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面心立方金属を対象として，中性子照射下での結晶欠陥形成におけるひずみ負荷の影響を分子動力学法によ

り定量化した．引張ひずみ負荷により，特に格子間原子集合体の形成が影響を受けることが明らかとなった． 
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1. 緒言 

 軽水炉炉内構造材料として広く使用されるオーステナイト鋼は，積層欠陥エネルギー（SFE）が最も低い面

心立方（FCC）金属の一つである．また，応力負荷環境下においては欠陥形成が応力の影響を受けることが知

られている[1]．本研究では，中性子照射および応力負荷複合環境下でのオーステナイト鋼の結晶欠陥形成過程

における特徴を解明するため，SFE のみ異なる複数の原子間ポテンシャル[2]を用い，かつ引張ひずみを負荷し

た MD 計算により照射欠陥数，欠陥集合体の形態に及ぼす SFEおよびひずみ負荷の影響を解析した． 

2. 計算手法 

本研究では，MD 計算コードである Lammps[3]を用いて MD 計算を行った．SFE が 14.6 ~ 186.5 mJ/m2と異

なりその他の物性値はほぼ一定に保たれている 6 つの FCC金属原子間ポテンシャルを用い，計算セルとして

軸方向 𝑥[1,1,0]，y[1,-1,1]，z[1,-1,-2] のセルを設定した．そして，計算セルに 0.1 ~ 1%のひずみを印加し，中

心原子にエネルギーを与えることにより中性子照射を模擬した 100psまでの計算を各条件で 20 ~ 25回繰返し

行うことにより，欠陥形成数，及び欠陥集合体の形態に及ぼすひずみ負荷および SFE の影響を明らかにした． 

3. 結果 

Cuを対象材料とし，一次はじき出しエネルギー(𝐸𝑃𝐾𝐴)が 30keV での

計算における欠陥集合体サイズ分布を図 1 に示す．なお，縦軸には単軸

引張ひずみ 1%を印加した場合の結果とひずみを与えない場合の結果

の比を用いた．ひずみの印加により格子間原子集合体および空孔集合

体の総数はともに増加するが，特に格子間原子集合体はひずみの影響

を強く受け，大きいサイズの集合体の形成が促進される一方で，空孔集

合体は格子間原子集合体に比べると形成個数の増加は緩やかであっ

た．これは引張ひずみにより格子間原子が周囲の格子を押しのけて集

合体を形成するのに必要なエネルギーを軽減させたことで格子間原子

集合体の安定性が増したためと考えられる．  
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図 1 欠陥集合体サイズ分布 
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