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研究成果の概要（和文）：本研究では、イオン加速器連結走査型トンネル顕微鏡を用いて、イオ

ン照射によって形成する Au(111)表面欠陥を原子レベルの空間分解能で観察した。また、高さ

測定を用いることによって、表面はじき出し欠陥の同定と形状の定量化に成功した。更に、分

子シミュレーションにより照射欠陥形成過程を再現し、非平衡状態における計算科学の妥当性

検証を行った。 

 
研究成果の概要（英文）：Surface defects on Au(111) formed by ion irradiation were observed 

at an atomistic resolution by scanning tunnel microscope combined with an ion accelerator. 

The step-height method with this equipment enabled to identify the nature of defects and 

to quantify their size. Molecular simulations were conducted with equivalent conditions to 

the experiments, and it was clarified that the results were reasonably consistent with the 

experimental observations. This comparison attested the validity of the simulations under 

non-equilibrium states. 
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１．研究開始当初の背景 

 結晶性材料中に、高エネルギー放射線粒子
が入射すると、空孔と格子間原子に代表され
る照射欠陥が形成する。これらの照射欠陥が
拡散・相互作用することにより、結晶性材料
のミクロ組織が変化し、それに伴いマクロな

機械的特性変化が発生する。このように放射
線下での材料特性変化は、ナノレベルの現象
である原子個々のはじき出しが、ミクロレベ
ルの現象を介して、大型人工物システムの劣
化要因となる典型的なマルチスケール現象
である。照射環境で使用される原子力材料に
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おいて、これらの過程を含めた挙動を把握す
るためには、単一の物理モデルや実験手法の
みでは不可能であり、複数の手法・機構を組
み合わせるマルチフィジックスのアプロー
チが求められる。特に、原子炉構造材料の機
械的特性変化は、プラントシステム全体の安
全性評価に直接的に結びつく非常に重要な
検討事象である。このような原子炉構造材料
の劣化を予測する手法の１つとして、各々の
スケールに於いて物理的メカニズムを明ら
かにして、これに基づいたシミュレーション
から材料挙動予測を行い、併せて模擬環境に
よって予測モデルの検証実験を行うことの
重要性について、我々のグループは立証して
きた。この過程に於いて、原子力材料特有の
現象で、且つ物理的メカニズムに基づいたモ
デル構築が非常に困難なものは、原子レベル
での照射欠陥形成・拡散・回復挙動に関する
定量化である。この項目は、ミクロ組織発達
シミュレーションにおいて必須の入力パラ
メータである。一方、原子レベルの空間分解
能における評価が求められるにも係わらず、
実験手法として適切な手段が存在しなかっ
た事が、この定量化を困難にしていた。従来、
高空間分解能での照射欠陥挙動は、透過型電
子顕微鏡 (TEM) を用いた観察が行われてき
た。しかし、TEM で得られる空間分解能は
1nm程度であり、それより 1 桁程度低い現象
である原子個々の挙動を観察することは不
可能であった。また、他方で微小スケール現
象の計算科学的手法として、分子シミュレー
ションが用いられてきた。特に、はじき出し
を再現する手法として分子動力学法 (MD法) 

が、拡散・回復過程を含むミクロ現象を取り
扱う手法として機構論的モンテカルロ法が
用いられ、材料挙動予測に関するナノスケー
ル現象の再現が試みられてきた。これらの分
子シミュレーションの実験的検証としての
極低温照射下陽電子消滅試験や電気抵抗変
化測定等は、材料中の変化の累積的情報しか
得られないため、原子個々の挙動を検証に当
たって、大きな課題が残されていた。 

 

 

２．研究の目的 

 本研究では、日本で唯一、世界にも数台し
か存在しない数 10keV オーダーイオン加速
器連結型走査トンネル顕微鏡（STM）を用い、
高エネルギー粒子入射下における金属材料
の表面はじき出しを原子レベルの空間分解
能で観察する。これによって、従来の TEM

観察では不可能であったはじき出し損傷過
程を原子レベルの空間分解能で定量化する。
この結果に基づき、MD法との直接的な比較
を行い、非平衡状態における計算科学の妥当
性を検証する。これらを通じて、放射線照射
下に於ける原子力材料の劣化挙動を予測す

る手法の確立に資することを目的とする。 

 

 

３．研究の方法 

 本研究では、金属試料である Au(111)表
面を対象として、真空条件や加速器条件等
を適正化することで、照射欠陥を原子レベ
ルの空間分解能で観察する手法を確立する。 
これに基づいて、Au(111)表面に形成する照
射欠陥の形状・サイズ等を定量化する。こ
れにより、原子力材料特性変化を引き起こ
すナノレベルでの現象を従来の TEM 観察
より 1桁程度高い空間分解能で観察する事
が可能となる。 

 また、照射・照射後観察を通して、試料
を液体窒素温度に保持する技術を確立し、
照射欠陥の拡散・回復を抑制した条件下に
て、表面欠陥の定量化する。 

 更に、同等照射条件における Au 表面の
はじき出し過程に関する分子シミュレーシ
ョンを行い、実験結果との比較により、計
算科学の妥当性評価を行う。 

 このような研究は、はじき出し損傷が支
配的な数 10keV オーダーの加速器を STM

に連結させた装置を有する我々のみに達成
可能な研究であり、これにより原子力材料
の照射劣化挙動を再現するマルチスケール
モデル構築に資する。 

 
 
４．研究成果 
 本研究では、対象試料を従来の n型半導
体 Si(111)7x7 再構成面から金属材料
Au(111)面に拡張した。金属材料に於いて
は、自由電子のため、Si と比較して STM
観察は困難であるが、試料加工法及び走査
トンネル顕微鏡の観察条件を適正すること
によって、表面を原子レベルの高空間分解
能で観察することに成功した。また、真空
条件の適正化等によって、イオン照射後に
も、同等の高空間分解能像を得ることが可
能となった。この技術を用いて、30keVAr
イオン照射によって形成する照射欠陥の観
察実験を行った。これまでの STM 観察で
は、表面第一層に形成した空孔集合体のみ
の測定に限定されていたが、照射欠陥近傍
の高さ測定を取り入れることにより、照射
によって形成した空孔集合体のサイズを定
量化することが可能となった。更に、この
手法によって表面の凹凸測定を行い、照射
ではじき出され表面に吸着した原子から構
成される集合体のサイズと密度も定量化す
ることに成功した。 
 冷却チャンバーに液体窒素を充填し、十
分な時間保持することによって、試料処理
分析チャンバー、像観察チャンバー双方の
温度を約 77Kまで冷却した。放射温度計に



 

 

よって、ビーム照射中に於いても、表面温
度上昇は最大 2˚C程度に抑えられているこ
とを確認した。これによって、照射・観察
中の試料を液体窒素相当温度の低温に保ち、
照射欠陥の拡散を極力抑制した条件で、欠
陥集合体の密度と形状を評価した。 
 金属材料を対象として、はじき出し損傷
が支配的なエネルギー領域である数
10keV 以上のイオン照射によって形成し
た欠陥を原子レベルの空間分解能で定量化
した例は極めて稀であり、学術的な価値の
高い成果である。これにより、分子シミュ
レーションによるはじき出し損傷と直接的
な比較を行うことが出来る実験結果を取得
することが可能となった。 
 照射実験と同等の条件にて、Au 表面近
傍に形成する欠陥の立体形状をMD法によ
り求めた。MD 法による計算では、数個の
空孔からなる集合体が形成すること、また
その集合体近傍にはじき出された原子が集
合体となって存在すること等が明らかとな
った。これらは、実験結果とおおむね一致
することが明らかとなった。これら本研究
の成果により、金属材料の高エネルギー付
与下はじき出し損傷過程における非平衡状
態MD法の妥当性検証が可能となった。 
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