
 

 

 

 

 

 

 

 

鉄の転位に関する原子論的研究 

 

 

 

 
 

 

 

 

 

 

 

 

 

板倉 充洋 

日本原子力研究開発機構 

システム計算科学センター



鉄の転位に関する原子論的研究 
 
 

板倉 充洋 
 

日本原子力研究開発機構・システム計算科学センター 
〒227-0871 千葉県柏市若柴 178-4-4 

Itakura.mitsuhiro@jaea.go.jp 
 

沖田 泰良 
東京大学・人工物研究センター 
千葉県柏市柏の葉５－１－５ 

 
原子力材料の照射脆化現象においては、粒界面の結合力の低下と転位線の移動阻害による硬化の両

方が脆化の原因となるため、脆化のモデル化においては双方の効果を取り入れる必要がある。本発表

では後者の転位の移動阻害について第一原理計算や分子動力学計算を用いて研究した成果を示す。体

心立方構造のフェライト鉄中の転位については原子レベルの構造がその振る舞いに大きく影響を与え

るが、詳細な構造は電子顕微鏡でも判別できないため、その具体的構造は不明なままであった。しか

し計算機能力の発達により、転位のような大規模な構造でも量子力学に基づいた第一原理計算を行う

ことが近年可能となってきており、それによりフェライト鉄の転位についても様々な新しい知見が得

られるようになってきている。主要なものを挙げると： 
（１）らせん転位の芯は３つの鏡映面をもつような対称な構造をもつ 
（２）パイエルス障壁は一つだけのピークを持ち、従来のキンク理論で予測されていた２つのピー

ク構造ではない 
（３）らせん転位は{110}面内を移動するので、これが主要なすべり面となる 
などである。さらに不純物と転位の相互作用についての第一原理計算も行われるようになってきて

いる。鉄鋼材料において最も重要な添加元素である炭素についても近年第一原理計算が行われ、らせ

ん転位の中心に炭素が 0.7eV という比較的強い結合エネルギーで引き付けられるという結果が得られ

ている。発表者らは近年、炭素と刃状転位の相互作用計算に成功し、この場合も結合エネルギーは 0.7eV
程度であることが判明した。従来は刃状転位の静水圧成分が侵入型元素と強く相互作用することによ

りらせん転位よりも強く不純物を引き付けると考えられていたが、炭素の場合は単純な弾性相互作用

では記述できない、化学的な効果が強く働いていることを示唆している。 

また、フェライトと同様に重要なオーステナイト鋼についても主に分子動力学計算を用いて東京大

学と共同で研究を行っている。フェライト鋼は面心立方格子構造で、大きな特徴として積層欠陥エネ

ルギーが非常に低いという点があげられる。これまでフェライト鋼のシミュレーションは、鉄ニッケ

ルクロム三元系の原子間ポテンシャルの開発が困難であるため、同様に積層欠陥エネルギーが低い銅

をモデル物質として用いて研究が行われてきた。しかし積層欠陥エネルギーの違いが実際どのように

転位のふるまいに影響を与えるのかは不明であった。我々はほぼ全ての物質パラメータを一定に保っ

たまま積層欠陥エネルギーだけを変化させた原子間ポテンシャルを開発し、これを用いて転位ループ

と転位線の相互作用を研究した。転位の拡張幅、転位ループの直径、および両者のなす角度により様々

な相互作用形態が現れ、これまでに知られていなかった４種類の相互作用を発見することができた。

こうした情報は多数の転位と転位ループが相互作用した後に形成される微細組織、またそれによる材

料の延性低下を予測するのに必須の情報となる。 
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