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Segregation in ternary alloys under irradiation 
照射下における三元合金の原子偏析についての研究 

 
シェぺレフ アレクサンダー 

 
序論 

この研究の目的は偏析への照射時の移動する格子間原子集合体への力学的なもの

と化学的な特性への影響にいて研究することです。 
照射によって作られた点欠陥、面欠陥、微細構造やミクロコンポジショナルは力学的に、

そして化学的な特性を変化させる。これらの中には欠陥のスウェリングや照射によるクリ

ープや融解した偏析や脆化をふくみます。偏析は欠陥が動く温度領域で起こります、そし

てそれは照射なしでは決して起こらない加算された重さが移動するメカニズムが現れる

ことによって起こります。 
 これらの重さの移動というメカニズムは合金のフラックスと非平衡の点欠陥の

シンクへのカップリングによって引き起こされます。照射によって誘起された偏析のモデ

ルは逆 Kirkendall 効果によっておこり、このことで照射下のモデル合金での元素の偏析に

ついて予想することにせいこうしています。このモデルでは偏析は選択的な原子空孔のジ

ャンプの結果起こります。 
しかし、高い照射フラックスや広い温度領域では格子間原子の移動はこのモデル

によらなければいけません。 
論分の最初の項で三元合金のモデル結果が与えられています。線量の違いの効果

や照射かの粒界での複合物の変化について研究しています。２番目の章では格子間原子の

集合や移動の違いが合金モデルに含くめています。３つ目の章では格子間原子の移動のメ

カニズムがランダム合金モデルに含めています。集合エネルギーを求めるために移動や格

子間原子ダンベルの交換を第一原理の電子構造に起因するものや分子動力学（ＣＰＭＤ）

のプログラムを用いた計算を４章で行っています。 
１合金モデル 
顕微鏡レベルでは結晶格子での点欠陥や溶質の集中は次のような式で表されます。 
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Ck は k (Fe, Ni, Cr)それぞれの集合, Ci は格子間原子の集合, Cv は原子の集合, J はフラッ

クスで、t は時間です。. P 点欠陥生成率、, R 再結合率, ρd 転位密度。 Zシンクの消失

率です。. 格子間のフラックス (Ji), 空孔 (Jv) 溶質原子(Jk) は: 
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 α は温度に依存するパラメーターDｊ拡散のインコフィーシエント性, 溶質原子では 
ikivkvk CdCdD += , 格子間原子では ∑=

k
ikii CdD  空孔では ∑=

k
vkvv CdD  。 dki と dkv 原子の

拡散のインコフィーシエント性です。 
線量の変化による影響のためにこの異なる数式によって低い線量の長い時間かけ

ての照射は複合物に大きな変化をもたらす。とくに、Fe-20Cr-25Ni におけるＣｒの結晶粒
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界での枯渇は is Ni (Fig.1)の集中に繋がっている。温度の影響で叉、複合物での最も高い

変化が低い線量率で起こる。偏析レベルの高い温度での現象は低い線量で重要になる偏析

の影響で起こる。(Fig. 2). 

 
 

Fig. 1 560 K.、1 dpa における照射後の粒界にお

ける Ni と Cr 偏析の.線量依存性 
 

 
 

Fig. 2 照射後の Ni と Cr の結晶粒界における偏

析 1 dpaで Fe-14.27Cr-16.22Ni合金での温度依

存性 
 

このモデルによって格子間原子と空孔によって引き起こされる偏析のメカニズム

が導かれる。しかし、格子間としてのそれぞれのものの移動パラメーターは同等に設定し

てある。このことによって格子間による偏析の引き起こしは無視されている。 
Ｃｒの空孔の交換率はＮｉのそれよりも高い。それゆえ、欠陥によって引き起こ

された偏析のメカニズムによって結晶粒界でＣｒは枯渇し、Ｎｉは過剰になる。 
 

２格子間原子集合体の移動 
古典的な格子間原子クラスターは欠陥への拡散のときランダムに衝突する。Ｎｉ

の格子間が遠視集合体のモデルで優先的な形成が推測される。それらは単一の格子間原子

と同じ可動性に設定される。 
格子間原子複合体や点欠陥の集合体は以下のように表される。 
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C2 は 2 格子間の集中で, C3 ３格子間の集中で, C4 ４格子間の集中です。 レートはサイズ

j の格子間原子集合体と２あるいは３格子間原子の熱による転移の点欠陥への衝突を一定

にする。: 
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τ4 は最初の障害となるループサイズの成長に反する４格子間の寿命です。 
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格子間原子 集合体と点欠陥の集中の図です。  
Fe - 14.27Cr - 16.22Ni, 線量 1 dpa, 温度 700K 

 

 
Fig. 3 Dose rate = 10-10 dpa s-1 

 

 
Fig. 4 Dose rate = 10-6 dpa s-1  

Fig. 5 Dose rate = 10-3 dpa s-1 

高い線量率で欠陥の集中は結晶粒界のみに起こる。Ｎｉクラスターの高い密度で

の集合はＮｉの偏析を引き起こす。 
Ｎｉ－Ｎｉ集合体 の偏析上での影響 

Fe-14.27Cr-16.22Ni, 線量 1 dpa, 温度 700K 

 
Fig. 6 格子間原子の移動エネルギーは 1.1 eV 

 

 
Fig. 7 格子間原子の移動エネルギーは 0.85 eV 

 
Ni 格子原子集合体のフラックスによって結晶粒界でのＮｉの集中が上昇する。 
 

3. 格子間原子の移動のメカニズム 
高い線量率、特に fcc 合金の格子間原子はダンベルと言う２つの原子が一つの格子サイト

を占めるという役割を果たす。これらの原子は格子間原子のメカニズムで移動する。格子間原子

の移動においてダンベルの一つの原子は隣接する格子サイトに新しいダンベルをそこに作って移

動し、残ったもう一つの原子が格子サイトに戻ってくる。偏析の三元合金の修正モデルでは原

子や点欠陥の時間や空間的な成長は格子間原子の移動は格子間原子のメカニズムを通し

て起こると考えられる。 
Fcc 三元合金は３つのタイプの原子が含まれていると考えられている。（ＡとＢとＣ）そ

れらは６つのタイプのダンベルを形成する。(AA, AB, AC, BB, BC と CC).これらのダンベ

ルの可能な展開は描かれている。ダンベルは３つの異なる種類のジャンプをする。それは

ケージモーション 、回転、転移です。ケージモーションだけが回転と関わって超距離の

移動を導く。そのような移動は移動エネルギー M
iE によって決められる。ダンベルの転移

によってダンベルタイプのコンバージョンやコンバージョン エネルギー C
iE のフラック

スの同等性で決められる。 
ランダム合金と言うものが考えられＡやＢ、Ｃと言った格子サイズの占有可能性
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はそれらの集中と同様に単純に推測される。格子間原子ダンベルのフラックスは下のよう

に与えられる。: 

2/))(AAAC(2/))(AAAB(2/)
)(ACAA(2/))(ABAA()(

AACACAAABABACAA

AACBAAAABAAAAAAiAAiAA

CCCCDCCCCDCC
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この式の最初の右側の因子はＡＡダンベルの拡散によるフラックスの影響による

ものです。次の因子はすべての可能なＡＡダンベルの交換によるものを描いたものです。 
[6,7]. 1/2 因子は必要である。なぜなら格子間原子ダンベルの移動はダンベルの一つの原子

が隣のサイトに移動するジャンプによって引き起こされるものです。 
 
iBBJ  と iCCJ  の表現によって単純にかける。 

iABCiABBiABAiAB JJJJ ++=  ,  iACCiACBiACAiAC JJJJ ++=  ,  iBCCiBCBiBCAiBC JJJJ ++=    (6) 
2/))(ABBB(2/))(BBAB()( ABBBBABABABBAABABAiABiABA CCCCDCCCCDCCCCDJ ∇−∇→−∇−∇→−∇−∇−=  (7) 

iABBJ , iABCJ , iACAJ , iACBJ , iACCJ , iBCAJ , iBCBJ  と iBCCJ の表現は単純にかける。 
 
この表現においてＤは拡散の係数でＣは ABC と比較して iABAJ の集中によるダンベ

ルの移動過程によって起こる。それは、ＡＢダンベルにおいてＡ原子が残ってＢ原子がジ

ャンプしてＡ原子にＡＢダンベルが形成される移動過程です。 
格子原子の空孔の交換による移動はランダム合金モデルによって 

CCBBAACCBBAA CCDCCDCCDCCDCDCDJ ∇+∇+∇+∇++−= vvvvvvvvvvv )(     (8) 
更なるフラックスによって空孔メカニズムによって原子のフラックスが解け、CA

の変化はＡＡダンベルの移動によって起こる。それはＡタイプの原子が開放され、単純に

ダンベルの移動や集中によって CB と CC が変わるからです。 
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濃度方程式. 

フラックスによる点欠陥生成について結合すると、格子原子ダンベルと空孔やコ

ンバージョンの格子間原子型ダンベル間での集合は下のような式によって書ける。 

iACAiAAC

iABAiAABAAAiAA
iAA

CCKCCK

CCKCCKRPCJ
t
C

AA)AC(AC)AA(

AA)AB(AB)AA(

22

22
2

→+→−

→+→−−+−∇=
∂

∂
         (10) 

 
t
CiBB
∂

∂ , 
t
CiCC
∂

∂ , 
t
CiAB
∂

∂ , 
t
CiBC
∂

∂  and 
t
CiAC
∂

∂  は単純に. 

BCACABCCBBAACBA RRRRRRPCCCJ
t
C

−−−−−−+++−∇=
∂
∂ 2

v
v )(          (11) 

iCCAiACCiBCA

iACBiBCAiABCiACA

iAACiBBAiABBiABA

iAABACABAACABAAA
A

CCCCKCCKCCK
CCKCCKCCKCCK
CCKCCKCCKCCK

CCKRRRPCCCCCJ
t
C

AC)(CC)AC(AC)BC(
BC)AC(AB)BC(BC)AB(AA)AC(
AC)AA(AB)BB(BB)AB(AA)AB(

AB)AA(2)222(

222

2222

2222

2
2

→−→+→−
→+→−→+→−
→+→−→+→−

→++++++−−∇=
∂
∂

    (12) 

 
t
CiB
∂
∂  と 

t
CiC
∂
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ViAACCCBBAvABAAAAA CCCKCKCKCKCKCKR ]AC)AA(AB)AA([ v11v1111 +→+++→+=        (13) 

BBR , CCR , ABR , ACR  and BCR  は単純に 
ここで、 P 欠陥生成率, K1 は再結合率, K2 はダンベルの変換率定数, そして R はダンベ
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ルの結果への再結合率。＿はダンベルと空孔の再結合率です。 
拡散のインコフィーシエントや率定数は数式によって 

( )kTED m
nnnn /exp −= να , ( )kTED c

nnnn /exp.)conv( −= να           (14) 
( )kTEK c

nnnn /exp −= να , ( )kTEK c
nnnn /exp.)conv( −= να  

α は幾何学的 因子, ν ジャンプ周期, Em は移動エネルギー, Ec ダンベル コンバージョン

エネルギー. はすべてのタイプのダンベルの移動 
 

4.格子間原子ダンベルの移動や結合のエネルギー形成 
 

ＣＰＭＤによる電子構造へのアプローチは Hohenberg-Kohn-Sham 平面波の密度

関数理論/ スードポテンシャル インプリメンテーション と一般化グラジエント近似で

す。 
エネルギーや力やストレススードポテンシャル,粒界条件や最適化手順や並列化

などなどは 
この得意な電子状態問題に結論を与える。Fe, Cr や Ni 原子への Vanderbilt の ウル

トラソフト スードポテンシャル (GGA PW91)を使うことによってこのコードは作られて

いる。原子レベルのシミュレーションにおいて点欠陥はシミュレーションブロックの真ん

中にあり、ブロック全体のエネルギーは原子の転移が結晶粒界情景に選択され最小となる

ようにされている。移動エネルギーは緩和された 格子の 最も近いサイト でエネルギー

バリアの高さ (鞍点)である。 
 

結論 
照射による析出生成の格子間原子移動の貢献は fcc の三元合金によってなされる。

格子原子集合体のもでるや拡散や格子原子ダンベルのコンバージョンは表現される。 
Ni-Ni カップリングは双方に最も重要なモデルです。格子間原子クラスターの表

現や進化や移動は特に低い線量率では偏析モデルで考えなければならない。低いフラック

スでは析出が起こされる。ループの成長や転位密度はフラックスに敏感で結晶粒界の析出

には高い線量率では強く影響しないと言えます。 
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