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論 文 の 内 容 の 要 旨 

 

 

論文題目    Atomistic analysis of materials behaviors under radiation and stress 

（放射線照射および応力印加の複合環境下における材料挙動の原子論的解明） 

 

氏  名    宮代 聡 

 

１．背景 

放射線照射下の材料挙動は、主としてカスケード損傷による欠陥形成と、これに起因するミクロ組織変化

によって特徴づけられる。一般に、原子炉構造材料は応力下で供されるため、放射線照射および応力の複合

環境下における現象の解明が、未知の照射条件における材料挙動予測のために求められている。特に、中性

子照射下では、原子炉供用温度においてすら材料が応力方向に不可逆変形する照射下クリープ現象が発生し、

軽水炉構造材料の照射誘起応力緩和、重照射環境におけるクリープ変形等、多様な形態で発現する。このた

め、本質的なメカニズム解明に基づく適用範囲の広い知見の創出が求められている。 

照射下クリープ現象は、複数のミクロメカニズムが複合的かつ競合的に作用する変形機構である。照射下

クリープによる変形は、これまで、格子間原子集合体の応力方位への優先的形成（SIPN モデル）[1][2]、格子

間原子集合体形成後の応力に依存する方位変化（SIPOモデル）、転位への点欠陥吸収に対する応力影響（SIPA

モデル）[3]、転位の上昇運動によるすべり運動誘起（CCGモデル）[4]に分離されてきた。これらのメカニズム

は原子レベルの欠陥挙動に起因するが、原子レベルの数値解析に基づく理論モデルの構築・検証はこれまで

ほとんど行われてこなかった。 

 本研究では、沸騰水型原子炉の炉心シュラウド等、スウェリングが無視できる条件で特に重要となる

SIPN/SIPO モデルに注目し[2]、応力下における欠陥、特に格子間原子集合体の形成・配向の数値解析に

よる総合的なモデル化を行った。 

 

２．研究目的 

 本研究では、オーステナイト系ステンレス鋼を対象として、中性子照射下の欠陥形成過程に対する応

力/ひずみ印加の影響を明らかにすることを目的とする。SIPN/SIPOモデルとの関連において、欠陥形態

及び欠陥方位変化に対する応力影響に着目した。 

 

３．欠陥形成に対する応力影響 

3.1 解析手法 

応力/ひずみの印加によるカスケード損傷による欠陥形成過程への影響を明らかにするために分子動力学

(MD)法による解析を行った。面心立方構造の低積層欠陥エネルギー金属である Cu について、Mishin[5]によ

り構築された Embedded Atom Method (EAM)ポテンシャルを用いて解析を行った。解析は NVEアンサンブ

ルで行い、初期温度を 100Kとし PKA加速方位を変化させた 250回のシミュレーションの結果を基に考察を

行った。 
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図 1  カスケード損傷の再現結果の一例 

3.2. 欠陥形成数に対する応力影響 

3.2.1. 10keVの単一カスケード損傷における応力影響 

 PKAエネルギーを 10keVとし、[1 1 1]（図では上下

方向）の 1%単軸ひずみ下でカスケード損傷を再現した

結果の一例を図 1 に示す。この単軸変形の他、等積変形、

ポアソン変形、等方変形を印加した場合について、カス

ケード損傷で形成される欠陥数をひずみ量に対して整理

したものを図 2 に示す。等方圧縮変形で欠陥数が減少し

た以外では、試行した全ての変形モードにおいてカスケ

ード損傷で形成される欠陥数が増加した。実線で示した

単軸ひずみにおいては、単軸引張のみならず、単軸圧縮

ひずみ印加下においても欠陥形成数増加が確認された。

また、引張ひずみ印加下における欠陥増加数を比較する

と、増加数は最も異方性が大きくなる等積変形で最大と

なり、等方変形で最小となった。これらの解析結果は、

異方的な変形モードほど欠陥形成促進効果が顕著となる

ことを示唆している。また、弾性係数や結晶学的な性質

の異なる様々な方位のせん断ひずみ印加下における解析の結果、欠陥形成数はひずみではなく応力の関数と

して記述できることが明らかになった。 

 

3.2.2. 様々な PKAエネルギーにおける応力影響 

  PKAエネルギーを 20keVとし、[1 1 1]（図では上下

方向）の 1%単軸ひずみ下でカスケード損傷を再現した結

果の一例を図 3 に示す。20keV, 30keV の高 PKA エネル

ギーでは、図 3(a)に示す単一カスケードが形成される場

合と、図 3(b)に示すサブカスケードに分岐する場合が確

認された。単軸 1%ひずみ印加による欠陥形成数 NF増加

率の PKAエネルギー依存性を図 4に示す。高 PKAエネ

ルギーの場合ほどひずみ印加による欠陥形成数増加が顕

著となる傾向が確認されたが、増加率は 20keVで最大と

なった。集合体サイズごとの欠陥増加率を求めた結果、

応力による欠陥数増加は大きいサイズの集合体形成促進

に起因することが明らかになった。さらに、集合体サイ

ズ分布とともに解析することで、応力影響の PKA エネ

ルギー依存性は、各サイズの集合体増加率と集合体サイ

ズ分布の PKA エネルギー依存性によることが明らかに

なり、サブカスケードの形成も影響を及ぼしていること

が明らかになった。 
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図 2  欠陥形成数の単軸ひずみ量依存性 
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図 4  欠陥形成数 NFの単軸 1%ひずみ印加 

による増加率の PKAエネルギー依存性 
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図 3  20keVにおけるカスケード損傷 

(a)単一カスケード、(b)サブカスケード形成 

 



iii 

 

3.3. 欠陥集合体形成方位に対する応力影響 

 欠陥集合体形成方位に対する応力影響を解明するため、<1 1 0>系格子間原子集合体のうち応力を受けやす

い方位の集合体が、<1 1 0>系全体に占める割合の 10keVの PKAエネルギーにおける[1 1 1]単軸ひずみ量依

存性を図 5 に示す。ひずみ印加方位に平行で、影響を受けやすい方位の格子間原子集合体は引張ひずみ印加

下で増加する一方、これ以外の方位の集合体は減少した。さらに、この結果を熱統計力学に基づくモデルと

の関連において解析した。単軸応力下では、応力印加方位と角度をなす i 方位の格子間原子集合体形成数 ni

は、全格子間原子集合体形成数 N、格子間原子集合体サイズ n、原子体積、外部応力、ボルツマン定数 k、

温度 Tを用いて、(1)式によって解析的に示される[1]。 
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カスケード損傷では、nとTは同時に定義できないため、

本来このモデルの適用は不可能である。しかし、図 5 に示

すように、この 2 パラメータを MD 結果へのフィッティン

グで求めることで、理論値が良い近似を与えることを明ら

かにした。一方で、集合体サイズに着目すると(1)式が適用

できず、理論モデルの適用限界が明らかになった。 

 

４．欠陥方位変化に対する応力影響 

4.1 解析手法 

カスケード損傷における集合体形成と形成後の方位変化

を分離するため、形成後の方位変化のみを対象とした解析

を行った。Cu の単元系を対象として Mishin により構築さ

れた EAM ポテンシャルを用い [5]、温度は 1K、600K、

1200K に設定した。得られた解析データの一例を図 6 に示

す。この系には、以下に示す領域での集合体の応力/ひずみ

に対する応答が含まれている。 

領域(A) (0ps – 1ps): 温度制御下の解析 

領域(B) (1ps – 51ps): 無ひずみ下の解析 

領域(C) (51ps – 151ps): 一定ひずみ印加速度の解析 

領域(D) (151ps – 201ps): 1.0%単軸定ひずみ下の解析 

 

4.2. 過渡的ひずみ条件における解析 

領域(C)におけるサイズ 3および 7の集合体方位をひずみ

量の関数として図7に示す。集合体方位のひずみ依存性は、

点線で示す(1)式に基づく理論値と良く一致した。このこと

から、方位変化が容易な微小集合体の方位に関して、熱平

衡を仮定した解析が可能であることが明らかになった。 
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図 6  1200Kにおけるサイズ 7の格子間 

原子集合体の方位変化の実時間との対応 
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図 7  応力を受けやすい方位の集合体が 

<1 1 0>系全体に占める割合のひずみ依存

性 
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図 5  <1 1 0>系に含まれる 4方位の 

集合体形成数の[1 1 1]ひずみ量依存性 
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4.3. 無ひずみ・定ひずみ下の集合体方位比較 

領域(A, B)、(D)の方位を解析した結果、600K, 1200Kにおいてサイズ 3や 7の格子間原子集合体が高い頻

度で方位変化を起こすため、無ひずみ下でも理論値との一致が見られるのに対して、19 以上のサイズでは理

論値との乖離が大きくなり、集合体サイズ 37 以上では 1200K、単軸 1%ひずみの高温・高ひずみ下でも方位

変化確率が極めて低いことが明らかになった。サイズ 3 の小さいサイズの集合体については、1K においてす

ら、無ひずみ下の方位変化、応力/ひずみの印加に伴う配向の系統的変化が確認された。 

 

５．考察 

 従来の解析的な照射下クリープモデルは主に、欠陥数一定と仮定して異方的な応力印加に起因するミ

クロ組織発達の方位ごとの偏りを定式化することで構築されてきた。SIPNモデルについては、応力印加

が欠陥形成数に影響を与えるモデルも検討されたが[2]、検証が不可能であった[1]。しかし、本研究におい

て原子論的なシミュレーションを用いて応力印加による欠陥形成促進効果が明確に示された。これによ

り、照射下クリープによる変形が、応力印加に起因するミクロ組織発達方位の偏りのみならず、ミクロ

組織を形成する欠陥密度が応力によって変化する効果にも起因することが明らかになった。 

 サイズの小さい格子間原子集合体は頻繁に方位変化を起こす一方で、高温・高応力印加下においてす

らサイズの大きい集合体の方位変化が困難であることが明らかになった。このことから、サイズの大き

い格子間原子集合体がカスケード損傷で直接形成された場合、形成時の方位を維持したまま成長してい

く確率が高く、SIPNを中心としたモデルでとらえる必要があると考えられる。これに対し、頻繁に方位

変化を起こすサイズの小さい格子間原子集合体については、格子間原子を吸収して成長する過程でも方

位変化を起こすが、一定のサイズ帯以上に成長する際に方位が固定されるという SIPO を中心としたモ

デルでとらえるのが妥当であると考えられる。本研究は、SIPN/SIPOモデルに対し、原子論的な見地か

ら同一手法による統一的なモデル化を行う事で、照射下クリープ現象の解明に資するものである。 

 

６．結論 

 中性子照射環境における欠陥形成過程、およびその後の欠陥集合体方位変化に関して一連の系統的な解析

を行い、以下の結論を得た。 

①� サイズの大きい格子間原子集合体形成促進に起因し、応力/ひずみ印加下で照射欠陥形成数が増加する。 

②� 拡散過程を伴わないカスケード損傷による形成過程においても、格子間原子集合体は引張応力下におい

て応力印加方向に配向し、圧縮応力下で応力印加から遠ざかる方向に配向する傾向を示す。 

③� 引張応力印加下で格子間原子集合体方位変化が促進される。方位変化確率は応力の他に温度と集合体サイ

ズにも依存するが、特に集合体サイズに顕著に依存する。 
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