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九州大学応用力学研究所所報第78号平成7年

鉄中の転位ループの挙動の計算機シミュレーション

蔵元英一＊堤 哲男＊＊

概 要

鉄中の転位）レープについて計算機シミュレーションを行い，構造，エネルギーなどを求めた．

用いた原子間ポテンシャルはFinnis-Sinclairpotentialで， Jレープの種類は4種類であり， a/

2 <111〉{101},a/ 2 <111〉{111},a <100〉{001},a <100〉{101}の順にエネルギーが高く

なった．したがって格子間原子一個あたりの結合エネルギーはこの順に 2.01eV, 1.87 eV, 1.52 

eV, 1.41 eVと低下した．また，照射下でその運動特性が問題にされているので種々の応力下

での挙動についても調べられた．通常の応力ではループの運動は見られなかったが， Jレープの

中心に対して軸対称な剪断応力を負荷した場合にはループの運動が見られた．

Key words : iron, dislocation loop, computer simulation, Finnis-Sinclair potential, 

motion of dislocation loop 

1.はじめに

99 

高温重照射下における材料の挙動の研究において，ボイドスエリングのみならず転位，転位）レープの

原子構造および動的性質を明らかにすることは，照射組織発達の全体像を理解する上で必要不可欠であ

る．特に転位ループの動的挙動は，最近はproductionbiasの視点からも注目を浴びている．このような

状況にあって，ここでは鉄中の転位ループの静的，動的挙動を計算機シミュレーションにより明らかに

することを目的として研究を進める．鉄中の転位ループに関しては以前からくllO〉dumbbellの集合体

が {llO}面上に形成された後，＜lll〉方向，またはく100〉方向に緩和して 2種類の転位ループが形成

される可能性がBulloughらにより指摘されている叫実験においてもこの 2種類は観察されており，ま

たその動的挙動，直線状の運動も観察されている．一方，計算機シミュレーションも，最近は原子間ポ

テンシャルの進歩，計算速度，メモリーの増大などその性能を急速に伸ばしている．特に原子間ポテン

シャルに関しては，いわゆる EAMタイプ (EmbeddedAtom Method)のものが，比較的簡単で計算

時間も短くよく用いられている．ここではFinnis-Sinclairpotential 2)を用いて静的な計算を行うことに
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する．

2.計算方法

図1に示すようなモデル鉄格子（約60X60X60格子の大きさを持つ）を計算機中に作成し，ほぼ中央

部に図に示すような種々の大きさの転位ループ（格子間原子 19個まで）を導入し十分緩和する．この場

合ループの乗っている面は {110}であり，転位ループは面に垂直なく110〉dumbbellの集合体として形

成されている．実際にはく111〉crowdionの集合体とく100〉dumbbellの集合体の2通りに分かれる．

緩和の方法はいわゆる Newton-Raphson法であり，静的な緩和方法である．また，用いたポテンシャル

はいわゆる N-Body potentialである Finnis-Sinclairpotential 2)である．ループの配位としてはこの他

にも {100}面に垂直なく100〉dumbbellの集合体，｛111}面に垂直なく111〉crowdionの集合体の計4

通りを考慮した．なお，境界条件としては固定境界条件を採用した．（転位についてのシミュレーション

に関しては前論文を参照のこと”)

Model BCC Crystal Containirg an 〈II|〉
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図1 鉄中の{llO}面上のa/2< lll > I-loopのシミュレ
ーション
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3.計算結果および考察

図2に {110}面に垂直なく110〉dumbbellの集合体を緩和して得られた <111〉crowdionの集合体，

すなわち a/2 <111〉I-loop（格子間原子型転位ループ）の原子の配列を示す．この図はループの乗って

いる面を垂直方向から見たものである．同様に {110}面に乗っている <100〉dumbbellの集合体，すな

わち a<100〉I-loopの構造も示す．これはく110〉dumbbellの集合体の緩和からは得られなかった．

図3にa/2<111〉I/loopを {110}面に平行な方向から見た構造を示す．刃状転位の構造をしている

ことが分かるが， Jレープの位置をわずかに構成している crowdionの方向に下向きに b/10ほどずらすこ

とにより図の下にあるような構造になることも判明した．むしろこの方が通常，刃状転位の安定構造と

考えられている．両者のエネルギーにはほとんど差が見られなかった．＜111〉crowdionの集合体はすな

わち a/2<111〉I-loopと考えられるが，点欠陥としての性質から転位としての性質への移り変わりにつ

いてはこれまでにあまり詳しく考えられていない．そこで集合体の大きさが増すにつれてループの中心

部に位置する <111〉crowdion上の原子間隔が変化しているかどうかを調べてみた．その結果を図4に

示している．この図で曲線が下に下がっているところは原子間の距離が縮まっていることを示している

が，その縮まり方がループの大きさと共に変っていること，すなわち singlecrowdionの時に比べて転

BCC{ Fe) 叡Ill〉 I-Loop (I 19) 
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図3 鉄中の{110}面上のa/2<111>1-loopの原子構造

を{110}面に平行な方向から見た図（下の図は転

位ループの位置を下向きにb/10ほどずらして入

れたもの）

位ループの性格を帯びてくるにしたがって局在性が弱まっていることが分かる．

図5には {110}面に乗っている <100〉dumbbellの集合体，すなわち a<100〉I-loopの計算のモデ

ル格子および集合体の形を示す．緩和して得られた原子構造の一例を図 6に示す．乗っている面に垂直

および平行に見た構造である．

また，図 7にはループの大きさに対して，格子間原子一個当りの結合エネルギーが増加していく様子

を， 3つのループの場合に対して示す．すなわち，上から {110}面上の a/2<111〉I-loop,{111}面

上の a/2<111〉I-loop,{ 100}面上の a<100〉I-loopである． 3つのうちでは {110}面上の a/2<111〉

I-loopが最も結合エネルギーが大きく安定であることが分かる．しかし現実のFe,Fe-Cr合金では

{110}面上の a/2<111〉I-loop,{100}面上の a<100〉I-loopの両者が観測されている叫

表 1に形成エネルギーと結合エネルギーを 4つのループの場合についてまとめて示す．つぎに転位）レ
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鉄中の {110}面上の a/2<111>1-loopの中心のく111>原子列上の原子間隔の変化

ModeI BCC Cr”tol CoaIOining m (100) 

l -Loop ond PoinI Defects 

400 

，
 

，
 

•• 
，． 
叩

2．．
 ”~9 

――
 

o
.
 
n
 

．．．．．． 

0

0

 

o
 
O
 
0
 

••9, 

．．． 

0
0
、
‘
、
0
,
'
，
0
0

•9‘‘•9,9 

.

.

 

0

"

0

0

 

0
、
-
0

．
 

n
 

.

.

 
‘9 
.

.

 ＼ 
.

.

 

O

O

'
，
9
、`
.
o
o

ー

)(••9 

.

.

.
 

e

o

o

o

o

o

 

p
 
.
.
.
.
.
 .
 

゜
F
 
(

O

 
L
 

c
-
C

I

 

）
 

．．．．．． 

0

0

 

0
 
0
 
0
 
0
 

B
 

••••.• 
0

0

 

0
 
0
 
0
 

゜
v
 
.
.
.
.
.
 .
 

a

o

o

6

i

"

0

0

 

．．．．．． 

0

0

0

 

0
 
0
 

．．．．．． 

0

0

0

 

0
 
0
 

•••••• 

．．．．．．． 

0

0

0

0

0

 

0

0

0

 

•.•••••• 0

0

0

 

0

0

0

 

0
 
0
 
0
 

●

●

,9 
.

.

.

.

.

.

 、
'
‘
"
-

0

0

へ0
.
，
、
0

0
 

O

0

る

9

C

9

-
．．
 ヽ
●
i

.

.

.

.

.

 

,•— 

．

．

 

.

.

.

.

 

,`
 

0

0

 

0
 
O
 
O
 

O

0

0

 

0
 

•••• 

~
 •••• 

0

0

0

0

0

 

0

0

0

 

．
．
．
．
．
 

2

3

 

，
 

3
 

•••••••••••• 
0

0

0

0

0

 

0

0

0

0

0

 

.

.

.

 
a
 
.

.

.

.

 
‘d.
：
9
 ..
.
 

• 

'
，
．
 

0

で

0

0

0

-

0

o

1
0
 

o
 
o
・
,
 
o
 

., 
．．
 

`
 
.. 
,
 
．．
 

,．
 

0

K

0

o

 
o•00600 

:o 

.

.

 ~
 
.

.

 

が

.

.

.

 

~
 

．．． ]• 

0

応
’’9,
＇屯

0

0
 
:
o
0
q
‘
、
0

.

.

.

.

.

.

.

.
 
,
．
、
9
'
’
e
.
｀
•
•

0

O

 

O
 
0

0

0

 

0
 
0
 
0
 
0
 

•••••••••••• 

000~00 

`•9999, 

．．．
 ．
．． 
0

o

;

 o
 

:o 
o
 

.

.

 

9̀9,9-

．． 

0

0

0

 

0
 

0
 

．．．． 

0

0

0

 

0
 

0
 

5
 

図5 鉄中の{100}面上の a<100> I-loopのシミュレー

ション
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図6 鉄中の{100}面上のa<100> I-loopの原子構造と

それを {100}面に平行な方向から見た図

ープの動的挙動について色々調べてみる．最近，照射中のバイアス効果の原因として転位）レープの動的

挙動が注目されているが5,6)，その詳しいシミュレーションはこれまでにほとんどなされていない．図 8

に示すような一様な応力をモデル格子にかけてみたが転位ループの運動は見られなかった．そこで他の

転位ループ（格子間原子型，原子空孔型）を近くにおいた場合の様子を図9に示すが，こんどは斥力，

引力が働いて移動が見られた．斥力の場合（格子間原子型）の実際の格子の様子を図 10に示す．

転位ループが転位である以上せん断応力で動くはずであるが，ループという形態をとっているために，

ループの中心に対して cylindricalなせん断応力をかけなければならない．すなわち中心のく110〉原子列

を引っ張るようなせん断応力をかけなければならない．｛110}面上の a/2<111〉I-loopに対して実際に

それを行った結果を図 11に示すが， 10％の cylindricalshearに対して転位ループの移動が見られた．

{100}面上の a<100〉I-loopに対しても同様な計算を行った結果を図 12に示すが，やはり移動が見ら

れた．しかし現実にはこのような応力がかかる可能性があるかどうかさらに詳しく調べる必要がある．

例えばく111〉crowdionが照射中に高速で移動してループの中心を通過する際の応力，とくに高温にお

ける状況を分子動力学法により調べる必要がある．
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表1 鉄中の転位ループの原子一個当りの結合エネルギーのループの種類に対する依存性

Energy of Dislocation Loops in Iron, h9 

Eb/n 

a/2<111> (101) 36.7 eV 2.01 eV 

a/2<111> (111) 39.4 eV 1.87 eV 

a<lOO> (00-1) 45.0 eV 1.52 eV 

a<100> (101) 47.0 eV 1.41 eV 

Behaviour of I -Loop under Stress 

□-[J 
□—□ 

| °I。

2 °I。
5 °I。

図8 鉄中の{110}面上の a/2< 111 > I-loopに一様な応
力を負荷した時の反応
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た場合の反応
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図10 鉄中の {110}面上の a/2< 111 > I-loopの近傍に他の転位ループ（格子間原子型）を近くにおいた場合の転位

ループの運動の原子構造
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