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1. は じ  め  に

結晶固体の塑性変形は転位の運動によつて起こる。従っ

て,結 晶固体の強度は転位の運動に対する障害の大きさに

よって決まる。すべての結晶団体に存在する最も基本的な

障害にパイエルス ・ポテンシャルがある
1).こ
れは,結 晶

格子の周期性に従う転位の自己エネルギ
ーの周期的な変動

であり,転 位がこのような周期的な障害を越えながら起こ

す運動をパイエルス機構による転位の運動とよぶ。従来,

パイエルス機構による転位の運動の理論計算は,あ るすべ

り面 (″
一面)上 に 1次元のパイエルス ・ポテンシャル

L(χ)を仮定して行われてきた
2-→。ここでzは転位線

の方向を示し,″は転位の運動方向に対応する。しかしな

がら,転 位がらせん転位の場合,そ の運動を最も
一般的に

取り扱うには,す べり面をアプリオリに特定することをせ

ず,転 位線に垂直な面内に2次元のパイエルス ・ポテンシ

ャルし (κ,y)を 仮定し,そ の中での転位の運動を調
べる

必要がある。なぜなら,ら せん転位は原理的には任意の方

向に運動できるからである。特に,結 晶構造の対称性に由

来して発現する塑性異方性を系統的に理解する上で,こ の

ような取り扱いが重要となる。

最近,我 々はこのようならせん転位の2次元パイエル

ス・ポテンシヤル中の運動を転位の線張カモデルを用いて

取り扱う方法を初めて定式化した
5,0。本稿ではこの定式

化と,それを<111>ら せん転位が塑性変形を支配してい

るbcc金属に応用した研究について述べる. I

2.2次 元パイエルス ・ポテンシャル中の転位の熱活性化

運動

パイエルス機構による転位の熱活性化運動の素過程は,

ある安定位置にいる転位が外応力により,隣 の安定位置に
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活性化障壁を越えて飛び移る過程である。Fig.1に2次元

パイエルス 。ポテンシャル中のこのような過程の模式図を

示す。ここでは,最 初の安定位置が Iであり,飛 び移る先

の安定位置がⅡである。夕1応力による仕事を含めた,転 位

が感ずる実効的なポテンシャル (後述,式 (2))は Iの位

置がIの位置より低い。本節の目的はこのような遷移の活

性化エネルギーを求める式を導くことである。

さて,転 位の全エネルギ
ーは,転 位の配置r(て)=[χ

(z),y(z)]の 関数としてE(r(て ))と いう形で与えられ

る。いま,空 間の各点が転位の
一つ一つの配置に対応する

ような多次元空間 (無限次元空間)を 考える (Fig。2).転

位の遷移の過程はこの多次元空間において初期配置と最終

配置に対応する2点間の経路を指定することで記述され

る。実際に起こる過程はFig.2に示すような最も 「楽な」

経路に沿うと考えてよい。このとき,こ の経路上でのエネ

ルギー最大の点 (Fig。2の点 C)の エネルギーと,始 点

(点A)の エネルギーの差が遷移の活性化エネルギ
ーを与

Z

Fig。1 2次 元パイエルス ・ポテンシャル yP(ぁ ッ)中 の転位の遷

移の過程の模式図.あ る安定位置 (I)に いた転位が隣の

安定位置 (Ⅱ)に 移ろうとしている.*東
京大学生産技術研究所 第 1部
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感ずる実効的なポテンシャルエネルギー,す なわちパイエ

ルス ・ポテンシャルからwOrk d̈oncの項を引いたものであ

る。これはτを外せん断応力,わ をバーガース ・ベクトル

の大きさ,nを 最大せん断応力が作用する面の方位 (次節

参照)と して

Φ(r)=L(r)_τbr.n……………………………………。(2)

とかける。Fig。2の 点 Cの ような鞍部点の転位の配置 r

(て)は 式 (1)の積分汎関数の停留点に対応 し,従 って式

(1)の オイラー ・ラグランジュの方程式,

Fig.2 転位の配置r(z)=[χ (z),ッ (z)]の関数として表した
転位の全エネルギーE(r(D)の 模式図。ここでは転位の
配置を表す多次元空間をw平 面にとり,z方 向に全エネ
ルギーの値をプロットしてある。A,Bは それぞれ転位の
初期配置,最 終配置に対応し,太 線は最も 「楽な」遷移の
経路を示す。この経路上の最高点をcと する。cは このエ

ネルギー面の鞍部点である。

える。ここで点 cは いわゆる鞍部点 になっている。結局

この鞍部点の転位配置を見つけることが課題 となる。

例えば,Fig.1に おいて Iの位置にいる直線転位が直線

の形を保ったままⅡの位置に遷移するような過程もFig.2

において点Aと 点Bを 結ぶある経路に対応するが,こ の

ような過程はエネルギーの高いところを通るため実際には

起こらず,Fig。1に示すように転位の一部が張り出して,

その先端部が位置Ⅱに至ってキンク対を形成し,そ のキン

タ対がお互いに離れていって転位線全体が位置Ⅱに移動す

るような過程がFig.2に 示すような最も「楽な」経路に対応

し,実 現する。このような張り出しの途中のどこかに鞍部

点配置がある。

線張カモデルを用いると転位の全エネルギーE(r(z))
は,初 期配置のエネルギーを基準にして

■〈J)〓E[IJ,ズJ])〓二『+び)dZ…………(1)

弓「Iプ十協身
び=Φ (X,y)一Φ(χO,yO)

とかける.こ こで r,υ はそれぞれ線張カエネルギー,ポ

テンシャルエネルギーに対応する。また「は線張力,rO=

[χO,yO]は 転位の初期位置,Φ (r)は 外応力下での転位が

協=翌製   ③
を満たす。鞍部点配置は境界条件

χ(―∞)=χ(+∞)=χO,y(―∞〕=y〔+∞)〓y0

の下での式 (3)の 解として与えられる。

さて,式 (3)は zを時間′に置き換えると質量「の質点

が 2次 元ポテンシャルy=_υ 中を運動する場合のニュ
ートンの運動方程式となる。この力学系のアナロジーを用

いると,転 位の鞍部点配置は次のような質′点の運動に対応

することがわかる。1)ポ テンシャルyの 極大点 rOに置か

れた質点がある方向に転がり始める。2)ポ テンシャルの

谷に至るまでに運動エネルギーを得た質点がポテンシャル

の山を登 り初め,運 動エネルギーを失いつつy(磁 )=y

(rO)なる点ちに達 し,停 止する。3)質 点が 1)2)の 経

路を逆にたどり元の位置 rOに至る。最初の転が り出しの

方向が適当でなければ,質 点は元の位置に戻ってこない。

逆に正しい方向に転がり始めれば,運 動方程式が時間反転

対称であるため,往 きと帰 りが正確に同じ経路をたどる。

そこで往きか帰りか, どちらかの経路を見つければ十分で

あり,実 際の計算は位置Ⅱのまわりの,値 y(rO)の 等高

線上の種々の点から質点を転がし始めてrOに至る経路を

みつければよい (Fig.4参照)。また,質 点の運動中に運

動エネルギーとポテンシャルエネルギーの和が保存される

ことから常にr+び =0す なわちr=yが 成 り立つ。こ

れは転位の鞍部J点配置において,い たるところで,線 張力
エネルギーとポテンシャルエネルギーが等 しいことを意味

する。r=yを 式 (1)に 代入 し,〃 面内の経路に沿った

積分に直すと,鞍 部点配置の転位の全エネルギー,す なわ

ち遷移の過程の活性化エネルギームEは ,
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えることでΦ (r)が 決まり,そ れに対 して,前 節の方法

」 =2A / 2「
∫P'′ … … … … … … … ・④  で 各遷移

の活旧 ヒエネルギー場 に DO= Lと の

が計算 される。

転位の速度ベク トル vは ■ χそれに温度 Tの 関数 とし

て,

t鋭 叩p[甲 )L…… ⑥
とかける。ここで ‰は振動数因子,RJ(1=1,2,3)は

遷移ベクトルである (Fig。3)。実験ではχ,r一 定の下でτ

を徐々に大きくしていき,転 位速度が実験条件によつて決

まるある値νεに達したときのτ(これを■とする)の 値と

そのときの転位の平均的な運動方向Ψ (101)(面 との間の

角度として定義する)が 慣1定される。■及びΨのχ及びr

依存性を式 (6)に より計算 し,そ れらを実験デ
ータと比

較する。

実際の計算は,α
一Fcな どのbcc遷移金属をシミュレー

トするために以下の値を用いた
め。すなわち,b=2.8×

1010m,″
3=2.0× 1018J,vO=1013/s,「 =″

2/2,yO=

1.0×10~3ψ
2と
した。また実験条件からソε

=10~6m/Sと

した。

( 1 0 1 }χ . . .

とかける。ここでグJ=yグχ2+Jッ2でぁる。

3.bcc格 子への応用

本節では,前 節の理論 に基づいて bcc格 子中の b=

1/2<111>の らせん転位の運動を考察する。bcc格子を<

111>方 向からながめると,<111>に 平行な原子列が格

子定数α=(2√ /3)lblの 三角格子を組んでいることがわ

かる (Fig.3)。 <111>軸 は3回対称軸であり,2次 元パ

イエルス 。ポテンシャルは3“の点群対称性をもつ必要が

ある。さらに3角格子の3角形の中心に交互に山と谷をも

つことが簡単な格子幾何学的な考察から示される
つ。ここ

では,こ のような特徴をもった最も単純な関数として次の

形のパイエルス ・ポテンシャルを仮定する (Fig.3).

ん( r ) =―y O二 s i n ( G :‐r ) .…………… ………………。(5 )

ここでQ= 2 / (√ 万)卜n p扇 /司, C“P扇
/ 3 1

(j=1,2,3)で ある.最 大せん断応力の作用する面と

(101)面の間の角度をχとする。これは式 (2)におして

n=[cos%sin剤 とすることに対応する。χ=-30°,

0°,30°はそれぞれ (112)(101)(211)面のせん断に対応

する。Fig.3のように-30°<χ <30°の外応力下で転位

はある安定位置BOからBl,B2'B3の 3つの隣接する安定

位置に遷移可能である。実験パラメータであるηχを与

R静3晨
嘲ず犠認fぶ寵纂ギ77二tIЪ¬鑑
小点,Cは 極大点である。L(i=1,2,3)は 遷移ベクト

ルである.点 線は各遷移の際の転位の張り出しの経路を模

式的に示す。

Fig.4 鞍部点配置の計算例。等高線図はχ=0°,τ
=0.2らのと

きの関数 y(r)を 示す。3つの大線は各遷移の鞍部点配置

の (111)面上への射影を示し,点 線は,値 υ(恥)の 等高

線を示す。
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Fig.4に鞍部点配置の計算例を示す。この等高線図は

χ
=0°,τ =0・2らのときの関数び (r)を 示す。ここでら

はパイエルス応力,す なわちび (r)の極小値が消失する

応力である。このυ (r)は Fig.3に示したyP(r)を 左右

に少 し傾けたものに対応する (式 (2)).3つ の大線が各

遷移の鞍部点配置の (111)面上への射影を示す。点線は,

値 υ (170)の等高線を示 し,各 鞍部点配置の転位の張 り

出しの頂点がこの点線上にのっている。これらの鞍部点配

置は,平 面的ではなく (つまり射影は直線ではなく),高

いyP(r)の 位置を避けて空間的に曲がっていることがわ

かる。

種々の■ χで同様な計算を行い,式 (4)で活性化エネ

Q                            。

χ (degree)

Fig.5 計算により求めた種々の温度での■
―
χ関係.

-20

…30
二30  -20  -10   0    1o   20   30

χ (degree)

Fig.6 計 算により求めた種々の温度でのΨ
―
χ関係。     11)

ルギーを求めた後に,式 (6)を 用いて■及びΨのχ及び

r依 存性を求めた (Fig.5,Fig.6).これは次のような特徴

をもっている。1)■ はrに 強く依存する。2)■ のχ依存

性は,低 温ほど強い。3)χ =30°の■がχ
=-30° の■よ

り大きい。4)低 温ではχの広い範囲でv=0° である。こ

れらは実験で得られているα一Feな どbcc遷移金属の塑

性データの特徴的な点をよく再現している。

4.お わ り に

らせん転位の2次元パイエルス ・ポテンシャル中の運動

を線張カモデルを用いて取 り扱う方法の定式化を行い,そ

れをbcc遷移金属に応用 した.3回 対称の単純なパイエル

ス ・ポテンシャルを用いた計算でbcc遷移金属の実験デー

タの特徴的な点がよく再現されることを示した。従来,bcc

金属の塑性異方性をらせん転位の特殊な芯構造とそれに伴

う挙動として説明しようとする試みが計算機シミュレーシ

ョンの立場から多 く行われてきた
の
。しかしながら本研究

の結果は,塑 性異方性の本質的な部分はらせん転位の周 り

の結晶構造の3回対称性に由来することであり,転 位芯の

構造の詳細は本質的でないことを示唆している。同様な方

法をhcp金属
l①
及びⅣ族,Ⅲ 一V族 半導体

1⊃
に応用する

試みが現在進行中である。

最後に本研究全般に亘って東京理科大学の竹内伸教授に

有益なご助言をいただいた。ここに深く感謝の意を表しま

す。

(1998年11月19日受理)
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