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1 は  じ  め  に

材料の強度や破壊の問題は,原 子レベルから構造物レ

ベルまで広い範囲に及んでいる.し かし,現 実の材料の

強度や破壊の問題 は非常 に複雑であるため,主 に

Griffithl)に始まる連続体力学的な取 り扱いがなされて

きており,こ の方面の研究は転位論マイクロメカニクス

などの理論や有限要素法などの数値計算法,AE波 解析

などの実験技法と結合して,多 大な発展を遂げている.

その一方,材 料の破壊は,微 視的には原子間結合の破

断や組み替えであるから,本 質的な理解のためには原子

レベルでの取 り扱いも重要である.こ のため表 1に示し

た目的で,原 子レベルでクラックの挙動の計算機シミュ

レーションカγ予われている。そこで本報告では,こ れら

のシミュレーションの歴史を辿るとともに,筆 者らの

行った研究についても述べたい。

クラックをモデル化する方法は表 2に示したように大

きく分けて3つある.1つ は原子構造模型で,ク ラック

表1 原 子レベルでのクラック進展のコンピュータシミュレー

ションの目的
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クラックが安定に存在し得る外力の範囲catdce trappingの
範囲)の決定。

クラック進展に対するエネルギー障壁を求める。

クラック先端の近傍における有効なκ値の評価。

J積分などの経路独立積分の評価。

対象物質が本質的に脆性か延性かの検討。

クラック先端からの転位の放出、クラック先端付近の構造の

変化をシミュレートする。

伝播速度や先端の分岐などクラックの動的性質を調べる。

温度による脆性―延性転移をシミュレートする。

複数モードの負荷における破壊挙動を調べる。

クラック進展に対する不純物原子の影響を調べる。
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材料の破壊は微視的には原子間結合の破断や組み替えであるから,ク ラックの進展の原子レベ

ルでのシミュレーションがマイクロメカニクスや有限要素法等の手法とならんできわめて重要

な研究手法となつている。本稿ではクラック進展の計算機シミュレーションのレビューを行う

とともに,SiCの 中のクラック挙動のシミュレーション結果について述べる.

図1 非 常に大きい連続体中にマクロなクラックを考え,そ の

先端のみを原子領域として扱うモデルの模式図 図はモー

ドIの負荷の場合を示しており,2εはクラックの長さで

ある.文 献4)より.

を導入 した微結晶体を取 り扱 う.周 期的境界条件を適用

する場合 もある。この方法は簡単だが,境 界の影響の間

題があり,連 続体力学で取 り扱った場合 との関連付けが

難 しい.第 2の 方法は格子力学理論
2)に

基づ く方法であ

る。無限大の格子の原子間結合を仮想的に切断すること

によリクラックを導入する.ク ラック長は有限であるが,

原子変位が解析的な形で求められることが長所である。

第3の方法は図1に示したように,マ クロな連続体中に

平坦なクラックを考え,そ の先端のみを原子領域として

表2 ク ラックを原子レベルでモデル化する方法

(la)1微 結晶体の内部にクラックを導入。

(lb)1微結晶体の表面からにクラックを導入。

(2)1格 子力学に基づき、無限大の結晶中で、仮想的な

原子間結合の切断によリクラックを導入。

(3)|マ クロな連続体中に非常に長いクラックを考え、

クラック先端のみを原子領域として扱う。
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扱う方法である.原 子レベルでの現象を弾性論と関連付

けて考察することが容易になる。なお,実 際には平面歪

の場合のみが扱われている.こ こではこの手法を
“
埋め

込み法
"と

呼ぶことにする.連 続体領域と原子領域とを

接続する方法 (境界条件)に より,こ の手法は幾つかに

分類される。

なお,[ABC](DEF)ク ラックとは,そ れぞれクラッ

クフロントが [ABC]方 向,ク ラック面が (DEF)面

であることを示 し,(ABC)[DEFl ク ラックとは, そ

れぞれクラック面が (ABC)面 ,ク ラック進展方向が

[DEF]方 向であること,[ABC]ク ラックとは,ク

ラックフロントが [ABC]方 向であることを意味する

ことにする.ま た特に断わらない限り,ク ラックはモー

ドI,先 端の形状は直線状であるとする.通 常,大 文字

で書かれた応力拡大係数 (K値 )は 小文字で書かれたた

値のπ1/2倍で,文 献では両方力副明いられているが,本 報

告では後者は前者の K値 に換算し,単 位もPam1/2に統
一した。

2.従 来のクラック進展素過程の計算機

シミュレーション

原子レベルでクラック進展の素過程を解明しようとす

るシミュレーションは,1970年代に入る直前に始められ

た.そ れ以降,ほ ぼ1970年代半ばまでがシミュレーショ

ンそれ自体の立ち上がりの時期であるといえる そ して

1980年代に入り,シ ミュレーションが実際に何らかの間

題解明のために行われるようになった。ここでは紙面の

都合上,こ れらシミュレーションの中でも,特 に破壊力

学で重要なパラメータである K値 と関連付けた取 り扱

いの可能な,上 述の埋め込み法を用いた実例の一部につ

いて概略を述べるにとどめる.な お,ク ラック進展のシ

ミュレーション全般については,文 献3)を参照されたい.

1970年代初頭か ら,Battd Memonal lnsthuteの グ

ループは,図 1に示した手法を用いて鉾Feに おける一

連のモードIク ラックの進展のシミュレーションを行っ

ている4)～11).方
位はく100〉{100}である。境界条件につ

いては,原 子領域を囲む連続体中にも原子が存在すると

考え,こ れらの原子を線形弾性論
12)の

解に基づいて変

位させ,原 子領域のみを緩和させる方法 (`lxed bound‐

ary condition',固定境界条件)と ,原 子領域の緩和の促

進のため,連 続体領域をも同時に緩和させる方法
1°～1°

(`lxibtt boundary cOndition',柔軟境界条件)とが用い

られている

まず,臨 界応力拡大係数 Kcを ポテンシャルエネル

ギーがクラック先端の位置に存在 しなくなる場合の K

値 として求め,穐 =0,78MPam1/2な る結果が得 られ

た
4)。この値はポテンシャルと線形弾性論から求めた

Grifithの臨界応力拡大係数 聰 =0,77MPam1/2に はぼ
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近い値であった。

しかし,ク ラック進展を始めるのに必要な K値 に関

しては,意 外な結果が得られた。連続体領域を等方弾性

論で記述 した場合,K=3.H%で {110)面内のクラック

の進展カギ),異 方性弾性論を用いた場合 K=2.7別 ヽ

で(100)面内のクラック進展が見られた8)のである。離

散的なモデルではがあるK値 の範囲でクラックが進展

も後退もせず安定に存在するため
16),聰 の3倍 の負荷

でクラック進展が生じたとしても,必 ずしも異常ではな

い。しかし意外な結果であることに変わりはなく,原 因

の可能性としてシミュレーションでは不純物原子がない

ことや熱振動の影響を考慮していないことが挙げられて

いる8).

このため,ク ラックが進展を開始するに要する負荷は

原子レベルの立場から本当に丞もの3倍程度なのか否か,

論争が始まった.

Battel MemOrial lnstituteのグループからやや遅れて,

Sinclairら17)～20)は_連 のダイヤモンド型物質の [011]

(111)ク ラック進展のシミュレ,シ ョンを行った。そこ

ではまず,ダ イヤモンド,Si,Geの 中のクラックもfQ

付近の負荷で安定に存在できることが示された
17),18).

続いて独 自の柔軟境界条件
22)により,Si中 のクラッ

クが安定に存在できる κ値の上限と下限 (それぞれ

Knh,κ max)が 求められた20)。
その結果,原 子間ポテ

ンシャルの選択により,K面 はスもの0.34倍から0.99

倍,塩 axは1.2倍から2.5倍になることが示された。但

し,KG=0・ 727MPam1/2で ぁる.し たがって,Battelグ

ループ7).8)の
結論は,手 法の不完全さに起因する誤りで

ある可能性が高まったが,決 着がつ くのは1980年代で

あった

1970年代半ばから,具 体的な物質を念頭においてシ

ミュレーションの空白期が続く。しかし,1980年 代前期

から新 しい手法を取 り入れたシミュレーションが行われ

始めた。クラックのシミュレーションが可能であること

を示すための研究から,何 らかの問題解決を目的とした

研究へ比重が移ってきたのもこの頃である。

その代表といえるのが,原 子レベルのモデルに有限要

素法を組み合わせたMullinsら23)-20ゃKohlhoffら27)

による一連のα―Fe中 のクラック進展のシミュレーショ

ンである。それ以前のシミュレーションでは,連 続体領

域は線形弾性論に従うとされ, しかもクラックのモード

はモードIに 限られていた。これに対し,連 続体領域を

有限要素法で扱うことにより,原 子領域と併せてモデル

全体を十分緩和すること力゙でき,結 果の信頼性が向上す

るほか,混 合モードのクラックが扱えるようになるのも

この方法の利点である.

その結果,ま ず [010](001)クラックが安定に存在で

きるK値 の下限と上限は,そ れぞれ0.7舒ヽ と1.42%,
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[110](001)クラックにおいてはそれぞれ0.8"ヽ およ

び1.1"も であった
23)。ただ し,[010](001)お よび

[110](001)ク ラックにつ い て はそれぞ れ 聰 =

0.6905MPam1/2,KG=0・ 7070MPam1/2でぁる.両 者の

結果にある程度の差はあるものの,い ずれの方位におい

ても,ク ラック進展開始に要するκ値は丞もの 3倍 に

は及ばない値である.

この結果によって,緩 和が十分なされるならば,少 な

くとも鉾Feに おいては 氏)に近い大きさの負荷でク

ラックが進展を開始することが示されたため,ク ラック

進展のシミュレーションの信頼性が確立され,具 体的な

問題解決に応用する機運が盛 り上がった.た とえばク

ラック先端からおよそ格子定数の20倍を越えた領域では,

緩和後の原子配置は線形弾性論に基づく変位にはとんど

一致することが示された
23),α Fe中 の水素原子は脆化

の作用を有すること25)が
示された.

しかし,原 子レベルのモデルに有限要素法を組み合わ

せた手法の利点が大いに発揮された例として,次 の2例

を挙げねばならない。その 1つはクラック進展速度の上

限を評価するためのもので,一 定負荷のもとで [101]

(010)クラック進展の動的なシミュレーションが行われ

た
24).その結果, まっす ぐに進展するクラックの速度

は。 (等方性を仮定した場合の横波速さ)の 0.2～0.55

倍の範囲にあり,K値 が1.田%に 達 した場合には図 2

のようなクラックの (101)面への分岐が見られた.ク

ラック進展速度が のの約0.6倍を越える場合,応 力が最

大 となる方位はクラック面の法線方向でないことが,

ErdOgan28)による等方弾性論に基づいた計算から求めら

れており,シ ミュレーションの結果はこれと一致してい

る。高応力下でのクラックの分岐は実験的にも確認され

ている29).

もう1つ はモードIとモードⅡとの混合応力下におけ

る鉾Feの 破壊のシミュレーション26)で
,ク ラックの方

位は [101](010)である。この場合,モ ードIお よびⅡ

α Feにおけるl101](001)クラックの(101)面への分岐

K=1.8Kcで ある。文献24)より.
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に対 す る臨界応力拡大係 数 は,そ れぞれ KIG=

1.7070MPam1/2ぉょび K2G=0・7476MPam1/2でぁる。

負荷をさまざまに変化させてシミュレーションを行った

結果,モ ードIの負荷が支配的である場合クラックの脆

性的な進展が生ずるのに対し,モ ードⅡの成分の増加に

ついて転位または双晶が生成され,延 性破壊が生ずる傾

向があることが示された。この結果を相図にしたのが図

3で ある。

Kohlhoffら
27)も

原子レベルのモデルと有限要素法を

組み合わせた手法を用い,α―Feに おける [001](010),

[101](010)および [101](101)クラックの進展のシ

ミュレーションを行っている。臨界応力ぎりぎりの負荷

から0.冒ヽ /psで負荷を増加させ,原 子領域を緩和する

ことにより,ク ラック進展の動的なシミュレーションを

行っている。最初のクラックの方位では傾いた労開が,

次の方位では完全脆性破壊が,最 後の方位では転位の放

出と (121)双品の発生を見ている.

さて,今 までのような変位によって境界条件を与える

手法では,原 子領域内での原子のさまざまな挙動,特 に

転位の生成が抑制されてしまう可能性が高い。このため,

境界上の原子に個々に一定の力を作用させることで境界

条件を課する手法が MITの グループ
30)-32)により開発

されており (応力境界条件),針 Feお よびCuに おける

クラック進展のシミュレーションに利用されている.

その結果,鉾 Feの クラックはKノpsの0.8から1.2倍

の負荷のもとで安定に存在できること,仮 に固定境界条

件を用いた場合,原 子の変位が抑制され,ク ラック先端

付近に充分な負荷が作用しないことが明らかにされ

k1/klG

図3 混 合モードの負荷における″Feの[101](010)クラック

の挙動.文 献26)より.

A:構 造の変化無し

B:(010)面 上の労開.

C

D

E

(010)面以外の面上の労開

転位の発生

転位と双品の発生

F:転 位または双品の発生とこれに続く(010)面以外の面

上のクラック進展

1             2

k1/klG

図 2
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た
30.こ のことから″Feで クラックが進展し始めるK

値は丞し程度かその3倍前後かという論争に,明 確な決

着がついたことになった。また,Cu中 のクラックでは

κ=0.&%の もとで転位が放出されたため,Cuは 本質

的に延性物質であるとの結論も得られている30).

これに続いて Cheungら はα―Feの 温度による脆性―

延性転移のシミュレーション31)を
行い,そ の結果を

Riceと ThOmsOn3めのクラック先端からの転移ループ発

生のモデルと関連付けて考察しており
32),脆

性―延性転

移が室温付近を境として生ずること,転 移放出の活性化

エネルギーは5.leVで ,Riceと Tl10msOnのモデルに基

づ く値 (81eDに 比べ非常に小さく,こ れにはクラッ

ク先端の応力集中による局所的な弾性定数の軟化の影響

が大きいことが指摘されている.

Hoagindら 34),35)は
,ク ラックの線形弾性論を原子レ

ベルのモデルを用いた結果と比較し,前 者がどの程度微

視的な領域で成立するか確認する基礎的な目的から,

Alに ついて 3つ の方位のクラックの進展と転位放出の

シミュレーションを行い,結 果を線形弾性論の結果と比

較 し,Eshelby30の F積 分とν積分の経路独立性の評

価 を行った.ク ラックの方位 は (010)[001],(lTO)

[001],(110)[1121である。

その結果,K=0.4MPam1/2で はどのモデルのクラッ

クも安定であった.そ こでクラック先端付近の原子変位

のx成 分 得 を用いてクラック進展 ・後退と有効なK値

の評価を行っており,弾 性場の原点が元のクラック先端

位置さらlnm程 度後退したことと有効なK値 が与えた

K値 の約70%で あることを結果として述べている30.

また,シ ミュレーションの結果に基づいて F積 分とν

積分を計算した結果,ク ラックが鋭い場合,F積 分 。ν

積分とも線形弾性論の予想にはぼ一致していることが

解った3D .

3.β S̈iCにおけるクラック進展のシミュレーション

シミュレーションでは原子レベルのモデル化を行うた

め,TersOffの多体原子間ポテンシャル41)を
用いた。こ

れは共有結合を扱うために結合角に対する依存性を取り

入れたポテンシャルの中で,化 合物を扱えるものである.

クラックのモデル化には,結 果をK値 で示された負

荷と関連させて考察するため,図 1の ような埋め込み模

型を用いた 原 子領域と連続体領域の接続のため,問 題

に応 じ固定境界条件または応力境界条件を用いた。この

モデルに対 しK値 で示される一定の負荷を与え,分 子

動力学法での緩和により,結 果を求める。なお,Ter_

sOffポテンシャルから求めたβ SiCの κG値 は,[l10]

(111)および [112](111)クラックについてそれぞれ

1.597×106Pam1/2ぉょび1.589×106Pam1/2で,実 験で求

められた (111)面上の硬貨状クラックについての破壊

48
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靭性値3.23×106Pam1/24のの約1/2である。

最初に,β―SiC中 の [110](111)クラック進展の静的

なシミュレーションを行った40,40.ク ラックが安定に

存在できるK値 の範囲を求めるとともに,線 形弾性論

がどの程度クラック先端の近傍まで成立しているか確認

することがその目的である。なお,固 定境界条件を用い

ており,境 界の影響を避けるため4320個という多くの原

子を扱った.

その結果,聰 の0.6～3.4という広い負荷の範囲で,

クラックが安定であることが示された.こ れは従来行わ

れていたα Feに関するシミュレーションの結果と比べ

て非常 に広 い。 また, K=3.口 、 ではクラックは

(111)面上を進展せず,(001)面 上に向かった。図4に ,

K=3.引 Qに おける緩和後のクラック先端付近の原子

構造を示す.

この結果の妥当性の確認のため,ク ラック進展による

ポテンシャルエネルギーの変化を近似的に計算した。

その結果,K=0.別 %で は,ク ラック先端の移動に

伴うポテンシャルエネルギーの山がないのに対し,κ=

0.“もでは途中に山が発生しており,ク ラックが安定

に存在できるκ値の下限について,シ ミュレーション

κ*=35に おけるクラック先端付近の原子配置

la)緩和前.(b)緩和後.

図 4
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図7 K=3 2Kc‐における理想的なクラック進展に伴うポテン

シャルエネルギー変化

その活性化エネルギーは1.4×10~9J/mで あることがわ

かった.こ の値に相当する分だけ表面エネルギーカ'本来

の値より大きいと仮定してクラック進展に要する元の

鍵 の1.4倍となり,K=3聰 程度でクラックが進展し

たシミュレーションの結果と一致しない。このため,破

壊を議論する場合,無 負荷あるいは中立な負荷を与えた

系の挙動から実際の破壊挙動を予想する方法には限界が

あることがわかる.

線型弾性論がどの程度微視的な領域まで妥当性を有す

るかは,破 壊の議論の基礎として興味深ち問題である.

そこでシミュレーションから得 られた原子配置からク

ラック先端位置のX方 向の移動量と有効なK値 の評価

を行った。シミュレーションの結果得られた原子 グの変

位を場:ク ラック先端のx座 標が亀荀,応 力拡大係数が

絶街である場合に線型弾性論から求められる原子 プの変

位を磁_と して,最 ガヽイヒすべき目的関数 Eを

E=澪1磁二
~ぬ
醐12,    (1)

で定義する.亀 荀および氏荀を変化させることにより,

目的関数 Eを 最小化する.Eが 最小となるときの亀衝
および KLaが ,そ れぞれクラック先端の有効なx座 標

亀ffおよび有効なK値 4ffで ある。この場合,■ ff>0

はクラック進展,鍵 ff<0は クラック後退を意味する.

また,4rが 与えた K値 を上回っていればクラック先

端で線型弾性論の予測を越えた変位が発生していること

になる.下 回っていれば何等かの緩和機構の作用で,負

荷が完全に伝達されなくなっていることが示唆される.

また,有 効なクラック先端位置の図で,縦 軸の正の方向

がクラック進展,負 の方向がクラック後退を示す.同 様

に(b)には4ffの 与えた κ値からのずれδ4“ =4ff一 K

を示す.

その結果,K=0.5KGで はクラック先端位置が,図

9に示したように,ほ ぼ格子の周期長程度後退している

い
く
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図6 K=06K6に おける理想的なクラック進展に伴うポテン

シャルエネルギー変化.

の結果は妥当であることが示された (それぞれ図5お よ

び図6).K=0."化 でもκ=0.6KGで もクラック後退

はエネルギー的には有利であるが,後 者め場合クラック

後退過程は3× 10~1°J/mの エネルギー障壁を経由する

過程であることがわかる.
一方,上 限に関して,図 7に 示 したように,エ ネル

ギーの障壁は K=3.2竃 で見られなくなった。この値

は上のシミュレーションでの値に比べややイヽさいが,κ
=3聰 程度という点で一致 している.さ らに,K=

3."%で (111)面上の進展 と (001)面へのクラック

の偏向の2つの経路について,進 展によるポテンシャル

エネルギー変化を計算した.こ の結果,図 4に示したよ

うに,進 展の初期過程においては後者が進展の初期過程

においては5× 10~10」程有利であることが示された.

したがって上のシミュレーションの結果は妥当であると

いえる.

また,K=聰 前後でも同様の計算を行い,ク ラック

の進展と後退に対 し中立な負荷は丞もの1.1～1.2倍で,
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R   (in 10~Pm)

図10 K=0“ も におけるクラック先端位置の移動

R    On 10 1Pm)

KO.“ も における有効なK値 の与えたK値 からの変化.

R    (in 10~Pm)

図12 K=3.4Kcに おける有効なK値 の与えたK値からの変化

よび12に,そ れぞれ K=0 .“ 鼈 および3.4ヽ における

有効な K値 の与えた K値 からの変化を示す.さ て,図

13のように,K〒 3.4KGで は,4ffは Rが 列ヽさくなる

程その絶対値が大きくなるような変化を示さず,む しろ

Rの 増加にしたがってあるところでピークに達 し,そ

の後減少に転ずる傾向を示している。言い換えると,ク

ラック先端からある程度離れた領域が,先 端から非常に

近い部分よりも負荷に敏感に反応している。これは以下

のように解釈できる.K=3.4宅 では負荷は中立な値

を上回っているため,ク ラック先端はポテンシャルの障

壁に捕えられながらも進展しようとする.し かし,与 え

た負荷が大きいためクラック先端に歪が激しく集中して
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κ=3.5Kc‐におけるクラックの挙動に伴うポテンシャル

エネルギー変化

la)理想的なクラック進展 (b)(001)面に交差するSi―C結

合の解離(図4)

R    (in 10~Pm)

図9 K=0.冒 化におけるクラック先端位置の移動:

ことが明らかとなった。K=0.6fQで は, 図10のよう

に,ク ラック先端は殆ど動いていない.し たがって,ク

ラックの原子配置からK=0."ヽ のクラ́ックが後退 し

たとした見方は正しいことが裏付けられた。また,有 効

な K値 に関し,ク ラック先端から2× 10~9m以 内の領

域では有効な K値 は上昇しており,そ の値は負荷によ

りKGの 0.2～0.4倍程度という結果力γ尋られた。図11お
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R    ln 10~Pm)

図13 K〒3.綱化におけるクラック先端位置の移動

おり,原 子間の結合が浅くなることから負荷がクラック

先端まで十分に伝達されない。このため,亀 .か らク

ラック先端周辺の原子配置を考える限り,ク ラック先端

からある程度離れた領域が負荷に対して敏感に応答する.

しかしこの結果は,歪 の集中はクラック先端ほど激しい

ことを考えれば,δ4“ が R<2× 10~9mの 範囲でのみ

顕著に上昇していることと矛盾しない。したがって,ク

ラック先端から2X10~9m以 上離れた領域では線型弾

性論はほぼ妥当であると言えよう.田 中ら無機材研のグ

ループが行った15R―サイアロン,Siお よび6H SiCに

おけるクラック先端の原子レベルでの電顕観察
43)～45)

や,α―Feに関するMullinsら23)のシミュレーション,

Alに関するHoaglandら34)のシミュレーションからも,

クラック先端付近で線型弾性論がどの程度妥当か研究さ

れており,ク ラック先端から1～ 4×10~9m以上離れ

た領域ではほぼ妥当であると結論されている。本研究の

結果も,オ ーダーとしてはこれらと一致している.

続いて,β―SiC中の [l10](111)クラックの有限温度

での挙動を明らかにすることを目的としたシミュレー

ションを,埋 め込み模型と応力境界条件で行った46),47).

設定温度は300Kから2000Kである.ク ラック進展に要

するK値 に関し,300Kで はK=3."鮎 ,1000Kで は

K=2.8q,1000Kで はK=2.夕 鮎 でクラック進展が

見られた.静 的なシミュレーションに比べ,ク ラック進

図14 K=1.ω 化 におけるクラックの進展挙動

左から順に1×10~12seC後, 1.2×10~12seC後,

3×1 0 ~ 1 2 s e C後.
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展に要する K値 は低下している.K=2.創 %に おける

クラック進展のエネルギー障壁は3.1×10~19」であるの

に対 し,温 度1000Kは 1原子当り2.1×10~20Jで ぁり,

約1/15に 過 ぎない。したがって,熱 膨張による弾性定

数の低下があると考えられる。

またクラック進展挙動に関し,温 度300Kで 負荷 K=

3.ν%の 場合,ク ラック進展の初期過程においてはほ

ぼ脆性的なクラックの進展が見られた。これ以外でク

ラックが進展した場合,一 見複雑な破壊挙動が見られて

いるが,原 子の移動から,ほ とんどの場合 (111)面 に

交差する原子間結合の破断が見られている.負 荷の緩和

の機構はクラック先端における2次 的なクラックあるい

はボイドであり,こ れらが元のクラックとつながること

によってクラック先端が鈍化している.β―SiCに おける

脆性―延性転移の機構として,先 端の鈍化が挙げられる.

最後に,β SiC中 の ll12](111)ク ラック進展のシ

ミュレーションを埋め込み模型で行った.[110](111)

クラックとの比較を目的として, ll12](111)ク ラック

進展のシミュレーションを行い,ま た,ク ラック進展に

対する手ネルギー障壁を求めた。その結果,K=1.∝ 鮎

では,図 14に示したようにクラックが進展しており,こ

のことは図15に示 したクラック進展のポテンシャルエネ

ルギー変化の計算結果にも反映している。この結果は

[110](111)ク ラックに関する結果とは大きく異なる.

実験的にはβ SiCの (111)面 上に硬貨上のクラックが

発生することが確認されており
42),特

に進展方向の方

位依存性は報告されていない.こ のため,実 際の進展過

程におけるクラックフロントは複雑な構造になっている

可能性が高い。

ここで紹介 したβ―SiCの クラック進展のシミュレー

ションを行うに当たり, 日本クレイl■lの渡辺庸一氏には,

同社のコンピュータを快 く利用させて頂くと共に,数 値

計算技法全般について適切な御教示を頂いた。ここに深

く感謝する次第である. (1993年7月 15日受理)
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