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§１．研究成果の概要 

 

体心立方格子（BCC）をもつ合金の変形挙動や力学特性は、温度や合金元素の濃度に依存し

て複雑に変化し、古典的な強化理論で説明できない特異な性質をもつ。本研究では、有限温度の

もとで応力が負荷された際のらせん転位の運動を、ナノスケールの力学モデルに基づいて記述す

るための枠組みを構築することを目的とした。 

昨年度報告した合金元素の濃度がマクロな材料特性に与える影響を評価するための力学モデ

ルでは、キンク過程の活性化エネルギー knH 、 kmH を実験値で求めた純金属における値を用い

ており、力学モデルの定式化で現れる幾つかの物性値には実験値や仮定を必要とする。本年度

は、キンク過程の活性化エネルギーを実験によらず、第一原理計算の精度で直接評価するための

スキームについて検討した。このようなキンク機構を再現するため、線張力モデルを用いて転位運

動を記述した。Peierlsポテンシャルとばね定数は第一原理計算から直接計算することができ、大規

模な原子モデルを用いることなく、第一原理計算の物性に基づき転位線全体のエネルギーを表現

できる。さらに、遷移状態解析として用いられている Nudged elastic band（NEB）法を応用し、対象と

する自由度を原子の位置でなく、線張力モデルの自由度に適用することで、線張力モデルに基づ

く目的関数を記述した。この方法を用いて、線張力モデルに基づく目的関数を最適化することで、

直線転位が一周期分移動する間の転位運動の最小エネルギー経路を評価した。その結果、キン

ク形成の活性化エネルギー knH は 2.4 eV、キンク移動の活性化エネルギー kmH は無視できるほ

ど小さいことがわかった。以上のように、線張力モデルと遷移状態解析を組み合わせた手法を構築

し、第一原理計算によって得られた物性を用いてキンク機構の活性化エネルギーを評価することを

可能にした。 
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