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論 文 内 容 の 要 旨 
 
鉄鋼材料において炭素・窒素は侵入型固溶体として存在し、大きな固溶強化能を有することが知

られている。特にフェライト鋼でのそれらの強化能については、低炭素・窒素鋼において摩擦力に

対する炭素・窒素の影響が同等であったことから固溶強化能も同等であると考えられてきたが、近

年の研究で、極低炭素・窒素鋼の引張試験を行った結果、炭素鋼でより大きな上降伏応力を示した

ことから、炭素は窒素よりも大きな強化能を有することが示唆された。しかしながら、上記の結果

は炭素・窒素の固溶状態や転位への偏析量などを考慮した結果では無いため、実際に炭素・窒素に

よる転位のピン止め力の差を示しているとは限らない。そこで本論文では、実験では観察できない

転位と炭素・窒素原子との相互作用を分子動力学法により再現し、炭素・窒素１原子による転位の

ピン止め力を調査することとした。そのために、分子動力学法において最も重要な原子間相互作用

を表す関数である原子間ポテンシャルを作成し、それらを用いて炭素・窒素原子による刃状転位の

ピン止め力や相互作用範囲を調査した。 
第１章では、本研究の研究背景及び目的について述べた。 
第２章では、Fe-N 二元系ポテンシャル作成時のフィッティングターゲットとした α”-Fe16N2、

γ’-Fe4N、ε-Fe3N、ZnS-FeN の格子定数、凝集エネルギー、磁気モーメント、体積弾性率を第一原理

計算により算出した。過去に報告されている実験値やその他の第一原理計算値と比較した結果、各

窒化物の格子定数、体積弾性率、磁気モーメントは同様の結果が得られた。従って、本研究で得ら

れた凝集エネルギーについても妥当であると考えられる。 
第３章では、第２章で算出した α”-Fe16N2、γ’-Fe4N、ε-Fe3N、ZnS-FeN の１原子あたりの凝集エネ

ルギーと体積の関係を再現できるように、FS ポテンシャルに基づいて Fe-N 二元系ポテンシャルを

作成した。また、そのポテンシャルの再現性を調査するために、フィッティングターゲットである

上記４つの窒化物を含めて計 7 つの鉄窒化物の物性値を分子動力学法により算出し、実験値や第一

原理計算値と比較した。その結果、全ての窒化物がよく再現できていた。さらに、鉄窒化物だけで

なく、bcc 鉄及び fcc 鉄中での窒素の固溶状態の再現性も調査した結果、拡散障壁エネルギーや bcc
鉄中の固溶窒素の周りの鉄原子の歪量について実験値や第一原理計算値と同様の結果が得られた。

最後に、作成したポテンシャルの有限温度での再現性を調査するために、分子動力学シミュレーシ

ョンにより γ’-Fe4N のフォノン状態密度を調査し、有限温度でのシミュレーションでも再現性が良

いことを示した。 
第４章では、過去に報告されている第一原理計算で算出された γ’-Fe4C、θ-Fe3C、χ-Fe5C2、o-Fe7C3、

NaCl-FeC の物性値と bcc 鉄中での炭素の拡散障壁エネルギーの実験値をフィッティングターゲット

として Fe-C 二元系ポテンシャルを作成し、再現性を調査した。その結果、14 種類の炭化物を再現

できていることが分かった。次に bcc 鉄及び fcc 鉄中での固溶炭素に関するシミュレーションを行



い、実験値や第一原理計算結果と比較した。その結果、拡散障壁エネルギーや、bcc 鉄中での固溶

炭素同士の相互作用については良く再現できていたが、bcc 鉄中での固溶炭素周りの鉄原子の歪量

や固溶炭素と原子空孔との相互作用については、第一原理計算結果と異なる結果が得られた。最後

に、Fe-C 二元系ポテンシャルの有限温度での再現性を調査するために、θ-Fe3C と h-Fe7C3 のフォノ

ン状態密度や高温域での拡散係数を分子動力学シミュレーションにより算出した。その結果、どち

らも実験結果と同様の結果を示し、有限温度でのシミュレーションにも適していると考えられる。 
第５章では、第３章で作成した Fe-N 二元系ポテンシャルを用いて、刃状転位と窒素原子との相

互作用を分子動力学シミュレーションにより調査した。その結果、相互作用範囲は約 0.2 nm であっ

たことから、窒素原子による転位のピン止めは窒素原子と転位の応力場との相互作用というよりも、

窒素原子と転位芯構造との直接的な相互作用により生じていると考えられる。またピン止め力はピ

ン止め強化機構と同様に窒素の偏析間隔と反比例しており、そこから得られる転位のピン止め時の

張り出し角は実験値から推測される張り出し角と同様の値を示したことから転位論とも一致してい

ると考えられる。 
第６章では、第４章で作成した FS ポテンシャルに基づく Fe-C ポテンシャルと過去に提案された

EAM ポテンシャルに基づく Fe-C ポテンシャルを用いて、刃状転位と炭素原子との相互作用を分子

動力学シミュレーションにより調査・比較を行った。その結果、FS ポテンシャルによる炭素のピン

止め力は第５章の窒素によるピン止め力よりも小さな値を示し、過去の知見と一致しなかった。そ

こで、EAM ポテンシャルを用いて同様のシミュレーションを行った結果、炭素のピン止め力は窒素

のピン止め力と一致し、固溶強化能は同じであるという過去の知見と一致した。 
最後に、第７章で各章の研究成果を総括した。 
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