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抄録：積層欠陥エネルギー(SFE)のみ異なる FCC金属原子間ポテンシャルを用いて，刃状転位と Frank loop

相互作用の MDシミュレーションを行った．5つの過程による Frank loop 除去メカニズムが観察され，これ

らは，メカニズムによって異なる loop径・SFE依存性を持つことが明らかとなった． 
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1. 緒言 

被照射材では，Frank loop などの照射下ミクロ組織が転位に吸収されることで局所的塑性変形帯が形成さ

れる[1]．FCC金属に於いて，SFE が転位拡張幅，Frank loop の安定性を決定付ける一方，ループ径が障害物

としての強さ，バーガースベクトル変化の容易さに影響することから，これらの影響を取り入れた吸収過

程の解明が必要となる．本研究では，刃状転位と Frank loop の相互作用形態を解析し，loop 除去メカニズ

ムの解明，及び局所的塑性変形帯形成に及ぼす loop径・SFE の影響を解明することを目的とする． 

2. 手法 

 SFE のみ異なる 4つの FCC 金属原子間 EAM ポテンシャル（SFE=14.6，24.8，44.1，186.5 mJ/m
2）を用い

[2]，Lammps による MD 計算を行った．セルサイズは，X 49.4nm×Y 22.3nm×Z 22.1nm，ひずみ速度一定で

変形を加え，刃状転位（b=a0/2[10-1]）と Frank loop を接触させ，その挙動を観察した．Frank loop は直径

2-8nm，(-1-11)面，(-111)面，(1-11)面を設定し，計算温度は 100Kとし，同条件で複数回の計算を行った．  

3. 結果・考察 

Loop が unfault する場合，極めて効率的に局所的塑性変形帯を形成する．刃状転位との接触による loop

の unfault として，5 つの過程が存在し，一部の例外を除き，loop径が小さいほど，また，SFE が低いほど

unfault が起こりやすいことが分かった．図 1 に，例外となる(-1-11)面における相互作用形態を示す．前方

に張り出した先行転位が loop を迂回して閉じるかどうかが unfault の発生有無を決め，loop 径が 4nm にお

いては Frank loop は unfault により転位に容易に吸収されるが，2nm程

度に小さくなると，前方転位は閉じやすくなり，unfault が発生しない．

これは小さい loopほど unfaultしやすいという従来の知見とは異なる結

果である．この他，前方転位のみとのコア反応によって loop が unfault

を起こす低 SFE 特有の過程も明らかとなった。loop径は SFE 同様，相

互作用に大きく影響を与えることが明らかとなった． 
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図 1．(-1-11)面ループの径依存性 
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