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研究成果の概要（和文）：原子シミュレーションである分子動力学法を用いて，BCC鉄中の格子欠陥である転位
の移動速度の結晶方位と温度依存性について調べた．その結果，転位を構成する原子の配列の特徴や，その特徴
と転位の移動のメカニズムの関係が明らかとなった．その関係をモデル化し，転位を直接離散化して転位の運動
をシミュレートする転位動力学法に実装した．直線転位を含む結晶のせん断変形解析を実施し，本モデルにより
BCC鉄に見られる温度依存性が再現可能であることを確認した．さらに，本転位動力学法をスピノダール分解し
た鉄ークロム合金中の転位挙動解析に応用し，鉄ークロム合金の微視的な特徴と，転位の運動に対する抵抗の関
係を明らかにした．

研究成果の概要（英文）：The crystal orientation and temperature dependence of dislocation velocity 
in BCC iron is investigated using an atomistic simulation method. The results illustrate the atomic 
dislocation core structure and its relationship with the dislocation velocity. The relationship is 
modeled to implement the information about the crystal orientation and temperature dependence of 
dislocation velocity into a dislocation dynamics simulation code. As a benchmark test of the 
developed method, a crystal model with a straight dislocation is prepared, and is subjected to a 
shear deformation. The resultant shear stress-strain relationship tells us that the method has a 
capability to account for the temperature dependence, which can be seen in BCC iron. The developed 
method is then applied to the numerical simulation of dislocation behavior in a spinodally 
decomposed Fe-Cr alloys. By the application, the relationship between the microstructure of the 
Fe-Cr alloy and the critical resolved shear stress.

研究分野： 材料力学，材料科学，材料強度学，計算力学

キーワード： 転位動力学　分子動力学　転位　モビリティ　スピノーダル分解

  １版

令和

研究成果の学術的意義や社会的意義
本研究によって，金属中の格子欠陥である転位の特徴を分子動力学法による計算結果からモデル化し，そのモデ
ルを直接転位動力学法に入力することによって，現実的な塑性変形解析が実現可能になることを示すことができ
た．具体的には，本研究の成果によって，BCC鉄の変形に見られる温度依存性を考慮することが可能になり，転
位動力学法を用いたBCC鉄の塑性変形解析の信頼性を著しく向上させることに成功した．この成果により，今後
析出物などの微視的組織と転位の相互作用に基づく材料の強化・劣化のより現実的なシミュレーションが可能と
なり，材料の信頼性評価や設計に対し大きく貢献することができる．



様 式 Ｃ－１９、Ｆ－１９－１、Ｚ－１９、ＣＫ－１９（共通） 
１．研究開始当初の背景 
 供用期間中に中性子の照射に晒されることによって原子炉圧力容器鋼は脆化することが知ら
れている．中性子照射による脆化では，延性脆性遷移温度が上昇し，上部棚エネルギが低下す
ることから，機器の健全性評価を行う上で考慮すべき重要な因子である．中性子照射による材
料の長期間の供用による機械的特性の変化のメカニズムを詳細に理解することができれば，材
料の使用寿命を高精度に予測することが可能になる．中性子照射脆化のメカニズム研究として，
実験的研究が大きく先行する一方で，ミクロ組織と機械的特性を繋ぐメカニズムの理解は十分
ではなく，マルチスケール材料モデリングに基づくアプローチが必要である．マルチスケール
材料モデリングにより中性子照射脆化のメカニズムを知ることができれば，ミクロからマクロ
に渡る脆化のメカニズムを知ることが可能になる．このようなマルチスケール材料モデリング
に基づくアプローチの実現のためには，原子炉圧力容器鋼のような体心立方（BCC）構造を有
する鉄における転位の運動・特性の異方性に関する理解が必要である．刃状およびらせん転位
の運動・特性について研究が盛んに行われる一方で，その中間的な性質である混合転位の運動・
特性について定量的な理解が行われていないため，信頼性のある BCC 鉄中の転位運動に基づ
く塑性変形解析（離散転位塑性解析）を実施ことが不可能である． 
 
２．研究の目的 
 本研究では，BCC 金属の例として BCC 鉄を用い，１）BCC 鉄中における混合転位の運動・
特性を，分子動力学法を用いて調べ，２）その結果から転位の移動速度と分解せん断応力・温
度の関係を表す式をモデル化し，３）そのモデルを転位動力学法に実装することによって BCC
金属の離散転位塑性解析を実現する． 
 
３．研究の方法 
(1) 混合転位を含む原子モデル作成法の考案 
 転位のすべり面上の原子配列を分析し，任意の方向に対して原子配列の周期性を見出す一般
的な方法を交換し，任意の混合転位を含む原子モデルの作成を可能にする． 
 
(2) 混合転位芯の構造およびエネルギ解析 
 分子動力学法を用いた混合転位の安定構造解析を実施し，混合転位の転位芯の構造（原子配
列）を調べる．さらに，転位が移動するために必要なせん断応力であるパイエルス応力を測定
し，各混合転位が熱的または非熱的な運動をするかについて分類する． 
 
(3) 混合転位の非熱的運動の分子動力学モデリング 
 転位の移動速度とせん断応力および温度との関係を，分子動力学法を用いて調べる．その結
果から，転位の移動速度とせん断応力の関係を各混合転位，各温度についてモデル化する． 
 
(4) 混合転位の熱的運動の分子動力学モデリング 
 転位の熱振動によるキンク対の形成と移動によって運動する混合転位の運動のモデル化を行
う．具体的には，熱的運動をする各混合転位について，キンク対の活性化エネルギを計算する． 
 
(5) 混合転位の運動モデルの転位動力学法への実装 
 分子動力学シミュレーションの結果を用いてモデル化した混合転位の熱的および非熱的運動
における転位の移動速度とせん断応力・温度の関係を転位動力学法に実装する．転位の運動モ
デルを実装した転位動力学法を用いた Frank-Read 源などの転位挙動シミュレーションを通じ
て，転位の運動モデルの実装による BCC 鉄の転位塑性解析の精度・信頼性について検証を行う． 
 
(6) 開発した離散転位塑性モデルの応用 
 混合転位の運動モデルを実装した転位動力学法を用い鉄―クロム合金の強度解析を実施する．
スピノーダル分解による内部応力の分布を考慮することによって，濃度ゆらぎの大きさ，混合
転位の種類，転位のすべる位置等をパラメータとして，各条件における転位のすべり出しに必
要なせん断応力である臨界分解せん断応力（Critical Resolved Shear Stress: CRSS）を計算
する．その結果から，各パラメータが CRSS に与える影響を明らかにする． 
 
４．研究成果 
(1) 混合転位の転位芯構造および運動特性の分子動力学解析 
分子動力学法を用いて混合転位の計算機シミュレーションを実施するためには，BCC 金属の

主要なすべり面である{110}上の原子配列に見られる周期性を見つけ出し，その周期性を用いて
適切に原子を配置した原子モデルを作成することが必要である．本研究では，{110}上の原子配
列を分析し，原子を頂点とする三角形と，その相似を考えることで，原子配列の周期性を簡便
に見つけることを可能にした．この方法を用いることで，例えば y方向に垂直な面を{110}とし，
x 方向および z 方向に対して任意の結晶方位与えた原子モデルを作成することができる．すな
わち，{110}上の任意の混合転位を含む原子モデルを作成することが可能となった．この方法を
用いて原子モデルを作成し，多様な種類の混合転位に対して安定構造計算を実施することによ



って，それぞれの混合転位の転位芯構造とパイエルス応力を取得することに成功した．その結
果，らせん転位のみではなく，その他の特定の混合転位についてパイエルス応力が非常に高い
ことがわかった．さらに，転位芯の構造を調べた結果，パイエルス応力が低い混合転位では，
転位がジグザグ形状を有しており，転位に沿って潜在的にキンクが並んでいることがわかった．
一方，パイエルス応力が高い混合転位では，潜在的なキンクは確認することができず，転位芯
は直線的であることがわかった．すなわち，潜在的にキンクを有する混合転位では，キンクが
常に転位上にあり，そのキンクが転位に沿って移動することによって容易に転位の運動が作り
出されることがわかった．一方，潜在的にキンクを有さない混合転位では，一度の転位が移動
するのではなく，１組のキンク（キンク対）が転位上に形成し，そのキンク対がそれぞれ移動
することによって転位の運動が行われる．したがって，転位の運動はキンク対の形成の頻度に
依存することがわかる．一般的に，キンク対の形成は，熱活性化過程として知られており，高
いパイエルス応力を有する転位の運動は熱活性化運動であり，キンク対の活性化エネルギが重
要なパラメータとなる．一方で，潜在的にキンクを有する混合転位は，せん断応力によってキ
ンクの運動が促されるため，非熱的過程として転位は移動し，転位の移動速度とせん断応力の
関係により転位の運動をモデル化することが可能である． 
そこで，まず非熱的運動について，せん断応力条件下にある転位の移動速度を，分子動力学

法を用いて調べた．この計算は温度条件を様々に変化させ，転位の移動速度とせん断応力の関
係に見られる温度依存性についても調べた．その結果，いずれの温度およびせん断応力の条件
においても転位の移動速度とせん断応力の間には線形の関係が見られ，その傾き（モビリティ）
の混合転位の種類および温度に対する依存性調べることによって，モデル化することが可能で
あることがわかった．温度が 100K の場合，転位のモビリティが急激に小さくなる混合転位があ
ることがわかった（図 1(a)）．これは，パイエルス応力が非常に高い混合転位と一致しており，
特に 100K のような低温において，熱活性化運動の影響が示唆される．一方，温度を 300K 以上
にすると，モビリティは，らせん転位からを極小としてサイン関数に近い分布を示すことがわ
かった（図 1(b)）．この時，モビリティの急激な低下は見られず，混合転位における熱活性化
運動の影響はおよそ 300K 以上になると無視することが可能であることがわかった．ここで得ら
れた各温度における各混合転位のモビリティを表現する経験式を考案し，分子動力学法によっ
て得られたモビリティに対して式中のパラメータをフィッティングした．この式は転位動力学
法に入力可能であり，転位動力学法に混合転位の種類と温度の影響を入力するものである． 

 

図 1 (a)100K, (b)300K の時の混合転位のモビリティの分子動力学計算結果．実線は，モデル

化した式によって計算された近似曲線を示す． 

 

一方，熱的運動であるキンク対の形成の活性化エネルギは，Nudged Elastic Band（NEB）法
による最小エネルギ経路探索を用いて求めた．パイエルス応力が高い混合転位の移動前後の原
子モデルをそれぞれ構造緩和し，それらの間のキンク対の形成と移動の過程を計算によって調
べた．その結果，らせん転位のキンク対の形成の活性化エネルギが飛躍的に大きく，その他の
混合転位については，らせん転位の場合に比べて十分に小さいことがわかった．この事実は，
実験で見られるらせん転位の移動が非常に遅いということを説明するものである．また，せん
断応力を付加した場合のキンク対の活性化エネルギも調べた．その結果，せん断応力を付加す
るにつれて，キンク対の活性化エネルギは低下し，さらにこの結果から転位の運動に対する摩
擦応力を推定可能であることを示すことに成功した． 
 
(2) 転位動力学法への転位の運動モデルの実装と検証 
 分子動力学法の結果を元にモデル化した転位の移動速度とせん断応力の関係に関するモビリ
ティの式を転位動力学法に実装した．これにより，転位動力学法による計算機シミュレーショ
ンにおいて，BCC 金属に見られる結晶方位に依存した転位の運動の異方性や，温度に依存した
転位の移動速度の変化を再現することが可能になった．モデルの検証として，中央部に直線の
刃状またはらせん転位が１つある立方体結晶モデルを作成し，せん断応力を負荷した計算を実
施した（図 2）．その結果，らせん転位では，温度が低くなるにつれ変形応力が上昇する傾向が



見られた．これは，らせん転位の運動が熱活性化運動であり，温度の上昇とともに移動しやす
くなる傾向にあることが原因である．一方，刃状転位がある場合は，温度の低下とともに変形
応力が低下する傾向が見られた．分子動力学法で得られた転位の移動速度とせん断応力の関係
においても，低温の方が，モビリティが高い傾向が観察されることから，低温において変形応
力が低下する結果となったことが考えられる．すなわち，高温になると降伏応力が低下するな
どの現象は，らせん転位の熱活性化運動が支配的に作用した結果として現れていることが考え
られる． 
 

 
図 2 モデル化した式を用いた転位動力学法によって計算された直線の(a)らせん転位，(b)刃状

転位 1つを含む結晶の応力ひずみ関係． 

 

(3) 開発した転位動力学法のスピノーダル分解のメカニズム解析への応用 
 開発した転位動力学法の応用例として，スピノーダル分解した鉄―クロム合金中の転位挙動
とミクロ組織の関係の計算機シミュレーションを実施した．鉄―クロム合金は熱時効の影響に
より，材料中のクロム濃度が周期的に変動するスピノーダル分解が発生することが知られてい
る．本研究では，クロム濃度の揺らぎをコサイン関数を用いて周期的な揺らぎに近似し，そこ
から計算される内部応力の分布を転位動力学法で直接考慮することによって，クロム濃度の揺
らぎの特徴量と転位が運動するために必要なせん断応力である CRSS の関係を調べた．{110}上
に転位がある場合には，内部応力によって転位に作用する分解せん断応力（Resolved Shear 
Stress: RSS）が，縞状の分布を示し，その結果，縞が転位と平行になる転位とバーガースベク
トルの間の角θが 54°において最大となり，その他のθにおいては，RSS はほぼ 0という結果
になった（図 3）．また，θが 54°の時の CRSS はクロム濃度揺らぎの大きさ Aと比例関係にあ
る．一方，{112}上に転位がある場合は，RSS の分布が異なり，円形の析出物が規則正しく配列
した分布となる．また，転位の運動を促進する RSS と阻害する RSS が交互に配列しているため，
転位の角度θによって，転位の CRSS への影響が様々に変化した．また，これまでにスピノーダ
ル分解した材料の硬さと Variation と呼ばれるスピノーダル分解前後の濃度分布の統計の面積
から計算されるパラメータの相関が知られているが，この Variation パラメータには，濃度揺
らぎの波長λの影響することができない．すなわち，硬さの変化と波長は無関係であることが
予想されていたが，本研究により波長λの CRSS への影響はあることがわかった（図 4）．また，
そのメカニズムを，RSS の分布と転位の挙動から解明することに成功した． 
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図 3 {110}上の混合転位の CRSS の上昇とθの関係のん転位動力学計算結果 
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図 4 {112}上の混合転位の CRSS の上昇と濃度揺らぎλの転位動力学計算結果 
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