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本研究では、固体材料の破壊現象に対する照射欠陥の影響を調べるために、分子動力学（MD）シミュレ

ーションを行った。α鉄結晶中にナノサイズの平面状き裂の導入し、この結晶を引張変形させた。き裂が

進展し始める際の応力拡大係数の臨界値 KICを求めた。また、Griffith の理論を参考に、応力拡大係数臨界

値 KICからエネルギー解放率臨界値 GICを求めた。一般的な Griffith 理論ではエネルギー解放率臨界値 GIC

はき裂サイズによらないが、本研究で扱ったナノサイズき裂に対しては、サイズ依存性を示した。 
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1. 緒言 

固体の破壊現象は、原子スケールでの原子間結合の切断と、より巨視的なレベルでのき裂の進展が関与

するマルチスケールなプロセスである。照射材料においては、形成した照射欠陥の存在により、この現象

は劇的に影響を受ける可能性がある。また、ミクロ・ナノスケール材料におけるき裂生成と進展に対して

は、照射欠陥の存在により、破壊力学の古典論では理解できない部分がある[1]。本研究では、引張変形下

における、ナノサイズ平面状き裂の進展に関する MD シミュレーションを行った。き裂が進展し始める際

の情報をもとに、応力拡大係数臨界値 KICやエネルギー解放率臨界値 GICを求めた。 

 

2. 解析方法と結果 

７種類のナノメート平面状き裂のそれぞれに対して、

引張変形下におけるき裂進展の様子を MD シミュレー

ションにより観察した。その際得られたエネルギー解

放率臨界値 GICを表 1 に示す。き裂長さが減少すると

ともに、GICは減少することが明らかになった。これは

従来の理論とは異なる結果である。 

 

3. 結論 

MD シミュレーションを用いて、き裂の長さが数ナノメートルの場合、α鉄のエネルギー解放率臨界値

GICは材料定数ではなく、き裂サイズに依存することがわかった。今後は、き裂進展に対する照射欠陥の有

無を検討し、従来の古典論の修正を考える。 
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