
図１ Fe 中のカスケード損傷の

しきいエネルギーの分布

図２ カスケード損傷による生

成欠陥数とKinchin-Peaceモデル

の比のエネルギー依存性
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照射によって引き起こされるカスケード衝突は、構造材料に非平衡な欠陥を作り出す。こうした欠

陥どうしが反応すると、やがて材料の機械的性質は大きく劣化する。本研究では、α-Fe のカスケー

ド損傷を分子動力学（MD）法によってシミュレートし、はじき出ししきいエネルギーの評価や欠陥生成

率の PKA エネルギー依存性を調べた。特に、統計的性質に注目した。MD 法によって評価した欠陥生成

数と Kinchin-Pease モデルの比率は、PKA エネルギーが数十 eV 程度の低エネルギーの領域ではほぼ定

数であったが、PKA エネルギーを増加させると、その比率は減少していった。また、しきいエネルギ

ーは PKA の方向に強く依存することも明らかになった。
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1. 緒言

照射を受けた材料内ではカスケード損傷により多くの格子欠陥が生成し、材料

内の格子欠陥数は平衡欠陥数より数桁高くなる[1]。そのため、カスケード損傷に

よる欠陥生成率等を正しく求める必要がある。本研究では、分子動力学（MD）

計算を行い、鉄のしきいエネルギー分布（結晶学的方位の依存性）やしきい

エネルギーと欠陥生成数の関係を定量的に評価した。

2. 方法

Mendeleev ポテンシャルに基づく分子動力学計算を行い、カスケード

損傷によるしきいエネルギーを評価した。しきいエネルギーの計算に

おいては、PKA 方向を固定し、２eV きざみで PKA エネルギーを変化させ

た。原子がはじき出されるか否かのしきいのエネルギーを、はじき出し

のしきいエネルギーとした。したがって、この評価のあいまいさは 2eV

である。初期温度は 0K とした（実際は 10－1 K）。また、欠陥生成率の PKA

エネルギー依存性を求めるために、PKA エネルギーを固定し、ランダムな

方向に対して 1000 個のカスケードを作り、欠陥生成数を評価した。PKA エネルギーは 0.01～10KeV とした。

3. 結果

図 1は各 PKA 方向に対するしきいエネルギーの分布を表す。[100]周辺のしきいエネルギーは低く、

[522][531]周辺は高い。あらゆる結晶方向に平均化した場合のしきいエネルギーの平均値は、一般に Fe に

対して言われている 40eV よりも高くなった。図２はカスケード損傷によって生成する欠陥数と

Kinchin-Peace モデルとの比率のエネルギー依存性を示す。低いエネルギーにおける比率は１に越えるが、

しきいエネルギーから 100eV までの領域では定数になり、さらに 100eV超えるとエネルギーの増加に伴

い比率は減少した。
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