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1. は じ め に

金属材料の破壊はその多くが粒界破壊である.とくに

予想外にひくい応力で破壊が生ずるときはきまって粒界

破壊であり,ここに工学的に粒界破壊が重要な理由があ

る.粒界にある種の元素が偏析すると,その粒界が脆化

する現象は良く知られており,金属とりわけ鉄鋼の粒界

脆性は今日大きなテーマとなっている.破壊のみならず

粒界の種々の現象には原子尺度での挙動が大きく関与し

ている.したがって,破壊の機構を探る上で原子尺度の

情報が重要である.偏析のある粒界を原子尺度の観察は

実験的には高分解能電子顕微鏡1)や電界イオン顕微鏡2)

で行われている.これらは今のところほとんどが静的な

構造を解析するにとどまっており,動的に粒界挙動を観

察した例はあ亭り多くない.とくに破壊に関しては,そ

の進行は観察でとらえるにはあまりにも速い現象である

ため,原子尺度で破壊の進行を観察するのはほとんど不

可能と思われる.したがって,この間題に対しては計算

の手法を用いざるを得ない.偏析のある粒界の構造や結

合の状態を解明しようとする計算もすでに行われている

3)～5).これらの計算によってある程度偏析した粒界の構

造が明らかにされている.そこでつぎのステップとして,

粒界破壊の進行を計算で追ってゆくことになった.計算

のねらいは偏析の有無によって破壊の機構がどう違うの

か,破壊はどのような部分に進行してゆくのか,破壊の

進行を助けるような機構があるかというような点にあ

る.

2.計 算 法

破壊の進行を刻々追ってゆく串めに,分子動力学と呼

ばれる方法を用いた.原子間の結合のポテンシャルをあ

らかじめある関数 V(I,U,a)としておく.I,U,Zはそ

の原子位置の差である.このとき,原子はF-(-∂V/6x

-∂V/ay-∂V/∂Z)の力を受ける.このような力は全
ての原子間に存在するわけだからi番目の原子が周囲の

原子によって受ける力はつぎのようになる.
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ここでri,･はi番目の原子位置の差ベクトルである.

全ての原子がニュートン則に従うと仮定すれば,その原

子の受ける加速度at･がわかる.そこで時間Atが十分に

小さければ以下の式が近似的に成り立つ.

az･(i)-Fl･(i)/mt.

vt･(t･号 )-vz(t一昔)+ai(t)At (2)

rt･(teat)-ri伽 vt(t･晋 )At

ここでmiはi番目の原子の質量,I?iは速度,riは原

子の位置を表す.このようにして』f秒後の原子位置を

求めることができ,操り返し計算すれば原子の挙動が追

ってゆける.金属中の原子振動の周期は10~13秒程度で

あるのでAtは2×10-15秒とした.

原子間の結合はたとえば粒界の近傍とか,異種元素の

周辺では完全結晶の部分とは異なっていると予想でき

る.しかし,まずは同一のポテンシャルを用いて計算を

実行する.これが現在粒界構造計算として世界的に行わ

れている方式である.ポテンシャルの形状は簡便のため

球対称とし,他の原子の影響をまったく受けないものと

一仮定する.このような仮定のもとでも格子欠陥4)やアモ

ルファス6)などの計算に使われて重要な結果な得られて

いる.粒界計算でも同様と期待される.具体的には変形

されたMorseポテンシャル7)を使用した.

V(r)-Alexp(12x(r-ro)I

-2expt-α(r-ro)] r<ro

-Alexp(12x(r-ro))

-2exp卜x(r- Y｡))]×f(x) ro<r<rl

=0 rl<γ (3)

rは原子間の距離,i(I)はf(I)-3x4-8x3+6x2で

Y.<rでの V(r)-0とr<r｡での本来のMorseポテン

シャルとの速続性を保つ項で,I-(rl-r)/(r.-Y｡)で

ある.計算はBCC鉄中のリン偏析を対象とした.これら

の結合を表すポテンシャルの定数を表1に示した.
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