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研究成果の概要：核融合炉や原子炉で使用される材料の照射下挙動に関して，材料の階層構造
性や照射プロセスのマルチスケール性を踏まえつつモデル化を行った．そして，照射による材
料ミクロ組織変化の予測に必要な方法論を構築した．特に，材料内に形成する欠陥集合体の核
生成・成長メカニズムについて，材料学的基盤のしっかりとしたモデルを作り上げた．炉の安
全の基本は材料の健全性にあることから，これらの知見は，安全・安心な炉システムの開発に
重要である．  
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研究分野：核融合材料・原子炉材料 
科研費の分科・細目：材料工学・金属物性 
キーワード：非平衡材料，核生成・成長理論，照射損傷，計算材料学，  

材料照射相関，マルチスケールモデリング 
 
１．研究開始当初の背景 
 材料照射損傷は，時間的にも空間的もマル
チスケールな現象である．これをモデル化し，
照射下材料の寿命予測などを行うには，さま
ざまなスケールで現象を評価し，多角的に分
析を加える必要がある．研究開始当初は，こ
のような多角的アプローチがさほど一般的
でなく，多くのモデル化研究において，曖昧
な仮定を導入せざるを得ない状況にあった．
それはすなわち，予測精度に問題があること
を意味する． 
 
２．研究の目的 

 照射下材料のミクロ組織変化に重要な照
射欠陥集合体の核生成・成長に関するモデル
を構築し，照射下材料挙動予測を行うための
知見を得ること．また，対応するシミュレー
ションコードを作ること． 
 
３．研究の方法 
 各種計算機シミュレーション手法（分子動
力学法，キネティックモンテカルロ法，反応
速度論解析法）を用いつつ，また，それらの
長所・短所を踏まえながら相補的に活用・融
合することにより，照射材料に見られるナノ
スケールの欠陥集合体の核生成・成長プロセ



スについて，曖昧さの少ないモデルを構築す
ること．特に，反応速度論解析の簡便性とモ
ンテカルロ法によって導入されるゆらぎの
効果を十分に活用した方法であることを強
調しておく． 
 
４．研究成果 
原子力発電設備の健全性は，原子力の『安

全論理』と『保全論理』の２つにより確保さ
れる．前者が，深層防護や多重構造の考えを
原則として，様々な事故を想定しながら，安
全な原子炉を設計・建設するためのものであ
るのに対し，後者は，運転開始後の機器・系
統の機能維持など，原子炉の保全にかかわる
ものである．機器・系統の機能維持の基本は，
それを構成する材料健全性の確保にほかな
らない． 

原子炉で使われる材料が，他の工業材料と
比べて大きく異なるのは，放射線照射という
特殊な環境で使用される点である．照射を受
けた材料中では，原子サイズの非平衡な格子
欠陥が局所的に高密度に形成し，それらが及
ぼす効果によって，材料機能が喪失し，特性
が劣化する．このような特殊な環境で使われ
る材料の健全性を確保するには，材料が本来
もっている構造階層性と，その中で起こる材
料照射損傷プロセスのマルチスケール性（時
間的・空間的尺度の階層性）を考慮しなけれ
ばならない． 

 
本研究では，まず，【項目 I】非平衡材料学

において重要な照射欠陥集合体（純鉄中のヘ
リウムバブルと SiC 中のボイド）の核生成・
成長モデルを，マルチスケールモデリング的
な手法を駆使することにより開発した．また
同時に，【項目 II】材料照射損傷プロセスの
時間的および空間的構造に関する以下の
種々の関係性について十分な検討を行い，モ
デリング指針を獲得した． 
・材料の空間的階層性，多要素性
・照射プロセスの時間的および空間的マルチ

スケール性 
・照射劣化と照射場の因果性（照射相関） 
・ミクロ－マクロの関連性をつなぐ微視化と

粗視化 
・自然環境中の物質循環現象との類似性
 

なお，【項目 I】については，本研究をさらに
展開させるべく系統的な研究を進めるため，
2009 年度からの新たな科学研究費基盤研究
(C)において，研究を開始している．また，【項
目 II】については，材料照射損傷プロセスの
時間的・空間的構造化の一般論を十分に進展
させることができたが，これについては，以
下の「５．主な発表論文等」の〔雑誌論文〕
[6][7][8]に示したように，解説記事をすで
に出版しているので，そちらを参照されたい．

ここでは，【項目 I】に関連して，新たに取得
できた材料学的知見を以下にまとめておく． 
 
(1) 金属中のヘリウムバブルの核生成・成長

のモデル化 
ヘリウムバブルを半径Rの球とすると，バ

ブルに流入する欠陥kの正味のフラックスは， 
Ik=Ik

IN−Ik
OUT=4πRZkDk [Ck(∞)−Ck(R)]/ Ωで与

えられる．ここで，Zkは欠陥捕獲効率，Ωは
原子体積，Dkは拡散係数，Ck(r)はバブル中心
からの距離rにおける欠陥濃度である．欠陥k
としては，格子間He，原子空孔，自己格子間
原子（SIA）を採用した．この式から，Ikの正
負は，Ik

INとIk
OUTの大小（もしくは，Ck(∞)と

Ck(R)の大小）で決まることになる． 
まず簡単のため，系内に原子空孔のみが存

在する場合を考える．通常，微小サイズのボ
イドに対しては，原子空孔のIV

INはIV
OUTより小

さく，したがって，IVは負になる．そのため，
（IV

INとIV
OUTを別々ではなく）IVを扱う従来の

反応速度論解析では，微小サイズのボイドが
成長しないことになってしまう. 
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図 1 Fe 中のボイド成長 

そのためこれまでの研究では適当な核を仮
定する必要があった．そこで本研究では，IV

IN

とIV
OUTを別々に評価し，ボイドに対する原子

空孔の流入と流出の確率がそれぞれIV
INと

IV
OUTに比例すると考えた．実際に空孔が流入

するのか流出するのかは，モンテカルロ法を
使って（サイコロを振って）決定した．この
ような手法を用いることにより，確率論的に
ボイドの核生成を扱うことが可能になる．実
際，IV= IV

IN−IV
OUT ＜0 の条件ではなかなかボ

イドは核生成しないが，ある程度の潜伏期間
が過ぎると，原子空孔の流入フラックスの確
率論的ゆらぎの効果により，ボイドが核生成
するようになる．同様に，原子空孔だけでな
く，自己格子間原子SIAや格子間Heが系内に
存在する場合も考え，ヘリウムバブルの核生
成を調べた． 
図 1は，原子空孔のみが存在する系のボイ



ド核生成のシミュレーション結果である．潜
伏期間は，温度とともに減少するが，これは，
高温になるにつれ原子空孔の移動度が上昇
するからである．しかしながら，630K 以上に
なると，逆に，潜伏期間が増大し，650K にお
いては，シミュレーション期間中にボイドが
核生成することはなかった．これは，650K 付
近に回復のステージ V温度が存在することに
対応する．図 1の潜伏期間後のグラフの傾き
は，ボイドの成長速度を表し，温度に依存す
る．このときのアレニウスプロットの傾きは，
原子空孔の移動エネルギーに一致した．すな
わち，ボイドの核生成・成長は，原子空孔拡
散に律速した反応であることになる． 

次に，系内に，SIA，原子空孔，格子間 He
が存在する場合を考えたところ，バブル核成
長は，He が多いほど潜伏期間が短く，また，
成長速度は速くなった． 
 
 
(2)SiC 中のボイドの核生成・成長 
次に，SiC 中のボイド成長の時間発展を調

べてみた．温度が高くなるとボイド成長の潜
伏時間が短くなった．アレニウスプロットか
ら，ボイドの成長は空孔拡散律速であること
がわかった．これは，金属 Fe 中のボイドの
場合（図 1）と同じである． 

 
さらに，SiC 中のボイド成長に対するマト

リクス中の空孔濃度依存性を調べた．図2は，
マトリクス内の Si 空孔と C 空孔の濃度比を
それぞれ，1：1から 1：11 まで変化させた場
合の，ボイドサイズの時間発展を示したもの
である．ボイドの成長は，マトリクス中の
Si・C 空孔濃度が同数ほど成長し易く，空孔
濃度が偏るにしたがい成長速度が遅くなる．
このとき成長するボイド内部の空孔の組成
比は，マトリクス中の空孔濃度比に関係なく，
常に 1:1 になった．これは、β-SiC 中のボイ
ドの成長挙動は，ボイドの熱的安定性を決定
づけるボイド内の空孔組成に大きく支配さ
れることを示している． 

 

以上(1)および(2)をまとめると次のよう
になる．すなわち，二元化合物である SiC の
ボイドの場合，ボイド内の Si 空孔と C 空孔
の比が 1：1 のときが一番安定になる．その
ため，極力，空孔組成が 1：1 になるように
ボイドは成長する．したがって，成長速度は，
Si空孔とC空孔が到達する頻度の違いなどに
依存して変化する．一方，金属中の He バブ
ルの成長においては，バブル中の空孔と He
の組成比に関係なくどんどん成長する．マト
リクスに空孔が多いときは空孔拡散律速で，
また，マトリクスに He が多いときは He 拡散
律速で成長する． 

このように(1)および(2)のモデルをそれ
ぞれ構築し，比較することによって，いかに
He が空洞型欠陥集合体の形成を助長するか
が明らかになった． 
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