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原子力分野における構造材料は放射性物質を閉じ込めるという非常に重要な役割を担っており、究

極の信頼性が求められている。照射や時間経過によって材料の微細構造がどのように変化するのか、

そしてその変化によってどのような機械的性質の変化・劣化がもたらされるのかについては定性的に

はある程度の理解が得られている（Fig.1）。しかしながら、実際の材料では Fig. 1で示したような素

課程が複雑に相互作用しており、そのシナジー効果は残念ながら我々の理解を超えている。 

このような材料の複雑現象に対して、原子スケールから装置スケールまで切れ目なしで連結された

モデリング手法、いわゆるマルチスケール材料モデリング手法が解決のキーとなると期待されてきた。

しかしながら、これまでのところその試みが成功したとは言い難い。その原因の一つは、原子スケー

ルの材料物理の理解がいまだに十分ではないことが挙げられる。たとえば、典型的な材料中の格子欠

陥で変形の担い手である転位がどのように動いたり、他の欠陥と相互作用したりするのかは電子・原

子スケールで完全には理解されていない。よってそのような不正確な情報に基づいても正確なマクロ

スケールのモデルを構築できないと考えられる。 

ただ幸運なことに、京コンピュータに代表されるように計算機技術は近年も順調に発展してきた。

そして我々は、徐々にではあるが、これまで到達できなかった規模・精度でより正確な原子スケール

の計算ができるようになってきている。本発表では、Fig. 1に示したような原子力材料におきる変化

を概説するとともに、鉄鋼材料やタングステン材の第一原理・分子動力学シミュレーション最近得ら

れたいくつかの成果を、実験的ツールとして定着している電子顕微鏡、アトムプローブトモグラフィ、

硬さ試験などの実験的エビデンスを意識しながら紹介する。 

 

 
 

Fig. 1 照射や経年がもたらす材料の微細構造変化と機械的特性変化の概念図 
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