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研究成果の概要（和文）：　照射によって材料は膨張するが、それは転位が優先的に格子間原子を吸収し空孔を結晶中
に残す、転位バイアス因子が原因の一つとされている。過去に転位バイアス因子が理論的に評価されているが、観測さ
れる膨張率を再現できない。本研究では、その乖離が理論モデルの不正確さが原因であるという仮説を検討した。その
結果、正確な記述をしても理論値と実験値の乖離は埋まらないという結果が得られ、膨張の主原因は転位バイアスでは
ないと考えるに至った。

研究成果の概要（英文）：Some materials swells under irradiation, and it is said that this phenomenon is 
caused by preferential absorption of interstitial atoms into dislocations; this is called dislocation 
bias. In previous studies, the dislocation bias is theoretically evaluated, but the value failed to 
reproduce the swelling ratio observed in experiments. The current project examined the cause of this 
discrepancy by employing a numerical model, which is more accurate than previous theoretical models. As a 
result, the discrepancy did not disappear even by more accurate analyses, and we become suspicious of the 
claim that the dislocation bias causes swelling.

研究分野：原子力材料モデリング

キーワード： 転位バイアス　格子間原子の拡散　照射スウェリング
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１．研究開始当初の背景 
(1) 照射による材料の膨張、すなわち照射ス
ウェリングのメカニズムについて、従来から
転位が格子間原子を空孔に比較して優先的
に吸収する、いわゆる転位バイアス因子が原
因と考えられてきたが、その吸収率を理論的
に計算すると、実験で得られている照射スウ
ェリングを大きく過大評価することが知ら
れていた。 
 
(2) のちに照射スウェリングのもう一つメカ
ニズムとして、格子間原子やそのクラスター
が１次元運動をして照射による弾き出しの
影響を受けた領域を空孔やそのクラスター
に比較して速やかに離れていくことが原因
とする、プロダクションバイアスモデルが考
えられた。 
 
２．研究の目的 
従来の転位バイアス因子の評価法は格子間
原子と空孔による格子ひずみの違いを元に
評価されたが、それらの拡散モードの違いは
考慮されていなかった。特に、格子間原子が
１次元運動する場合には転位がそれを吸収
する確率に大きく影響すると考えられた。そ
こで本研究では従来の不正確さを除去した
モデリングを行うことで照射実験を説明で
きるような転位バイアス因子を導出できる
かどうかを検討した。 

 
図１ <111>方向のクラウディオンと図上方
中央にある刃状点との相互作用エネルギー 
 
３．研究の方法 
(1) 照射環境で主に使用されるBCC金属に注
目し、その転位バイアス因子をキネティック
モンテカルロ法により評価を行った。具体的
には、モリブデン結晶に１本の刃状転位を置
いて、その近傍にある格子間原子との格子ひ
ずみによる相互作用エネルギーを計算して
おく（図１）。これにより任意位置での格子
間原子の移動確率が得られる。次に格子間原
子をシミュレーションボックスのある位置
に挿入しその軌道を転位に吸収されるまで
追跡するした（図２）。 
また、転位と点欠陥の相互作用に関する基礎

的なデータを得るため、第一原理および分子
動力学シミュレーションを行った。 

 
図２ キネティックモンテカルロ法でシミ
ュレーションされた格子間原子の移動の軌
道 
 
(2) 下で述べるように、研究課題実行の後半
では、タングステン中のレニウムのスウェリ
ング挙動に対する影響について計算科学的
な研究を行った。ここでは、第一原理計算に
よってタングステン中のレニウムの安定位
置や移動モードなどを評価し（図３）、その
結果に基づいてレニウムの拡散のキネティ
ックモンテカルロ計算を行った。 
 
４．研究成果 
(1) 我々は格子間原子が１次元運動するた
め、転位のそばに近づいても容易には吸収さ
れず、転位近傍を離れていく可能性が高いと
予測した。有意な確率で格子間原子が転位近
傍から逃避できることができれば、実験観察
で得られた照射スウェリングを理論的に再
現できる可能性があると考えた。この予測を
検証するため、この逃避確率を多数回のシミ
ュレーションの平均として求めた。また参照
データとして完全に３次元運動する格子間
原子の逃避確率も求めた。これらを比較した
結果、双方とも逃避確率は６割程度で有意な
差は現れなかった。よってこれまでの不正確
さを除去しても実験値と理論値のギャップ
は埋まらない、というのが結論であった。こ
れは一般に１次元運動といわれるものが完
全な１次元運動ではなくある確率で方向転
換する３次元運動的な要素が入っているこ
とによると考えられる。この結果、長年スウ
ェリングが起きる原因の一つが転位バイア
ス因子によるとされてきたが、その解釈に疑
問が生じることになった。 
 
(2) 上記研究が予定より早く終了したため、
同じBCC金属であるタングステンにレニウム
を添加すると照射スウェリング効果が軽減
される原因を解明するための研究を行った。
その結果、レニウムを添加すると格子間原子
が１次元運動から３次元運動に変化しプロ
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ダクションバイアス効果が減ることが計算
から予測された（図４）。それがスウェリン
グ抑制の原因と考えられた。しかしながら、
この仮説を確定するまでには至らず、この研
究は引き続き行っている基盤研究に引き継
がれた。 
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図３ タングステン結晶中のレニウムおよ
びオスミウムの格子間原子位置のバリエー
ションとそれらの形成エネルギー 
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図４ (a) タングステン結晶中の自己格子
間原子(SIA)の軌道、(b) タングステン結晶
中のレニウム格子間原子の軌道。両方とも、
第一原理計算をベースに原子論的なキネテ
ィックモンテカルロ法でシミュレーション
を行った結果である。 
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