結手法の研究と比べると格段の進歩といえる.しかし?接合モデルにおける 2次元

という制約が非常に大きいことも示唆された.脆性破壊のシミュレーションでの定量的な

精度の問題や単結晶 NaClで転位放出が起きないなどの問題は 2次元の制約に起因する可

能性が高い.

第 4章では?脆性破壊と脆性延性遷移のメカニズムに対する考察を行なった.ここでは?

温度の条件を変えながら脆性破壊のシミュレーションを行ない実験結果との比較を行なっ

た後で?そのシミュレーションで得られた情報を基にメカニズムを考察した.ここで得られ

た成果は次のようなものである.

1. シミュレーションで得られた破壊靭性値は定量的な面では実験結果とよい一致とは

いえなかったが 1定性的な傾向はある程度再現できた.

124 



2. シミュレーションでの脆性破壊のプロセスは荷重増加に伴うすべりの駆動力とへき

開割れの駆動力の増加傾向の違し、から説明できることを示した.

3. き裂先端のナノレベルの領域での応力は?すべりやへき開割れが生じる直前には材

料の理想強度に近いレベルに達していることを示した.

4. シミュレーションで得られた破壊靭性値の温度依存性の原因は?き裂先端での転位

発生ではなく?放出された転位の易動度であることを示した.

ここでは?シミュレーションの精度には問題があったものの、脆性破壊と破壊靭性値の温

度依存性に関してはうまく説明することができた.また?破壊靭性値というマクロな材料定

数を材料の理想強度と関連づけることができた.しかし 1今回の研究では脆性延性遷移温度

近傍でのシミュレーションができなかったため 1その結果は脆性延性遷移のメカニズムを説

明するのに十分なものとは言えない.

以上の結果をまとめてみると 7分子動力学の研究という観点でみると従来の研究より格

段に進歩しており?十分な成果を得たといえる.連結手法の開発では 1転位の境界通過の問

題を解決し分子動力学領域の移動などの新しいアイデアを組み込むことにより?転位の発

生からへき開割れまでの脆性破壊の一連のプロセスをシミュレートできる非常に完成度の

高い接合モデルを開発した.また7その接合モデノレの妥当性を実験結果や解析解との比較を

通して詳細に分析した.実用性という観点からも脆性破壊のメカニズムを解明し 7マクロな

破壊靭性値と材料の理想強度を関連づけることができた点は非常に大きな成果である.ま

た?脆性延性遷移に関しでもその一連のプロセスをすべてを解明できたわけではないが?低

温での破壊靭性値の温度依存性のメカニズムを十分に説明できたのである程度の成果は得

たと言える.破壊靭性値の定量的評価に関してはその精度の面で必ずしも十分ではなく 7第

3章では実験値より 2倍以上大きな値が得られている.第4章の結果をみれば?第3章での

2倍という数字はあまり意味がないことがわかるが、それでも精度の面では十分とは言えな

い.しかし?それまでの研究で破壊靭性値の定量的な評価をできていなかったことを考える

と?比較的少ない実験データから破壊靭性値を導き出した本研究の成果は十分に進歩した

ものといえる.また?本研究を通して"2次元"という制約が非常に大きなものであることが

わかった.今後?連結手法の適用範囲をさらに広げていくためには、 3次元への拡張とそれ
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に必要不可欠な計算の高速化の 2点が必要だと考えられる

本研究でのシミュレーションは平面ひずみ問題として行なったつまり， 2次元のシミュ

レーションとはいえ厚板の内部の様子を原子レベルでコンピュータ内に再現し?それから

応力などの情報を入手することにより脆性破壊のメカニズムの解明を行なった.これらは

実験的な手法では達成し得ないものであり ?原子・分子系シミュレーションの魅力的な部分

である.ただ、?今回の研究で明らかになったように、その精度と信頼性は必ずしも満足なも

のではない.本質的なポテンシャルの問題もあるし，2次元と 3次元などのモデル化の段階

での問題もある.従って?当面の聞は今回の研究のように実験事実との比較を行ない理論と

モデル化に修正を加えながら?その有用性を実証していくような地道な努力が必要であろ

う.しかし?将来的には Frank-Readの機構や Zhou-Thornsonの機構をシミュレーション

で再現し?定量的に評価することも可能になるかもしれない.また?原子間ポテンシヤノレの

理論が成熟してくれば 1き裂や転位の振舞いに対する水素原子や炭素原子の影響の定量的

な評価が可能になることも現実的にあり得る.そのような研究の前段階としてシミュレー

ションの精度と信頼性の定量的な確認7問題点の抽出?有用性の実証を行なったという観点

から 7本研究では大きな成果を得たといえる.また?原子・分子系シミュレーションの可能

性を示すという観点からも?十分に貢献し得るものだといえる.
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付録 I

1.1 応力拡大系数と破壊靭性値

き裂のある材料では?応力集中 (σm似)に対する議論から強度を評価することはできない.

なぜなら?弾性論的にはき裂先端は特異点となり、 σm似は発散してしまうからである.そ

こで?き裂に対する負荷を評価するパラメータとして応力拡大系数 (1)が導入された.

Mode-lの負荷がかかったとき 7き裂先端での応力状態は図1.1のようになる.ここで?小

規模降伏の条件(塑性域がき裂長さに比べて十分小さく ?近似的に弾性体として応力場を

計算できる条件)と ε<<aという条件のもとでσuをεで表すと?次式のようになる.

ん σ∞ゾる
d.，_:_'一一τ-一
也ミ/2ε

この式から?き裂先端での応力場は 1/..fiの特異性を持っていて?き裂に対する負荷の大

きさは右辺の分子の大きさによって決定されることがわかる.この右辺の分子を応力拡大

系数と定義し?き裂に対する負荷の大きさを評価するパラメータとして用いる.実際には慣

用的に 7これにゾ左をかけて，Mode-lの負荷に対して次式のような形で応力拡大系数を定

義する

Kr =σ∞ゾ石 ・ (1.2) 

そして?き裂の進展にともなう不安定破壊を起こすときの荷重を破壊靭性値と呼び?応力

拡大系数Kでは Kcと表す.特に平面ひずみの条件を満たすときの破壊靭性値K-cを平面

ひずみ破壊靭性値と呼び，K1Cと表す.本論文では平面ひずみ破壊靭性値 K1Cを単に破壊

靭性値と呼んで、いた.

1.2 Dugdaleモデル

平面応力の問題では?き裂先端の塑性域はき裂に対して平行な直線上に広がっていく.こ

の平面応力の問題で小規模降伏の条件のもとでき裂先端開口変位 (CTOD)と塑性域の長
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図1.1 Stress field aもacrack tip. 

さを求めたのが Dugdaleモデル (2)である.ここで?平面応力とは板厚方向の応力がゼロと

して計算される平面問題のことで?一般に表面の状態を解析するの用いられる.

Dugdaleモデルでは?塑性域の中では応力が一様に降伏応力 σsに等しくなるという条件

で解が求められる.このとき図1.2に示すようにき裂の長さを 2a，塑性域の長さがη=c-α

として?次の二つの場合の重ねあわせによって求められる.

(a) 無限遠方で一様引張り応力 σ∞を受ける長さ 2cのき裂.

(b) I x-α|く Tpの範囲でき裂の上下面に一様分布カーの?のを受ける長さ 2cのき裂.

ここで?のは降伏応力である.塑性域の長さ Tpはx=cの点での応力の特異性が消える

という条件から決定される.そのときの条件は，(a)， (b)のそれぞれの場合の応力拡大系数

阿久kjb)を用いて次式で表される

K{α) + Kib) = 0 ・・ (1.3) 

このとき、 Kiα)?kjb)は次のようになる。

kjα)_σ∞J石 ・(1.4)

Kib) = -2σsσcos-14)(I5)  

従って，1.3rv 1.5より次の関係が導かれる.

;=cos(安)•••••••••••••••••••••• •• •• •• ••••••••••••• •••••• •••••• ••••••• (1.6) 
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図1.2 Dugdale model. 

この式から?き裂長さ 2a，引張り応力 σ∞が与えられたときの塑性域長さ η=c-αを決

定することができる.ここで， (a)，(b)のそれぞれの場合の複素応力関数を求めると， (a)の

場合は次式のようになる.

的)=州内ム寸-j)?
L.V Z'" - c'"ζ士

z 1 
0α(z) = σ∞C， r十一τ+一).............. (1.7) 

V z2 - c2 . 4 

また， (b)の場合の複素応力関数は次式のようになる.

σ。z (C ivc2 - S2 
仇(Z)= nb(Z) = ;.ト「7l VJ  ds(I8)  

πvz.L. - c.L. Jα s'" -Z'" 

これらの1.7， 1.8式を重ね合わせることにより Dugdaleモデルの複素応力関数を得るこ

とができる.この複素応力関数から次式に基づいて変位を計算することができる.

刈 -iv) =κJ O(柿一Jf2(z)dz + (z-榊)
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ここで.Gは剛性率で，U，Vは変位の x，y成分である.複素応力関数と1.9式を用いて

U→土O，Xく cとすると 7き裂の上面および下面での変位を求めることができる.これを利

用してき裂先端である x=aの位置でのき裂の上下面の相対変位を求めると ，CTODを得る

ことができ次式のようになる

(κ+ 1)σsα C 
CTOD = ，.-， ~ -"'-log-=:' ・・・・ ・ ・・・ ・・・・・・ ・・・ ・・・ ・ ・(1.10)

7rLi α 

ここで?平面応力の場合にはκ=誌となる特に 1作用応力が非常に小さくら/σq<<1 

の場合には σ∞/σsについて展開して最低次の項をとることにより ，TpとCTODは次のよ

うになる.

2_ 2 
πσ∞ α 

Tp = 8σs2? 
π(κ+ 1)σ∞2α 

CTOD=------ ----------(I11) 
8Gσs 

さらに 7 これを Kr= σ∞ゾ石Eを用いて表すと 1最終的に次のような形で CTODとTpが

求まる.

- 7rkf 
l ー

'p - 8σ82? 

(κ+ l)Kl 
CTOD= ・・ ・ ・・・・・・ ・・・・・・ ・・・・(1.12) 

8Gσs 

これにより?平面応力状態でのき裂の開口量と塑性域の長さを知ることができる.
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図I.3 Crack tip yield lnodel of plane strain. 

1.3 Riceの解

2次元問題で板の表面におけるき裂の開口量は Dugdaleモデルを用いて計算することが

できる.しかし?板の内部7つまり平面ひずみ問題では Dugdaleモデルでは計算することが

できない.板の内部では塑性域はき裂に平行に直線上に広がっていくのではなく 7図1.3に

示すようにき裂に対して斜めの方向に広がっていくからである.この問題に対して?小規模

降伏の条件のもとでき裂先端の関口量を計算したのが Riceである (3)

この問題の考え方としては 7まず図1.4に示すような Mode-Il(面内せん断型)の負荷が

かかった場合を考える.このように Mode-Ilの負荷がかかったときは?平面ひずみの場合

でも Dugdaleモデルと同様にき裂と平行な方向に塑性域が広がっていく.従って)Dugdale 

モデルと同様の考え方に基づいてき裂の関口量(き裂先端でずれる量)を計算することが

できる.Mode-Ilの問題に対する応力拡大系数KIlは次のようになる.

Knニア∞ゾ石 .......................... .......... .... .................................... .... ・・・・・・・・・ (I.13) 

さらに)Dugdaleモデ、ノレと同様の考え方に基づいて CTOD(Il)とづ1)を求めると次のよう

になる.

ず)=事 CTOD(II)= ilicki(I14)  

ここで)78は降伏せん断応力である.また Fこのときき裂先端から図 I.4のx軸に沿って

せん断応力を計算すると次式のようになる.
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Kn 
Txy - 勺ー+...........................................................(1.15) 

~ v乙1fT

ここで7γはき裂先端からの距離である 7次に図1.3の場合のように， Mode--lの負荷に対

して塑性域が x軸に対して角度ゆを成して広がってし、く場合を考える.Mode-1の負荷がか

かったとき?き裂先端から x軸と角度ゆを成す方向に対してせん断応力の分布を計算する

と次式のようになる.

slnゆcos(号)K1
ー + ・・・・ ・・ ・ ・ ........ ...................... (I.16) 

2( V'21iT) 

I.15式と1.16式を比べることにより ?この問題におけるんlを次式のように定義するこ

とができる.

KII =トln仰 s(伊I 川

1.14式と1.17式より?この問題における CTODとηが次のように求まる.

πsin2ゆ(1+ cosゆ)Kf
Tp勾 TFI)=64ヴ.• • • • • • • • • • • • • • • • • • • • • • • • • • • •• (I.18) 

CTOD ~ 2CTOD(II) sinゅ=i1-v
2
) sin3ゆ(1+ cosゆ四

(1.19 ) 
4ETS 

この式により ，Dugdaleモデルと同様の条件のもとでの平面ひずみ問題におけるき裂の関

口量を求めることができる.この解は?連続分布転位論 (BCS理論)(4)と同様の解を与え
7

DFZ(5)は考慮されていない.
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