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概要

固体における欠陥構造の中でも特に、非線型領域での弾性効果が現れる 2相合金の相分離過程におけ

る欠陥の発生機構の解明や、大変形に対する 2相合金の弾性的な応答についての研究を行った。格予

定数の違いが顕著な二種の金属を混合した場合、界面付近で格子定数の違いを補い切れずに欠陥が

発生しやすい。こうしてできた界面のことを不整合な界面と言い、格子が界面で連続な場合を整合

な界面と言う。深くクエンチした系における弾性場は、結晶の不整合な界面をはじめとする欠陥構

造の現れる格好の題材である上、殆んど未開拓な領域である。さらに、理論的考察がなされていた

としても、それは分子動力学を用いたものか、静的な弾性場を仮定した方法であるため、 Phasefield 

modelで相分離と弾性場双方のダイナミクスにまで踏み込むことは今までできなかった。当研究で

は非線形な弾性理論であるFrenkel-Kontorovaモデルを2次元または3次元に拡張したモデルを採用

し、それに加えて転位と金属の成分との双方の相互作用を解明したという点で今までにない特色を

持っている。伝統的な線形な弾性モデルを非線形に拡張した上で数値計算を行い、転位と金属の成

分との相互作用について以下のような結論を得た。

まず、共存線よりも若干下に浅いクエンチをし、整合な界面を持った、 2相合金に特徴的なドメイ

ン構造を作り、そこで更に深いクエンチをすることで相分離が進行し、その結果自発的に整合な界

面から不整合な界面へと移り変わることを確認した。その際、転位は必ずペアで発生し、結晶のす

べり面は必ず2相のうち軟らかい方に優先的に進展することも確認された。この自発的な転位の発

生は、従来の線形理論や転位の理論では簡潔に記述できない現象で、当研究で初めて再現された成

果である。

通常の 1相合金では弾性変形領域以上の変形を加えると、降伏点と呼ばれる点を境に極端に応答

が減少し、その後塑性変形する。一方、 2相合金の場合は結晶のすべりが、析出している硬い結晶の

相の境界ですべりの進行が妨げられ、明確な降伏点が現れず、弾性応答は変形していくにつれ増加

し続ける。この効果は工学的に重要で、以前から良く知られていた結果であったが、今回用いた理

論形式で非常によく再現されることを確認した。

3次元での理論にも少し言及する。 3次元ではエネルギー的な要請から転位は点状ではなく、線状

を取る。通常線状の欠陥は境界から発生し、また別の境界で留まるか、ルーフを形成することでエ

ネルギー的に準安定な状態を取ろうとする。このような現象を当論文の枠組で美しく再現されるこ

とを確認した。

*本論文では一部カラーの画像があるが、これらの動画や PDPに焼き直したファイルが私のページ
http:j jstat.scphys.kyoto-u.ac.jp j-minamLajからダウンロードできるので、不明瞭な場合はそちらを参照のこ
と。

tE-mail:minamLa@scphys.kyoto-u.ac.jp 
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1 イントロダクション

1.1 合金の相分離(整合な界面の場合)

合金は工学的見地からも物理学的見地からも重要な研究対象である。金属を始めとする固体は応

用上大変形に対して硬いことが要求され、硬さを向上させる方法の一つに、二種の異なる金属を混

ぜ合わせる方法がある。合金の硬化機構は既に工学的にも十分研究されているが、何故敢えてここ

でもう一度この問題を提起するかは後程述べる。一方物理学的にも合金は非常に興味深い研究対象

で、転移点より温度を下に設定したとき、ミクロなModulatedPatternと呼ばれる金属に特徴的

なパターンを形成し、マクロな大きさの相分離は実現されない(図1)。また、ミクロなドメインは結

晶の対称性を反映した、角形のものが良く観察される。この現象は特にニッケルをベースとした合

金において顕著で、中でも Ni-Al合金は最も特徴的である。

図 1:Ni4Moの析出。 973Kで(a)12.8x 103秒間、 (b)864X 103秒間、 (c)2.6X 106秒間、 (d)5.2X 106 

秒間静置した際の時開発展[1]0

合金の相分離に関しては古くはBraggとWilliamsによる研究[2]に遡り、 CahnとHilliardによる

ダイナミクスの記述、 Cahnによる弾性場を採り入れた相分離の研究[3]を経て、最近では小貫・西

森らによるパターン形成の研究[4，5]などが為されている。以後、これらの歴史的経緯を追いかける

と共に、現在まであまり手の付けられていなかった問題点を簡単に列挙していくことにする。

1.2 Bragg四WilliamsTheoryと保存系のダイナミクス

1.2.1 Bragg-Williams Theory 

合金の相分離の研究はBraggとWilliamsによる相分離の研究開に端を発する。ある適当な大

きさを持ち、その内部に Q個の格子点を持つ格子を考え、二種類の金属ABの総粒子数がそれぞれ

NA、NBで、これがQ個の格子点全体に万遍無く充填している状況を考える。今、ある格子点で金
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相転移に伴う国体における欠陥発生の研究

属Aが存在する確率をCA、金属Bが存在する確率をCBとする。この定義から CA十CB= 1であるこ

とは前提として押えておかねばならない。この系における秩序パラメータψは以下のように定義さ
れる。

ψ=  CA -CB (1) 

隣り合う金属との相互作用として、隣と同種の金属のときエネルギーはJだけ下がり、異種の金属

のときJだけ上がるようにエネルギーの基準を取る。隣り合う金属が同種の確率はおおよそ CA.+ C~ 
で、異種の確率は2CACBと考えられるので、相互作用によるエネルギーは最接粒子数をzとして

E=÷川 C2+cL-2M]=÷JN

と秩序パラメータψのみで書き下すことができる。これにより分配関数は

z = _ _ ~~ _ . eXD r ß~zJ 11? 1 =疋!N
B
!叫 1-2v;-， 

となり、自由エネルギー密度はStirlingの公式 lnN!回 NlnN-Nを用いて

21fBW(ψ)=-1-lnZ k
B 
T J U VV ， .，.. I k

B 
TO 

1+ψ1-ψ zJ 12 
一一一ln(1 +ψ)十一一ln(1-ψ)一一ーが (4) 2 ---，- TI 2k

B
T 

と書き下すことができる。但しりoは単位格子の体積である。止こころでこの式は|ψ1<<1の極限で
Landau展開と同様の

(2) 

(3) 

kRT .A 
VO!BW(ψ) = ~(kBT -zJ)ψ=十三ーが+

12 
(5) 

という形を内包している。これにより、臨界温度九 =zJであることが分かるが、この論文では強

く相分離した系を扱うのでこの展開は用いず、 (4)式の形のまま扱うこととする。 (4)式はψ=土1で

発散するが、 ψ=土1の極限はA金属もしくはB金属の一方だけが十分多く、他方が十分少ない極

限であるため、このような領域ではStirlingの公式を適用すること自体が間違いであることに注意せ

ねばならない。本論文ではLandau展開の適用範囲は越えるがStirlingの公式の適用範囲内におさま

るような領域を扱う。これに更に勾配の項を加えることで、系全体の自由エネルギー汎関数は
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(6) 

と与えられる。

1.2.2 Cahn-Hilliard方程式 (ModelB) 

CahnとHilliardによって導かれた Cahn-Hilliard方程式に関して説明する。合金中では金属の総

量および成分比が保存されるため、単純な保存則

δψ 
一一 +V.J=O
θt 

(7) 
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南暁彦

が成立する。ここでJは金属粒子の流束である。この流東は、化学ポテンシャルの違いによって駆

動されるので、適当な輸送係数を入(ψ)として以下のように与えられる。

μ' w
w一ー

似
九
一
州

、
八

c
O

一

一一J 
μ 

(8) 

(9) 

これらの式を組み合わせることでψに関して完結した式

θψ 8FBW  
...:.....2.....=¥7.入(ψ)¥7一一一θt -， T / 8ψ 

、l
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ハU
唱
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〆
'
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‘、

が得られる。これがCahn-Hilliard方程式(ModelB)である。これを適当な計算スキームに代入

して計算すれば時間発展を計算できるが、この形式では当初金属の相分離で現れるとしたミクロ相

分離は実現されないことが分かっている。

ミクロ相分離の機構について最初に考察を行ったのはCahnである。

1.3 Cahnの理論

合金の相分離金属の格子の上で行われるため、必然的に格子による弾性相互作用と結合している。

このことを積極的に初めて採り入れたのはCahnである [3]0Cahnの理論では、二種類の合金を構成

している原子の半径の大きさの違いを採り入れ、格子定数の違いを補正するように弾性場が変形す

るように弾性場との結合項を採り入れた。

1.3.1 線形弾性理論

弾性場との結合の議論に入る前に、線形な弾性場と回転対称性に関して議論をしておく。空間上

の点 Tについて、その点における弾性体の変位をu(r)とすると、変形テンソルは

εij = ¥7iUj + ¥7j1ιz 、、‘『，
f
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1
1
 

このトレース部分

el=jεii = ¥7 . u (12) 

は局所的な体積変形を表す。変形は局所的な体積変形と勇断変形その他に分類することができるの

で、 (11)を
(_ 2¥2  

εu=lt74UJ+Vju--V-U5zJ)+-V-U623(13) ¥ • t ~J ' . J ~t d' ~~lJ J ' d 

と分離してやる。第一項は体積変形を除いた部分の変形で、第二項は体積変形のみの変形を表す。そ

こで第一項を新たに

ezJ=Wj+VFz-;vωij 日)

と書く。線形弾性理論ではこの変形に関して二次まで取るので、弾性エネルギーは

九1= J dr [~Cijkleijeぺ}(e~l (15) 

と書かれる。ここでCijklは四階のテンソルで、空間の対称性に依ってその形を変える。
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相転移に伴う固体における欠陥発生の研究

1.3.2 変形テンソルの書き換え(等方弾性場の場合)

如何なる回転変換に対しでも不変な弾性場の場合、 (15)は

九1= J dr [~μeL+;kdj (16) 

と書くことができるが、これは物理的に分かりやすい形に書き換えることが可能で、特に2次元では

え1= J dr [~μ{川z一川)2 十川y+ ¥lyUx内+jkdl (17) 

{}の中の第一項は一軸的に伸び縮みするときに値を持つ項で、第二項は勢断変形をするときに値を

持つ項である。これらは直感的に分かりやすい上に記述が簡便にという理由から改めて以下のよう

に書く。
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(18a) 

(18b) 

1.3.3 回転変換と対称性

回転変換に対する群論的対称性を議論する。ここで言う回転変換とは、系を固定し、ある原点に

対して観測している自分の座標を0だけ回転することである。つまり、空間上のベクトルは以下の

回転行列により変換される。

I cos e sin e ¥ 
R(()) = I . f) 

~-_.~ 

I ¥ -sin () cos () J 

この変換により、ベクトルはa'= R(e)αと変換される。一方、局所変形を表す(18)は

(19) 

er 
3 e3 cos 2e -e2 sin 2e 

(20a) 

(20b) 

(20c) 

e;=el 

e; e2 cos 2() + e3 sin 2() 

と変換される。

若干話は異なるが、これらの歪み成分はCompatibilityRelationという関係式を満たす。

マ2e1= (¥7; -\l~) e2 + 2¥7 x ¥7 ye3 (21) 

これは変数を消去したり、変数に対する拘束条件となったりして弾性場の時開発展に関して非常に

重要な関係式となる。

1.3.4 変形テンソルの書き換え (4回対称性のある弾性場の場合)

π/2の対称性のある場では(20)において()=π/2とすることによって歪み成分は

e} e} 

e2 -e2 

e; -e3 

(22a) 

(22b) 

(22c) 
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と変換される。この変換に対して不変である弾性エネルギーは以下のように書くことができる。

司
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(23) 

これが4回対称性のある場における線形弾性エネルギーである。これと同様の手続きで三角格子の

ような弾性場も書き下すことができる。

1.3.5 Cahnの理論

格予定数の小さい成分が多く存在するときに秩序変数ψが正であるとする。格予定数の小さい原
子が存在するとき、格子定数の大きさに合わせてその領域が局所的に圧縮される。また逆に大きい

原子が存在するときは局所的に膨張すると考えられる。つまり、秩序変数が正の領域は圧縮、負の

領域は膨張する。このことから秩序変数は圧縮膨張を表す歪み成分elと結合していると考えられる。

[4]に従って、結合項!c(U，ψ)をここでは

fc(u，ψ)=αelψ (24) 

と書く。実際、 q についてのみ極小点を求めると

αψ 
el = -K (25) 

となり、成分比に依存して圧縮膨張が起きること表す項であることが分かる。これを Vegard則と

言う。

また、

以上の考察に基づいて、自由エネルギーを書き下すと以下のようになる。

F=介lんw(ゆ)+ムl(u)+aelψl
これを元にした時間発展方程式を以下に列挙する。

θ'lt ¥{I¥'r7dF 
7 ニ V.入(ψ)マ-8t'  T I • d'lt 

δu 

(26) 

(27a) 

an仰一
a
nr 

dF 。
一+ηV"v
01.ι 

(27b) 

(27c) 

v 

弾性場は音速程度の時間スケールで伝播するのに対して、金属の成分はそれよりはるかに長い時間

をかけて拡散をすることから、秩序変数のタイムスケールでは殆ど弾性場は平衡に達していると考

えられる。つまり、秩序変数の時間発展に伴い、常に

dF 

du 
(28) 

が実現されていると予想される。 Cahnは現在用いている弾性理論が線形であることに着目し、 (28)
を解析的に解いた。しかしながら、線形弾性場を消去することによって得られた方程式は、単純に

臨界温度が下がっているだけで、長い時間スケールでのドメインのピン止めは実現されなかった。
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1.4 弾性不均一性

以上の理論結果を踏まえ、西森、小貫、古川は[4，5， 6]格予定数の違いの他に、二つの成分間の硬
さの違いを考慮にいれた理論を構築した。つまり一軸弾性定数と努断弾性定数が成分比に依存して

変化することに着目し

μ2μ20 +μ21ψ 

μ3μ30 +μ31ψ 

(29a) 

(29b) 

とおいた上で弾性場を消去した。その結果、自由エネルギーには単純なBragg-Williams理論に対し

て以下の補正が入ることが判明した。

I _ α2 内 ;""h._ _ ...，1 
ム:F I dr トーが+ヱ~ 1\7吊ωI~I J ---I 2Lo T • 2 I - .L . 11 - I I 

+ J dr [州(¥7;-¥7;)ω12十931P1¥7吊 ω12] 
ここでωは以下のLaplace方程式で与えられる解である。

(30) 

マ2切 =ψ-(ψ) (31) 

第一項分母はLo=K+μ20と定義されていて、 Cahnの理論を紹介した際に臨界温度を下げたという項

である。第二項の Tcubは以下のように定義されている。 Tcub=ー2α2μ20Ca/L5で、ふ=2(μ20一μ30-1)
と定義されている弾性的異方性を表す要素である。また、第三項と第四項ののと93はめ =μ21α2/2L6、
93 = 2μ31α2/L6と定義されている項である。この項がドメイン成長をピン止めする効果を持つ。

1.5 界面の構造

実際の物質の界面の構造は以上の理論で記述されるものよりず、っと複雑である。というのも、 2相

合金の二つの金属成分の格予定数が大きく異なる場合、界面付近では格子定数の差を補うために大

きく変形をする。その変形がある臨界値を越えると結晶格子が連続につながらない不整合な界面構

造が発生する。

今回の修士論文で発表するのは2次元に関しては以下のトピックを扱う。

1.欠陥構造が相分離に果たす役割(Subsection3.2) 

2.界面における欠陥構造の発現機構(Subsection3.3、Subsection3.4) 

3. 2相合金における塑性変形(Subsection3.5) 

2次元では欠陥構造は点として現れるが、実際の物質である 3次元国体では線欠陥である。その線

欠陥がループを形成したり絡まり合うことで2次元の場合とは異なる力学的応答や相分離のダイナ

ミクスが期待される。そのモデルの詳細と、それに関する簡単な数値計算の結果を以下のセクショ

ンで説明する。

1. 3次元モデルの詳細(Subsection4.1) 

2. 2相状態下での塑性変形と欠陥ループの生成(Subsection5.1) 

円

y
ウ
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2 モデル(2次元)
相分離過程での自発的転位の発現を扱うには、微小変形しか許さない従来の線形弾性理論では十

分に扱えない。もちろんそれを扱った論文も存在する [7，針。しかしこれらは解析的に計算された転
位の周囲の変形の解を濃度場に組み込んだり、転位を特異性として扱い、それをFourier変換して濃

度場に組み込む事で、転位のダイナミクスの複雑さに踏み込む事を避けている。しかし自発的な転

位の生成に関する問題は以上の手続きでは取り扱う事ができないため、転位が発生する程度の大き

な変形を許す非線形な弾性理論を構築する必要に迫られる。

2.1 正方格子における非線形弾性理論

弾性項に転位が発生する程度の非線形性を与えるためには以下の要請を採り入れなければならない。

1.結晶の対称性に厳密であること

2.結晶の周期性を反映すること

3.微小変形の極限で線形弾性理論に一致せねばならないこと

要請(1)は式(20)より簡単に考察できる。正方格子ではπ/2の回転に対して不変でなければならな

いが、。=π/2ではこれらは

f 
e1 e1 
1 
e2 -e2 
r 
e3 -e3 

と変換される。

(32a) 

(32b) 

(32c) 

結晶の周期性は以下のように考える。今e3は局所的な努断変形を表すが、努断が1格子分与えら

れた時、粒子は隣の格子点に移ると考えられる。そこで、自由エネルギーのうち e3の寄与する部分

は1の周期をもたねばならない。同様にe2も1の周期を持つと考えられるI。また e1は局所的な圧

縮膨張を表すので周期性には関与しない。

以上の考察と、微小極限で線形理論、つまり 2次形式になることを要請すれば弾性エネルギーは

以下のように書かれる。

Fel 

争(e2，e3，ψ)

Jd伽ペTイ[~子タeイi+ φ (仇e匂い2わ?
」共~(1一C∞ωO凶ωs2針加h判π何問州e匂ω2)+ 占共ヲ(1-cos 27re3) 円 )2，- -------<./' (ムμ/

(33) 

(34) 

これが以上の要請を全て満たすことは容易に確かめられる。また、当然2相合金においては以下の

様に成分比に依存した弾性定数を適用せねばならない。

μ2μ20 +μ21ψ 

μ3μ30 +μ31ψ 

(35a) 

(35b) 

le2はすべりとして発現する際、斜め 45度方向のすべりとして現れる。今正方格子を仮定しているので厳密に考える
のであればv'2の周期を持たねばならないが、ここでは[9Jに従い周期を 1とする。これによって欠陥発生の詳細は異な
らない

-680-



相転移に伴う国体における欠陥発生の研究

力学的安定性を簡単に吟味することができる。力学的に安定であるためには、ポテンシャルエネ

ルギーは変位の二階微分をとった場合正でなければならない。つまり変形匂、 e3に関する二階微分が

φ
一3
2
争
一
9
3

♂
一
&
♂
一
白

=μ2 sin 27fe2 > 0 (36a) 

μ3 sin 27fe3 > 0 (36b) 

を満たさねばならない。言い換えるならば

le2 -nl < 1/4 

le3 -ml < 1/4 

(37a) 

(37b) 

という領域が力学的に安定な領域である。但し η、m は整数である。これをフロットしたのが図2で

ある。実線が力学的に安定な領域、破線が不安定な領域を表す。

8 
ー1

図 2:μ2で規格化されたスケールで見た φ(e2，e3，ψ)。実線部分は力学的に安定な領域、破線部分は
不安定な領域を表す。周期的に存在する谷底の安定領域が1格子単位での変形を表す。

2.2 自由エネルギーと運動方程式

2.2.1 自由エネルギー

自由エネルギーは式(26)と同様で

F=Jρ介μd伽州T川[凶伽州ん加州fBw('lt川州(仲仲ψ
と書かれるが、弾性エネルギ一の部分は非線形性を導入する。これに基づくとストレステンソルは

以下のように定義される。

dF 一日
一一一二 v.σ
du 

(39) 
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これに基づけばストレステンソルは
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(40a) 

(40b) 

(40c) 

と書ける。運動方程式は(27)と全く同様であるが、まず弾性場に関して詳しく説明する。

上述のストレステンソルを用いれば、運動方程式は以下のように書かれる。

θυ 
ρδt 

θu 

θt 

ここでη。は音波の吸収を表す勢断粘性係数で、この項が平衡状態へと導く。

(¥7・旬に比例する項)は簡単のため無視した。

一方、濃度場の基礎方程式は以下のようにした。

¥7.σ+ηo¥72v (41a) 

(41b) U 

また、バルク粘性の項

θψ ョ o:F
ーニ¥7• Lo(lーが)マ-θt -U  ¥ - T I • Oψ (42) 

拡散係数入(ψ)が入。(1ーが)という形をしているのはこの式の具体的な形式を見れば明らかである。

化学ポテンシャルの項o:F/oψは具体的には

o:F 

6ψ 会[引当)-TO~l 
ー仰いαel+手[1ー∞S(27re2)]+ ~;~ [1 -∞S(27re3)] (43) 

と書かれる。後ろのこ項は弾性的不均一性に由来する項である。さて、拡散係数の形式の由来であ

るが、運動方程式(42)はAB合金の片一方の金属の希薄極限ではたっぷりあるもう一方の金属の濃

度場の中を拡散するため、単純な拡散方程式に従う事が要求される。実際A金属の濃度を CA、B金

属の濃度を CBとすると、希薄極限つまりψ→土1の極限ではδCAorB/θt= Do ¥72cAorBとなる。但
し拡散定数D。はDo=入okBT/voである。通常の金属では拡散にかかる時間が弾性場の伝搬と比較
してはるかに長い。実際弾性場は音速程度のスケールで時間発展するのに対し、金属の相形成には

数ヵ月単位の時間がかかる。線形弾性理論を採用した場合は弾性場が濃度場に比べて十分早く緩和

することから濃度場の時間スケールでは平衡に達しているとし、線形な弾性場を解析的に解いて拡

散現象を記述したが、今回採用した弾性理論は非線形なので解析的に解く事ができないので濃度場、

弾性場双方を数値的に解く。また、金属中に点欠陥として空孔が実際の物質では普通だが、今回は

スタートポイントを完全結晶に設定するため空孔の効果は採り入れない。

本来であれば方程式(41)と(42)には弾性場による可逆な輸送項-¥7.(ψv)が含まれ、それに伴っ
てポテンシャル条件より弾性場の方にーやマo:F/oψという項が右辺に付くはずである。しかし今回
の数値計算で、与える努断変形および一軸変形は微小なので無視をする。また、自発的転位の発生で

は流れが微小なので、無視できる。

揺動散逸定理から散逸係数η。や入(ψ)があればそれに伴うランダム項が付随するが、熱揺らぎkBT
は弾性変形によるエネルギーに比べて十分小さいため無視することができる。
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2.2.2 全エネルギーの時開発展

エネルギーが単調に減衰することだけ確認しておく。全エネルギーは以上の自由エネルギーに運

動エネルギーを加えたものである。

広otal= F + J dr~pv2 
この時間微分は以下のようにして単調減少であることが示される。

(44) 

fdT[upZ+ZZ+251 
一fρμ川d伽ペTイ[b写PPη巾川O

これよりポテンシヤル条件を考慮しない範囲でも白由エネルギ「は単調減少する。

dFtotal 

dt 

(45) 

2.2.3 線形弾性理論より得られる知見

線形弾性理論の適用できる範囲では上述の通り dF/du= 0として弾性場を解析的に消去し、 ψで
完結した理論を作る事ができる。

ドメイン境界付近で格子定数の違いから歪みが発生するが、その典型的な大きさ e。は線形弾性理

論によればeoニ αムψ/2Loである。ただしんはLo= K+μ20と定義される縦波弾性係数である。
また、ムψは2相の成分比の違いである。この歪みは整合な界面では力学的に安定な領域にあるはず
である。つまり整合な界面ではおおよそ 1/4以下の歪みに収まらなければならない。

弾性的異方性が弱く、弾性不均一性が小さい極限ではー相状態がん[T一九l/vo<α2/ Loとなると
不安定になり、相分離が始まる。つまり

Ts =九+voα2/LokB (46) 

より温度が下がると 2相状態が実現される。また、ドメインサイズはTs-Tが大きくなるにつれ小

さくなる。

3 数値計算(2次元)

3.1 数値計算手法

3.1.1 無次元化

適当な時間スケール、空間スケール、エネルギースケールによる規格化を行う。空間スケールは変

位u=Oの時の格予定数αで、時間スケールは以下の値で規格化する。 TO= (ρ/μ20) 1/2α ここでμ20
は(35)で与えられている成分比に依存する一軸弾性係数μ2のうちψに依存しない部分である。エ
ネルギースケールはこれを用いてμ20a2で規格化する。これにより現れる定数を全て規格化すると、

時間はt/旬、空間ベクトルはr/αなどのように規格化される。この文中では諸係数をK/μ20= 4.5、
α/μ20ニ 0.6、C/α2μ20= 0.05、kBTo/voμ20= 0.05と設定した。このことから分かるように弾性エネ

ルギーは熱ゆらぎに比べて十分大きいと言える。このことがランダムノイズを無視することを正当

つd
口
R
U

《

h
u



南暁彦

化している。また、ここで、は弾性的異方性が小さいとしてμ30/μ20= 1.1と設定し、弾性的不均一性

はμ2dμ20=μ3dμ20 = 0.6と設定した。
運動係数は以下のように規格化した。入5=入070μ20α-2、η;=η0/70μ20そしてこれらの値はぬ=

10-4、情 =0.1とした。これらの比

入~/η，~= Doρ/η'0 ，.....， 10-3 (47) 

は拡散の特徴的タイムスケールが音波の緩和に比べて十分ゆっくりであるということを示している。

次に弾性場と濃度場の結合的数αの値に関して考察を加える。いま、 ψが微小量6ψだけ変化した

とすると、これによる微小な体積変化はoel=-α6ψ/K程度と見積もられる。この体積変化による
格子定数の変化は以下の形で与えられる。

αfニ (1+守)α=(1-~i) α (48) 

但し dは系の次元である。格子定数の違いを表す以下のような有名なパラメータがあるが、以上の

考察より

η= ~ 1;:1 =去 (49) 

と与えられる。この値は合金の種類によって異なるが、最も大きい部類に属すると言われているAI-Ni

系でせいぜい0.15程度の値である。今回の計算ではη=α/2K= 0.067と設定した。

以上のパラメータ設定により、式(46)の乙はおおよそ2.31程度となる。

3.1.2 微分演算の詳細

数値的に式(41)と (42)を積分するわけだが、その手順を記しておく。

数値計算をする際、空間と時間共に離散化する必要があるが、空間方向は上述のαで離散化する。

時間ステップはムt= 0.01程度に設定した。システムサイズはこの離散単位で256x 256とした。

計算スキームを下手に選ぶと隣同士の影響が考慮されず、短波長で数値的に暴れてしまう。そこ

で次のような副格子(スタガード格子)を用いた。ベクトル U，Vは格子点(η，m)の上の関数とする。
そしてそれらの一階微分である歪み成分町、匂、匂は格子 (n+ 1/2， m + 1/2)で定義する。これらか
ら構成されるストレステンソルzも同様の点で定義し、またψのようなスカラー量も同様の点で定
義する。そしてベクトル場からスカラー場を計算するには図3のように、周囲の四点から微分等を

計算してスカラー場の値を得る。一方、ベクトル場を計算するには図4のようにベクトル場の周囲

四点のスカラー場から微分などの演算を経てベクトル場の値を得る。

3.2 欠陥の下の相分離ダイナミクス (Cottr・ell雰囲気)

欠陥が元々存在するとき、相分離の様子は通常と比較して大きく異なる。図6と図7はそれぞれ

T/九=2.5(1相状態)、 T/九=1.7(2相状態)での欠陥周りの弾性的変形と相分離の様子である。上
の図はすべりの長さをlOV2とし、下の図は10としている。これらの結果を得るにあたって、平均

濃度を (ψ)= 0とする。そしてその上で弾性場に線形弾性理論で予言される欠陥の構造[10]代入し、
平衡まで待った。
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行1

氏陣 n+1/2

~冶 1庖

図3:ベクトル場からスカラー場等を決定する方法。 図 4:スカラー場からベクトル場を決定する方法。

T/九では大きなスケールでの相分離は観察されない(図6)。しかし[11，12]で数値的にも観測され
たように、すべりの端点の欠陥のコア周辺に弱い相分離が観察される (Cottrell雰囲気)。コア周辺の

相分離の最大最小値はおおよそ土0.6程度である。 Cottrellの結果は以下の手順で得られる。温度Tは

九とα2/Lo双方より大きいとする。また、勾配項は今考えない。このとき平衡条件はO:F/Oψ=const 

なので、 A金属の濃度CAは

CA ( U ¥ l一一一 (50)
1-CA¥kBTJ 

で計算される。ここでu= Voαqである。この引力によって金属が引き寄せられるのである。この
計算ではIUI/kBTはおおよそ 1で、相分離はそれほど強くはない。

次に、この系を2相状態(T/九=1.7)までクエンチして
みた(図7)。そうすると、上述のCottrell雰囲気の部分を核

としてドメインがそれに沿って成長していく様子が伺える。

最終的にドメインサイズは50α程度になり、相分離の最大

最小値は土0.9程度となった。 LeonardとDesaiは以上のと

似た結果を線形理論で予言される解析的な解を相分離の方

程式に代入することで得た。ただし彼らの代入した解は静

的なもので、当然比較的大きなスケールでの相分離と弾性

場の相互作用に関しては記述することができない。実際図

6と図 7を見比べてみると、相分離が進行すればするほど

弾性的に変形していることが伺える。

以上の考察より、結晶の上での相分離は欠陥構造の効果を

無視することができないことがわかる。欠陥構造が相分離の 図 5:円形のドメインをT/九 =2に静
核となり、それを中心にドメインが成長して大きくなってい置しておいた図。弾性場の対称性を反

く。数学的には平衡状態ではO:F/Ou= 0とO:F/Oψ=const. 映して少し四角形に変形している。四

が満たされているはずである。外的な力が加わらない限り、 角の領域は図9で表示されているベク

この構造は結晶の離散性に由来するPeielsのポテンシャル トル場の領域。

により準安定状態にある。
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図 6:1相状態(T/九=2.5)にすべりを配置し、そ

のコア周辺で弱い相分離が進んでいる様子。上は

斜め45度のすべり、下は Z軸方向のすべり。

3.3 硬いドメイン周りの欠陥生成
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図 7:2相状態(T/九二1.7)までクエンチし、コア
を中心に強い相分離が進んでいる様子。上は斜め

45度のすべり、下はZ軸方向のすべり。

図5は最初に大きな円形のドメインを作成し、真中にT/九 =2の軽くクエンチされた環境の元で
暫く静置しておいた後の結果である。ここでψの最大最小値はおおよそ土0.7程度で、ドメイン内部
で正の値、外部で負の値を取る。当初円形のドメインを静置していたが、結晶の対称性を反映して

若干四角形に変形している。

この系をT/九 =1さらにクエンチする。金属成分の拡散は非常にゆっくり起きるので完全に平衡
に達するまでかなりの時間がかかるが、相分離は界面から進行して行くため、成分比の違いムψは
表面付近ですぐに1.8程度になる。その結果、おおよそ二回目のクエンチから t= 1000程度経った
ところで|匂|の最大値が1/4を越え、図2で説明した力学的不安定性が界面付近で現れ、転位が界

面付近から発生し、同時に転位を中心に音波が発生して周囲に伝播していく。図9の左は整合な場

合の界面付近の弾性変形を示している。右図は転位が発生して1000程の時間の後の変位から前述の

整合な場合の変形を引いたもの、つまり du= u -Ucohを表示している。右の状態のエネルギーは
左の状態のものに比べて 152.9程小さい。欠陥発生のプロセスの詳細は以下の通りである。
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1.二つのペアのすべり(つまり四つの欠陥)が同時に発生した20

2.これらはどちらとも軟らかい成分の領域に優先的に走っていく。

3.欠陥同士が時々衝突し、停止する。その結果ほぽ定常な弾性変形が現れる。そしてそのもう一

方の欠陥は界面付近に留まっている。

以上の三つのプロセスは殆ど時間にして 100程度の聞に

起きる。上記の欠陥発生の後、成分比は界面付近と合わせ

て欠陥周辺で Cottrell雰囲気により徐々に変化していく。

t = 23000付近での結果を幾つか紹介する。図8は以下のも

のの濃淡プロットである。

e = Je~ +三 (51) 

これは式(20)にから分かる通り、回転変換に対して不変な

変形を表す。この黒い部分がおおよそすべり面を表すと考え

て差し支えない。 le21の大きな領域ではZ軸に対して士π/4
の角度を持ったすべりが発生している。それに対し、 le31の

、、

大きな領域ではZ軸と平行かもしくは垂直なすべりとなっ r<'>一一τ
図 8:e = ，j e~ + e;の欠陥発生後のプ

て現れる。図 10はt= 23000での自由エネルギー密度を表 V -:l ' -J 

ット。すべりが界面付近から発生し、
す。ドメインの外のピークは欠陥のコアを表す。表面では

界面エネルギーのために崖のような構造が観察される。図
適当なところでストップしている。

11は秩序パラメータψを表している。欠陥周辺ではCottrell雰囲気のために金属成分がそれを核と
して成長しようとしている様子が伺える。この系はまだ過渡期で界面付近での拡散はまだ活発に起

きている。

u∞h u-u帥

図9:左図:整合な界面の場合のその周辺の変形。転位が発生する直前の図。右図:不整合な界面の場

合の変形。大きく変形しているので直前の整合なベクトル場の分を引き算している。

2これは計算の初期条件で与えた値の対称性が良すぎるためではないかと考えている。
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図 10:自由エネルギー密度のスナップショッ

ト。ピークは転位のコアを表しており、崖の

ような部分は界面エネルギーを表している。
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図 11:硬いドメイン周りの秩序パラメータψ
の様子のスナップショット。界面付近のピー

クのようなものは、系がまだ界面から始まっ

た相分離が進行している最中であるためであ

る。ドメインの外でのピークは欠陥周囲に集

まったCottrell雰囲気のためである。表示の

関係で最小のピークは見えないが、逆向きの

ピークも存在する。

3.4 ネットワーク構造における欠陥生成

導入部分で述べた通り、スピノダル分解をする合金はその後期

課程で硬い成分が塊となり、軟らかい成分がネットワーク構造を

取る ModulatedPatternと呼ばれるドメイン構造を形成する(図

12)。最初に図12のようなドメイン構造をT/九 =2の状態で準備
しておき、先程の計算と同様にそこから更にクエンチをすること

で欠陥が発生することを確認する。硬いドメイン(灰色の部分)は

弾性的に均一(つまり明断変形や一軸変形をしていない)で、ネγ
トワーク上の領域は主に一軸的に変形している。これは弾性不均

図 12:T/九 =2の元に静置した
ー性と呼ばれるもので、メゾスコピックな構造形成に大きな役割

整合なドメイン構造。
を担う。隣接している硬いドメインの間の変形で、水平なストラ

イプでは匂 rv0.2程度の一軸変形をしており、一方垂直なストライプでは匂 rv-0.2程度の変形を

している。

以上の状態を準備した後T/九=1までクエンチし、金属成分の相分離を更に促進する。図13は全
自由エネルギーと式(51)のeを時系列で表示したものである。この図ではFは殆どクエンチによっ

て金属成分が拡散することによって減少するのだが、時々欠陥発生によってエネルギーが減少する。

この様子は小さい方のグラフに描かれている。欠陥が発生すると前回の計算と同様に軟らかい所に

優先的にすべりが発生し、それがもう一方の界面にぶつかって静止する。金属成分の拡散はおおよ

そR2/ Do rv 105 - 106程度の時間(Rはドメインの半径)で完了するので、図 13はまだ完全に平衡に

達したわけではない。図14は図13のB、C、Dの左上に見られる四角の領域の弾性場U を表示した

ものである。一方15は同様の四角の領域の自由エネルギー密度を鳥撤したもので、左図は初期条件

として準備した時の様子で主に界面エネルギーのみが観察されるのに対して、右図は欠陥の発生に

伴うエネルギーのピークが複数観察される。
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図 13:T/九=1にクエンチしたときの自由エネルギーFの緩和過程をプロットした図。下の図はす

べり面eの様子をAから Eの各点に関して表示したものである。

2相状態での変形

2次元計算の最後に2相状態での塑性変

形について触れておく。初期条件で(ゆ)= 
0としたドメイン構造(図 12)に塑性変形

を加える。底の部分(y= 0)では弾性場を

固定 (ux=円=0)として、上部y= Lo 

で Ux = -uy = εLo/2の境界条件を与え

る。単位時間当たりの変形率はE= 10-4 

にセットし、時間が経つにつれてε=白と

いう変形をしていく。図 16は全系でのス

トレスの平均を縦軸に、横軸に歪みEをプ

ロットしたものである。ここでストレスの

平均N1は以下のように定義した。

3.5 

N1 = (σxx一%)=:(Mn附)

この図では三種類の歪みー応答曲線が描かれているが、これらはそれぞれ1相状態(T/九=3)、弱い
2相状態(T/九=2-4)、 2相状態(T/九=2)での歪みー応答曲線である。 T/九=3では殆ど1相状態で、
ψの最大最小値はせいぜい土0_01程度である。T/九=2-4ではψの最大最小値は土0.32で、 e2は土0.05
程度である。 T/九=2ではこれらはそれぞれ土0.75、土0.20程度で、より強く相分離している。初期状
態として与えたものは全て整合な界面を持っていて欠陥を有さない。T/九二 3では力学的な不安定性は

(52) 
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図 15:左図:初期条件として準備したドメイン周りの自由エネルギー密度。右図:欠陥発生後の自由エ

ネルギー密度。界面付近で鋭いピークが見られる。

ε= 1/4あたりから発生し始め、右下の図に

あるように、系全体にほぼ一様なメッシュ

様のすべりが発生する。 TjTo= 2.4ではお

およそε=0.17程度から力学的に不安定に

なり、すべりが発生する。 Tj九では塑性変

形が始まるのは随分早く、 E= 0.015程度
で発生する。歪みー応答曲線もすべりの発

生以降はジグザグな振舞いを見せ、ストレ

スは欠陥発生後も全体として上昇傾向にあ

る。図 17はeと式(34)を表示したもので

ある。ドメインの真中付近の一軸的に伸び

ている領域からX字のようにすべりが発生

し(ε=0.05)、表面で止められ(ε=0.1)、

そのすべりが成長して ShearBandと呼

ばれる努断領域が太っていく現象が見られ

0.35 

0.3 

0.25 

八

占 0.2
器

b 
V 
0.15 

0.1 

主=0.0001 • 

0.05 0.15 0.25 03 0.35 

T汀0=3 T庁'0=2.4 T庁。=2

るか=0.2)。この計算ではドメイン間隔が図 16:1相状態(Tj九=3)、弱い2相状態(Tj九=2.4)、

若干狭かったためネットワーク構造の真中 2相状態(Tj九=2)での歪みー応答曲線。下図は E= 0.3 
から欠陥が発生したが、広い場合は界面付での各点a、b、cでの e= v'e~ +乏の様子。
近から発生すると予測される。
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図 17:T/九=2でのeと式(34)の(t(e2， e3，ψ)の様子。下図の黒い点が欠陥のコアを表す。

4 モデル(3次元)
3次元の結晶における欠陥構造は2次元の場合と幾つかの点で異なる様子を見せる。まず第一にす

べりはエネルギー的な要請から 2次元では線であったところが、 3次元では面状のすべりを持つよう

になる。また欠陥構造は点状であったが、 3次元では線状である。転位線は通常エネルギーを小さ

くするために環状を取るか、境界面まで伸びる。このように複雑な系に対するアブローチは古くは

Nabarroの本[13]など、最近の物ではWangらによるアブローチ[14]が知られている。ここでは対
称性と周期性に注目した本論文の手法で3次元の弾性論を展開する。

4.1 非線形弾性エネルギー

4.1.1 歪み成分

世

田

刷

。

0
0
0
 

図 18:争(e2，e3)の鳥撒図。中央の原点はすべりや変形がないことを表す点で、原点周辺に結晶格子
一つ分すべった事に対応する六つのポテンシャルの谷底がある。
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3次元における歪み成分は全部で六つある。
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(53b)、(53c)一軸変形を表し、 (53d)、(53e)、(53f)は勇断変形を表す。また、 (53a)は体積変形を表

す項である。今回の議論では系は立方格子の対称性を持っているとし、 X.Y.Z軸それぞれのπ/2回
転に対する変換を調べることで立方格子の対称性を保有した弾性エネルギーを書き下すことにする。

z軸周りのπ/2回転では歪み成分は以下のように変換される。

e~=el ， e;=-e2， e;=e3 
(54) 

向 =-e4，e5=-e6?ei=e5

一方、 Z軸周りのπ/2回転では歪み成分は以下のように変換される。

e~ = el， e; = e2/2ーゾ3e3/2，e; = -v'3e2/2 -e3/2 

e4 = e6， 町二 -e5， e~ = -e4 
(55) 

最後にy軸周りのπ/2回転では歪み成分は以下のように変換される。

e~ = el， e; = e2/2 + V3e3/2， e; = V3e2/2 -e3/2 
む =-e5， e5 = e4， e6 = -e6 

(56) 

以上の三つの回転変換から分かる通り、回転変換に対してelは不変である。それに対してe2とe3

は回転に対して不変ではないが、これらだけで閉じた変換をする。同様に向.e5 • e6も不変ではな

いがこれら三つで閉じている。弾性エネルギーを書き下す際にはe2とe3(一軸的伸張)に関する自由

エネルギーと e4・e5・e6(勇断変形)に関する自由エネルギーを独立に考えることにする。

4.1.2 弾性エネルギー

e2は斜めπ/4方向のすべりに対して周期的でなければならないので、 e2の関与する自由エネルギー

はv'2の周期を持たねばならない。また、実空間でのπ/2回転はe2-e3平面でのπ/3回転に似ている

ので、立方対称性を持った自由エネルギーの形式は三角格子の弾性エネルギーを参考として以下の

ように書き下せる。

:Fel Jd併r[~手p与eイ←?い+ 争(e2，e3)+ 宙引(μe

会[卜ト3トい一寸C∞叫O
(57a) 

争(e2，e3) (57b) 

(57c) 世(e4，e5，e6)
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もちろん回転不変な形式はこの他にも幾

つかある。しかし各ポテンシャルの極小点

に物理的意味付けができない形式は除外

せねばならない。その点、この形式では以

下に述べる通り物理的意味付けが可能であ

る。 φ(e2，e3)をe2-e3平面上でプロットし

たものが図18である。中央の原点はすべり

や変形がないことを表す点で、原点周辺に

結晶格子一つ分すべった事に対応する六つ

のポテンシャルの谷底がある。これらはそ

れぞれ三つの結晶軸(ここではxyz軸と一

致)に対してπ/4の角度方向に dの大き
さを持つすべりに対応する極小点である。

このことは図 19に詳しく記されている。

(土ゾ2，0)の点はz軸またはu軸にπ/4の角
度を為すすべりである。一方、式(55)と式(56)により(土ゾ2，0)はそれぞ、れZ軸回りの変換に対して

1 ゾ6
(58) 

2 - -'-V2' '-'3 - T 2 

と変換し、 U軸回りの変換に対して

ー一
d
土

相転移に伴う固体における欠陥発生の研究
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図19:原点周辺のポテンシャル極小点と、その物理的な

意味。(土V2，0)の点はz軸またはu軸にπ/4の角度を為
すすべりである。そしてその周辺の点は式(55)と式(56)
により Z軸またはU軸回りのπ/2回転により得られる。

必一
2
土 (59) 

と変換する。図 19に描かれている通り、原点周辺の六つの極小点はZ軸またはU軸とπ/4をなすす

べりを回転させたもの、つまり xy軸 .yz軸 .zx軸に対して角度π/4を為す大きさ dのすべりを
表す。これら六つの点より更に離れた極小点はこれらの六点よ・りもう一段階すべったことに相当す

る極小点である。

系が2相状態であることで歪んでいたり、予めすべりが お
発生していてその周辺で歪んでいるような初期歪み(eigen

deformation)近傍での擾乱に関して、式 (57b)のポテン

シャルφ(e2バ3)の力学的安定性を議論することができる。

ある歪み匂と e3に対して微小歪みde2とde3を加え、それ

に対する安定性を調べる為にφ(e2+ de2， e3 + de3)を2次ま
で展開して以下のような式を得る。 e3

あ一 つめー め一 。
15(2)φ=乎(仇)2+ 'r~J de2de3 + 'r~J (de3)2 (60) 2 \--~I 2 

力学的擾乱de2とde3に対して安定であるためには2x2行

列 {φω}(α，β=  2，3)の固有値が正でなければならない。

このことに基づいて安定領域を白で、不安定領域を黒で表

したのが図20である。図中で、安定領域内の変形に留まって

いる時は力学的なゆらぎに対して安定だが、不安定領域に

居る場合は力学的ゆらぎに対して不安定で、結晶軸に対し

てπ/4の角度を為すすべりが発生する。この安定領域は安

F 喝|

日
[<........._.:(.....1 

o e2 

図 20:式(57b)において力学的に安定

な領域が白、不安定な領域が黒とした

プロット。
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南暁彦

定中心に対してほぼ等方的で、おおよそ以下の領域にある

場合は力学的に安定であると言える。

le-m|<j (61) 

ここでe=ゾヨτ弓と定義した。同様の手続きで勇断変形についてのポテンシャルである式(57c)
の安定性も微小変形に対して2次まで取ることで以下のように展開される。

6が伊抑(ρ仰2幻)ゆ宙(仇e向4，e5匂5，バ，e6匂6)= 生~(伶de仇e向4)2+ 壬~(伶de5)2+ 全~(伶de仏e向ω6)2 \~-~I 2 

これは予め対角化されている形式なので固有値を計算するまでもなく安定条件は

世αα>0 (α= 4，5，6) 

と与えられる。これは簡単に解くことができて、安定領域は以下のように与えられる。

lea-ml<j(α= 4，5，6) 

(62) 

(63) 

(64) 

ここではm は整数である。この領域より外に出た時、力学的不安定性が発生して結晶軸に水平もし

くは垂直方向にすべる。

4.2 2相合金におけるダイナミクス

自由エネルギーの定義は式(38)と同様で、弾性エネルギーの部分だけが式(57a)に変わったもの
を用いる。

応力テンソルの定義

v. ei= _ 8:F ---
8u 

を用いれば、応力テンソルを以下のように書き下すことができる。

σxx Ke1 +αψ 

古 [2お制S討山i
Ke町1+αψ

一5為3会先i会干[ト2s制仙S剖m山i凶n
Ke引1+αψ

+55izト市

σyy 

σzz 

σxy 

σyz 

σzx 
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(66b) 

、I
，
ノ
、
I
，
，
，
、
1
・
ノ
、
1
E
，，

c

d

e

f

 

p

o

n

h

U

円

O

P

O

-

6

6

6
、
石
、

，sz
‘
、
，
，
EE
、、，，，‘‘

Aa'ー



相転移に伴う固体における欠陥発生の研究

運動方程式は以下の物を採用した。
。14

初一

an卯一
an側
一
白

n
y
 

dF 
y'.入(ψ)マー
6ψ 

y'. (i +1]y'2V 

(67a) 0.12 

IBIToOl脚 ccr-o.105

0.1 1 (A"・0.1殉

tι 

(67b) 

(67c) 

。岨

〈σ">

。国

一様な変形をかける場合は一様な変形u。とそれ

に伴う変形速度Voからのずれを計算することで

周期境界条件を課すことができる。つまり、弾

性場と速度場をそれぞれ

。制

0.02 

。
o 0.1 0.15 0.2 0.25 

u= Uo+dU 

V = Vo + dv 

図 21: 勢断変形の Stress-StrainCurve。各点

(68a) (A)(B)(C)はそれぞ、れγ=0.130、0.180、0.205を

(68b) 指し、各点での系の詳細は図25に描かれている。

としてduとdvについての方程式を解く。一様

変形は時間に比例する形で与えるとすれば、そ

の変形速度的は時間に依存しない。これを踏ま

えて式(68)を式(67)に代入すれば以下の方程式

が得られる。

126u=ω 
δt 

ρ立dv y'. (i +ηy'2dv. 
δt 

一様変形を加える際はこの式を解くことにする。

(69a) 

(69b) 

5 数値計算(3次元)

この章では3次元における数値計算の結果を紹介するが、無次元化の手法や定数の選び方及び微

分演算の定義の方法は2次元の場合と殆んど同じであるため、異なっている部分に関してのみ言及

する。

空間スケールは2次元の場合と同様に変位u=oの際の格予定数αとし、時間スケールを以下の値
で規格化する。 70= (ρ/μ20)1/2α ここまでは2次元と同様である。異なるのはエネルギースケールの
規格化で、以下の値で規格化する。 μ20α3これらで規格化した定数はαを除いて全て同じ値を採用し

た。今回の計算ではα=1.5とした。式(49)によれば、格予定数の違いを表すパラメータ η=0.11 

程度で、最大の格子定数の違いを持つと言われる AI-Ni合金の値0.15より小さいため、現実的なパ

ラメータ選びであると言うことができる。また、温度はT= 0.42と設定した。
微分演算の定義の方法は3.1.2節で説明した通り、ベクトル場からスカラー場を計算する場合は前

進差分を用い、スカラー場からベクトル場を計算する場合は後退差分を用いる。また、陰的に数値

計算できる箇所はCrank-Nicolson法を用いた。 3次元計算ではメモリの容量の問題と数値計算にか

かる時間の問題から 2次元の場合よりシステムサイズを小さくし、 64x 64 x 64の格子上で離散化し

て計算した。
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南暁彦

5.1 硬いドメイン周りの欠陥生成

まず初めに系の中心に半径15の球形のドメインを設置し、十分時間をおいて平衡に達するまでそ

れを静置した。図24にその様子を3次元等値面表示でプロットしている。赤い領域より内側はψが
正の領域で、硬い成分の金属が多く占める領域である。

この図からは分かりにくいが、 ψの球形ドメインは結
晶の対称性を反映して若干四角い形状を取るようになる。

十分時間を置いた結果、 ψの最大値と最小値はそれぞれ
0.36、-0.58となっている。匂はxy面内の一軸変形を表

すため、 z軸方向に面する境界では Z方向に一軸伸長し

(赤い領域)、 U軸方向に面する境界ではu軸方向に一軸伸
長する(青い領域)。これの最大値と最小値は士0.144程

度であった。一方、 e4は勇断変形を表す変数であるが、

ドメインの角付近で大きく郵断変形する。最大値と最小

値は土0.122程度であった。以上の結果は全て勾面内で

の変形を扱ったものであるが、 yz面と zx面内でも同様

の事が言える。そしてこの系ではドメインの存在によっ

て初期的に界面付近で歪みが生じ、弾性的に弱っている

ため、初期歪みの大きい領域では欠陥が発生しやすい。

以下ではこの系に一様な勇断変形と一軸変形を加えるこ

とで2次元の場合と異なる欠陥の生成を確認することに

する。

5.1.1 一様箆断変形に伴う欠陥発生

図 22:γ=0.180、x= 20での断面にお

ける努断弾性エネルギーの濃淡プロット

と、その面への変位の一様変形からのず

れdu u -uoを断面に射影したもの。

黒っぽい領域が勇断弾性エネルギーの高い

領域。この右側あたりに球形のドメインが

ある。

以上の系に対してz軸に垂直な方向に一様な努断変形

を加える。式(68)にある一様変形Uo及び、旬。はuox= ，y、
vox =すuとした。但し、 γ=村としている。これは予め
界面付近で歪んでいる系に対してさらにxy面内の勇断

変形 e~ == v' xUOy + v' yUOx =γの変形を加えることにな
り、初期歪みと外部変形合わせた分が前述の不安定領域

に達したときにすべりが発生する。式(64)によれば変形

が0.25を越えたあたりから不安定化するため、 γ回 0.13あたりで不安定化による欠陥発生が起きる

と予測される。今回の数値計算では勇断変形率を守=0.001に設定した。図21では横軸に勇断変形

率γを、縦軸に系全体の平均の応答

(σxy) = ~ J仇 u (70) 

をプロットしている。変形の序盤では応答は線形だが、先程予想したγ=0.13あたりから徐々に線

形性を失い、塑性領域に入る。図25では各γの値における e4とμ3申(e4le51 e6)の等値面表示を表し

ている。最初設置したドメインは中心付近にあるため、中心からおおよそ 15程離れた界面の特定の

箇所からすべりが発生する(図21と図25の(A)点)。このときの勢断変形率はγ=0.130で、上述の

安定性解析から得られた予測とほぼ完全に一致する。これに対して更にずりをかけたのが図21と図

25の(B)点である。このとき明断変形率はγ=0.180である。 2次元の場合と同様に界面付近から軟
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相転移に伴う固体における欠陥発生の研究

らかい金属成分の方に優先的にすべりが発生し、それが軟らかい方に進行している様子が観察され

る。すべりは2次元では線であったが、 3次元では面で発生した方がエネルギー的に低いため、図25

のe4のような結果となる。転位周辺では弾性的なエネルギーが大きくなっている。ここでは特に明

断に関わる部分だけを取り出してプロットしたのが図25の的世(向，e51e6)である。 2次元では欠陥構

造が点として現れたが、 3次元ではエネルギー的な要請から線として現れる。それが系全体に進行

していく様子が(C)点である。図21から分かる通り、この点に達した段階では変形に対して既に弾

性的ではなく、塑性領域に移ろうとしている。実際、図25に見られる通り、すべり面と欠陥ループ

が系全体に広がり増え続けている。

図22ではx= 20での断面における勢断弾性エネ
ルギーμ3'l1(e41e51 e6)の大きさを黒が高エネルギーで
自が低エネルギーの濃淡で表したものと、弾性場の 0.25

m
 

A剛

t'
』鼻
• 

0.3 

'AK圃0.'“姉

様変形からのずれdu= u -Uoを同時に表示してい

る。ずれduの大きい領域は既にすべりが発生した領

域であるため、エネルギー的には解放され、低いエネ

ルギーになっている。それに対してすべっていない領

域(外側)では一様変形のためにすべった領域に比べ

てエネルギーが若干高くなっている。また、すべりの

発生している部分とすべっていない部分の境界付近は

欠陥があるためにエネルギーが高くなっている。

0.2 

〈σ....-<J... 

0.15 

0.1 

。時

図 23: 伸長変形の Stress-StrainCurve。各

点(A)(B)(C)はそれぞれε=0.240、0.270、

0.290を指し、各点での系の詳細は図26に描

かれている。

5.1.2 一様伸長に伴う欠陥発生

一様勇断変形と同様にしてZ方向への一様伸長変形

を加える。旬。とりoはそれぞれuox=α、vox=臼と
設定し、このときの一様伸長に関する歪み成分はd三 vx uox - V y uOy = Eとなる。勢断変形の場合
と同様に、力学的不安定領域に変形が達したときにすべりが発生する。式(61)によれば、外的な変

形と初期歪みを合わせた分が0.354程度になると力学的に不安定化するため、 E同 0.21あたりで不安

定化による欠陥発生があると予測される。今回の数値計算ではモ=0.001に設定した。

図23では伸長変形に伴う Stress-StrainCurveを横軸にε、縦軸に応答

(σxx一 (Jyy)=げか[σXXー σ抑] (71) 

をプロットしたものである。勢断変形と同様に序盤は線形に応答するが、先程の予測通り E= 0.210 
あたりから線形則から外れ始める。図26では図23の各(A)(B)(C)における一軸変形匂の様子と一

軸弾性エネルギーμ2争(e21e3)をプロットしている。すべりが面状、欠陥が環状に発生する点は勇断

変形と何ら異なることはないが、一軸的な伸びに対してはすべりは伸長方向に対してπ/4の角度を
為す。図27はそのz= 25での断面のx= 40付近の伸長弾性エネルギーと変形を示したものである。

すべりに伴ってその周囲で大きな変形が起きていることがわかる。
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南暁彦

ψ e2 e4 

図 24:赤矢印はZ方向、青矢印がU方向、緑矢印がz方向を意味する。十分時間を置いた後のψ(左)

と、 xy面内の一軸伸長e2(中束)、 xy面内の勇断変形e4(右)の等値面表示。左図ではψ=0、中央図

ではe2=土0.04、右図ではε4ニ土0.03の等値面をプロットしている。赤い面が値が正の領域、青い

面が負の領域を表す。

世(e41e5ヲe6) 世(e41e51向) 、、‘，，
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図 25:図21の各 (A)(B)(C)での局所変形向と勇断弾性エネルギー曽(向1e5ぅ向)の等値面表示。 e4は

闘値0.3以上、 wは0.025以上の範囲を赤い面で囲っている。
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(A)ε= 0.240 (B) E = 0.270 (C) E = 0.290 

争(e2ヲe3) 争(e2ぅe3) 争(e2，e3)

図26:図21の各(A)(B)(C)での局所変形匂と伸長弾性エネルギーφ(匂，e3)の等値面表示。 e2は闇
値0.43以上、 φは0.022以上の範囲を赤い面で囲っている。

6 まとめ

6.1 結論

本論文では粗視化されたphasefield modelによる塑性変形を主に2相金属で扱った。 2次元と3次

元双方で計算を扱ったが、複雑な塑性変形に対する多くの知見が得られたと考えてもよい。幾つか

の特徴的な点を以下にまとめておく。

2次元の自発的欠陥生成に関して

2次元の合金に対して二段階の冷却を行うことで界面から転位が自発的に発生することが数値的に

確認された。実験的には析出した体積比率の小さいγf相(A13Sc)が20nmを越えたときに転位が発生

することが確認されている。このような自発的転位の生成は今まで理論的に研究されていなかった。

転位が発生する際、すべりは軟らかいネットワーク上の領域に優先的に発生し、界面付近でトラッ

プされる。これは多くの観測と一致している。理論的には成分比に依存する弾性定数がこの実験結

果を説明する重要な要因である。
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外的変形に対する応答に関して

外的変形に対する応答に関しては主に2次元で計算を行っ

た。初期条件では整合な2相状態の金属に対して外力を加

えると多くのすべりが発生する。このようなすべりは主に

一軸的に伸ばされた領域で最も歪みの大きい真中付近から

発生することが多い。 Stress-Straincurveは1相状態と2相

状態では大きく異なる。実際の 2相金属では外的変形に対

する応答は降伏点がなく、単調な増加を示す。

3次元での転位の発生に関して

3次元で外的な変形を加えた場合、エネルギー的な要請

から通常欠陥は線状を取り、それが境界部分まで伸びるか

ループを形成することでエネルギー的に低い状態を形成し

ようとする。当モデルでこのループ生成と、すべりが面状

に発生する結果を出したが、これは実験的にも多くの観測

結果がある。
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図 27:ε=0.270、z= 25での断面にお

ける伸長弾性エネルギーの濃淡プロッ

トと、その面への変位の一様変形から

のずれdu= u-uoを断面に射影した

もの。右側あたりに球形のドメインが

ある。
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