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研究成果の概要（和文）：原子・電子シミュレーションを用いて，多様な粒界構造や不純物元素

に関して粒界偏析メカニズムを調査するとともに，粒界偏析の包括的な評価法の構築を行った．

不純物の評価にはフェライト系ステンレスを対象として，マトリクス中に含まれる多様な不純

物について Bragg-Williams 近似に基づく偏析傾向を予測する手法を提案し，不純物の粒界偏

析による自由エネルギー変化についても検討を行った．その結果，銅やマンガンは析出した状

態が安定であるが，ニオブやタンタルは固溶状態が安定であるという結果を得た．偏析傾向が

第一隣接間に広がる d-軌道間の相互作用に起因していることを定量的に示した．

研究成果の概要（英文）：The segregation of impurities were investigated by Bragg-Williams
approximation combined with first principle density functional theory calculations. The
segregation tendencies of various elements observed in reactor pressure vessels were
considered and the interaction characteristics between -Fe and each impurity element
were estimated by mean field approximation. Stable N-atom impurity clusters were
subsequently chosen to evaluate the changes in free energy for clustering. These
calculations show that Cu and Mn impurities embedded in -Fe are more stable when they
are in the segregated state. Conversely, Nb and Ta are stable in the separately solute state.
The present estimates provide reliable suggestions for the segregation characteristics.
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２．研究の目的
本研究では，原子・電子シミュレーションを用

いて多様な粒界構造や不純物元素に対して粒界偏

析メカニズムを調査し，これらの知見を導入した

粒界偏析の包括的な評価法を構築することを目的

とする．

３．研究の方法
不純物の評価にはフェライト系ステンレスを対

象として，マトリクス中に含まれる多様な不純物

について Bragg-Williams の概念を用いて，不純物

一原子が固溶したモデルのみで混合のエンタルピ

ーを予測する手法を提案し，複数の不純物の粒界

偏析の自由エネルギー変化についても検討を行っ

た．

４．研究成果
鉄中の不純物元素の偏析に関して，三次元

アトムプローブ（3DAP）観察で見られるよう
に，銅やマンガン不純物は析出した状態が安
定である一方，ニオブやタンタルは固溶状態
が安定であるという結果が得られた（図１）．
偏析傾向の異なる不純物の鉄中の結合状態
は-4.0～-2.0 eV のエネルギー状態の第一隣
接間に広がる d-軌道間の相互作用に起因し
ていることを示し，結合状態がマトリクスか
らの偏析傾向と大きく相関があることを示
した（図２）．また，対称性の高い対応粒界
モデルを用いて粒界偏析に関する検討を行
った結果，原子半径の大きな Mo や Nb は Ni
や Cr と比べて偏析のドライビングフォース
が大きいことに加えて拡散係数が大きくな
ることを示した．この結果も，3DAP 観察を支
持する結果となり，不純物偏析を評価する一
連のスキームを構築できた．

図１ 偏析のエンタルピー変化

図２ 偏析における局所状態密度
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