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研究成果の概要（和文）：　本研究は、強度因子の異なる様々な欠陥が混在する組織中での、硬化量を正しく評
価することが可能なモデルを転位動力学法を用いて検討することを目的としている。
　転位動力学コードの開発は申請者がこれまでに開発してきた計算コードを元に改良を行い、転位論で見積もら
れる値を参考に修正等を繰り返した結果、概ね期待される結果を得られる計算コードを開発することができた。
開発した計算コードを用いて、複数の欠陥が存在する場合について計算を行ったが、欠陥同士の位置関係や密度
によって硬化量は変化するため、強度因子だけで整理することが困難であることが明らかとなった。今回得られ
た成果を元に更に研究を進めていく必要がある。

研究成果の概要（英文）：The objective of this study is to investigate the evaluation model of 
strength in various defects with various strength factor using dislocation dynamics.
The dislocation dynamics code was developed. The calculation results were compared with the value 
estimated by the dislocation theory and the code was modified. Finally, expected values were 
obtained by the developed code. The strength mechanisms were calculated by the developed code, and 
the hardening depended on the position of defects, the number density, and so on. To organize the 
data with only strength factor was difficult. Therefore, further investigations are necessary. 

研究分野：構造材料
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研究成果の学術的意義や社会的意義
本研究を通して得られる成果は、異なる強度因子をもつ欠陥が混在する組織の硬化量を算出するモデルが科学的
根拠に基づいて提案されることである。本成果は照射欠陥に対しての計算モデルだけでなく様々な析出物が混在
するような組織に対しても応用可能であり、転位論の発展に寄与する学術的に意義深い研究である。また、原子
炉や核融合炉で引き起こされる照射脆化（硬化）について、「これまでの機械試験データの外挿ではなく、組織
学に立脚した機構論的理解が必要」という認識の高まりから、国内外で精力的に研究が続けられており、本研究
は工学的にも極めて重要な研究といえる。



様 式 Ｃ－１９、Ｆ－１９－１、Ｚ－１９、ＣＫ－１９（共通） 
１．研究開始当初の背景 
構造材料として使用される材料の重要な特性はやはり
塑性変形する（延性がある）ことであり、その塑性変形を
担っている重要な因子が転位である。転位は、3次元の結
晶中に含まれる一次元状の欠陥で、不純物原子のように実
態のある欠陥ではなく、原子配列の局所的な乱れとして特
徴づけられる。転位の最も重要な役割は、結晶の塑性変形
を担う点にある。外部応力を結晶に加えると、転位が特定
の結晶面上をすべり運動することにより、結晶は塑性変形
を起こす。材料の使用中に意図せず導入される欠陥が存在
する場合、これらの欠陥は転位の運動を妨げることで材料
の延性低下（脆化）を引き起こす。その脆化度合いを正確
に評価・予測して使用することが、安全上極めて重要であ
る。 
 使用中に欠陥が導入されることで脆化していく環境の
代表例として、原子炉や核融合炉などの粒子線照射環境が
挙げられる。これらで使用される材料は、中性子などの高
エネルギー粒子線照射に曝され、材料中に転位ループ、ボイド（空孔が 3次元に集合した欠陥）、
照射誘起析出物など、様々な照射欠陥が導入されることで脆化していく。さらに、使用される実
用鋼はマルテンサイト鋼や酸化物分散強化鋼など複雑な組織を有している。このように転位に
対する様々な障害物が多数混在する中で、照射による脆化を微細組織の観点から評価するため
には、各欠陥それぞれの転位に対する強さとそれらが混在する中での転位の運動を正しく理解
することが重要である。 
材料中に欠陥や粒子が存在すると、図 1 に示すように転位は移動を妨げられ、張り出した後
欠陥を乗り越える。欠陥を乗り越える際の転位の張り出し角θを用いて、欠陥の強さ（強度因子）
はα = cos(θ/2)で定義される。申請者はこれまでに、粒子線照射下で形成する様々な欠陥の転
位に対する抵抗力について、実験・計算の両面から多くの成果を報告してきた。中でも、長く論
争がされてきたボイドについて、強度因子にして 0.6から 0.8と転位に対する抵抗力が大きいこ
とを示したことは、申請者の最近の特筆すべき成果である。本成果は、透過型電子顕微鏡を用い
て転位がボイドに引っかかっているところを直接観察したものであり、信憑性の高いデータと
して評価されている。一方、過去に報告されているボイドの強度因子は、引張試験等の結果を分
散強化モデルに当てはめることで推定されたものであり、それらは 0.1 から 0.3 程度と小さい
[S.L. Porollo et al., JNM 1998, M. Ando et al., JNM 2000, 他]。この差異は、分散強化モデル
で推定される値の算出には、次に示す仮定が含まれており、その仮定が大きく誤っていることを
示唆している。 

(ア)各種欠陥による硬化量は分散強化モデル⊿σ = Mαμb(Nd)1/2 に従う（M はテイラー因
子、αは強度因子、μは剛性率、bはバーガースベクトル、Nは欠陥の数密度、dは欠陥の平均
サイズ）：この式は強度因子αの欠陥が 3次元に等間隔で配列していると近似した時の硬化量を
示しており、粒子線照射下のように異なる強度因子を持つ欠陥が不規則に形成する組織では適
切ではない。転位ループ、ボイド、照射誘起析出物などの強度因子はそれぞれ異なる。 

(イ)欠陥 1, 2, 3…による硬化量σ1, σ2, σ3…による総硬化量σは、σ = σ1 + σ2 + σ3 +
… という線形加算則で表される：欠陥の強さが著しく異なりかつ密度が非常に小さい場合は良
い近似となるが、粒子線照射下で形成する高密度な欠陥組織には明らかに当てはまらない。 
 上記のような単純な分散強化モデルは、粒子線照射下で形成される組織の硬化量を正しく記
述できていない。そこで本研究では、強度因子の異なる様々な照射欠陥が混在する組織中での転
位の運動プロセスを明らかにし、硬化量を正しく評価することが可能なモデル（計算式）を構築
することを目的とする。 
 
２．研究の目的 
 転位論は、ミクロな組織とマクロな機械特性を結びつける重要な理論であるが、複雑な組織に
対しては、まだまだ体系化されておらず、解決すべき多くの課題を抱えている。本研究はそのよ
うな課題の一つに取り組むものである。本研究の目的は、強度因子の異なる様々な照射欠陥が混
在する組織中での転位の運動プロセスを明らかにすることで、硬化量を正しく評価することが
可能なモデル（計算式）を科学的根拠に基づいて構築することである。本研究期間内では転位動
力学法と呼ばれる計算機シミュレーションを用いることで、まずは数値計算の観点から前述の
目的を達成する。 
 
３．研究の方法 
 本研究では、実験では系統的にすすめることが困難な上記の課題に対して、転位動力学法（計
算機シミュレーション）を用いることで解決を試みる。計算機シミュレーションでは、欠陥の種
類、数密度、サイズ、各欠陥の存在割合などをコントロールすることが容易であるため、実験で
は困難な系統的研究を展開することが可能である。転位動力学法とは、個々の転位素片の時間発
展を追跡し、評価する手法である。 

 

図 1 欠陥と転位との相互作用 



まず、本研究を効率よく実施するために、申
請者がこれまでに開発してきた転位動力学計
算コードの改良を行う。転位に対する各欠陥の
抵抗力については、これまでに透過型電子顕微
鏡観察等によって実験的に求められた値や、分
子動力学計算などの計算機シミュレーション
で得られた値を、強度因子として用いる。特に、
転位ループとボイドは近年の分子動力学シミ
ュレーションの結果から、転位の種類（刃状転
位、らせん転位）、すべり面、バーガースベクト
ルの違い、転位が切る場所によって抵抗力が異
なることが示されている。申請者もこれまでに
ファセットボイドの強度因子について、透過型
電子顕微鏡観察及び分子動力学計算によって
検討を行ってきた（図 2）。実験によって得られ
たファセットボイドは 3種類存在し、それぞれ
について、転位との相互作用を計算している。
参考までに計算を行った球状のボイドについ
ては、これまでに報告されている結果をサポー
トする結果が得られた。ファセットボイドは球
状のボイドに比べてわずかに強度が高い結果
が得られた。特に転位面の下側は上側に比べて
わずかに強度が高い結果が得られている。我々
の研究成果も含めたこれまでの研究成果を考
慮に入れ、適切な計算モデルを検討する。析出
物については、任意に強度因子を変えることが
可能なモデルとし、各種パラメータを柔軟に設
定可能な計算コードを構築する。開発した転位
動力学計算コードを用いて、まずは各欠陥が単
独で存在する場合について、各種計算パラメー
タを変えて計算を行う。次に、各欠陥を混在さ
せた組織に対して計算を行う。特に、各種欠陥
の存在割合（密度）や析出物の強度因子を変え
て系統的に研究を行い、上記の結果も合わせて比較・検討を行うことで、転位の運動プロセスを
明らかにするとともに、硬化量を算出する計算モデル（計算式）を構築する。 
 
４．研究成果 
 まず、初年度は、転位動力学コードの開発と
計算環境の整備を行った。計算コードは申請者
がこれまでに開発してきた転位動力学コード
をもとに改良を行った。計算機は GPU を備えた
ワークステーションを導入し、本研究の計算を
実行する環境を整えた。 
 次年度は、初年度に開発した計算コードを用
いて、各種欠陥が存在する場合に各種入力パラ
メータを変えて計算を行った。転位論で見積も
られる値を参考にコードの修正等を行い、概ね
期待される結果を得られる計算コードを開発
することができた。また、正方配列近似で欠陥
を配置した場合と不規則に配置した場合の違
いについても計算を行い、フリーデル機構とし
て知られている結果とほぼ同等の結果が得ら
れた。 
 最終年度は、複数の欠陥が存在する場合について計算を行った。欠陥同士の強度因子が大きく
異なる場合、強度因子の大きい欠陥が材料の硬化に強く影響する結果が得られた。しかしながら、
欠陥同士の位置関係や密度によって硬化量は変化するため、強度因子だけで整理することが困
難であることが明らかとなった。また、今回対象とした転位は刃状転位であり、らせん転位によ
る影響をさらに検討に加える必要がある。特に BCC 金属の場合、らせん転位の運動が刃状転位よ
りも支配的であると考えられているため、らせん転位についての検討は重要である。らせん転位
の交差すべりやすべり面の検討など、今回得られた結果をもとに更に研究を進めていく必要が
ある。 
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図 2 ファセットボイドによる転位のピニング 

 

図 3 臨界せん断応力のボイド中心からの距離依存性 

 

図 4 転位同士の切り合い 
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