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図 1 き裂先端場の解析モデル図(9)．
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マグネシウムの破壊挙動に関する

分子動力学解析

松 中 大 介 渋 谷 陽 二

. は じ め に

マグネシウム(Mg)は構造用金属材料の中で比重が低く，

自動車や航空機などの輸送機器をはじめとして様々な用途へ

の適用に期待が高まっており，省エネルギー社会の実現に資

する軽量構造材料として注目されている(1)(2)．しかし，室温

域における延性や靱性が低く，成形性に劣ることや，耐食

性，耐熱性，耐クリープ性が低いことなどが，Mg 材料の幅

広い実用化のための課題として残っている．特に，Mg 材料

を構造用部材に対して使用するためには破壊靱性の向上は重

要である．

多結晶材料の十分な塑性変形のためには，フォン・ミーゼ

スの条件から 5 つの独立なすべり系が必要である．HCP 構

造を持つ Mg においては，室温で駆動するすべり変形が底

面すべりに限られており，非底面すべりに対する臨界分解せ

ん断応力(CRSS)は非常に高い(3)．そのため，すべり系の不

足を補うために双晶変形が重要な役割を担う．c 軸に対して

引張応力で駆動する(101̃2)双晶は CRSS が極めて低く(4)，

変形初期から発生して塑性変形に寄与する(5)．また，

(101̃1)双晶や二重双晶に関しては，双晶界面に沿った破壊

が観察されている(6)(7)．したがって，塑性変形の過程で発生

する変形双晶が破壊に関係しており，Mg 材料では延性と破

壊靱性を分けて理解することができないことになる．そのた

め，き裂・転位・双晶といった欠陥間の相互作用を理解する

ことが重要である．

本稿では，著者らが分子動力学法(MD)を用いて行ってきた

Mg 中のき裂に関する原子論的解析(8)(10)について紹介する．

. バルク中のき裂先端場

き裂進展に対して，生成されるき裂面の表面エネルギーは

重要なパラメータである．Mg は HCP 構造で対称性が低い

ことから，それぞれの面方位の表面エネルギーの違いがき裂

進展に影響することになる．また，応力の負荷方向によって

活動するすべり系や双晶系が異なるため，き裂先端に生じる

塑性変形機構が進展の方位に依存する．そのため Mg にお

けるき裂先端場は方位に依存することが考えられる．そこ

で，バルク中でのき裂先端場の挙動を解析するために，図

に示すような初期き裂を導入した円柱形の原子モデルを用い

た解析を行った(8)．モデルの直径は 22 nm，軸方向(z 方向)

のサイズは 2 nm であり，原子数は約25000個である．この

原子モデルの全原子に対して，Sih らによる異方性線形弾性

体のモードき裂に対する変位場(11)を応力拡大係数 KI＝

0.7 MPam1/2 として与え，外周の原子を固定して 300 ps の

緩和を行った．

Mg 原子間の経験的原子間ポテンシャルとして，Sun らに

よる Embedded Atom Method(EAM )ポテンシャル(12)と

Zhou らによる Generalized Embedded Atom Method

(GEAM)ポテンシャル(13)を適用した．この 2 つのポテンシ

ャルは格子定数や弾性定数がほぼ同じであるが，表面エネル

ギーが異なる．表面エネルギー gsurf，ヤング率 E，参考値と
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表 1 原子間ポテンシャルによる表面エネルギー gsurf

[J/m2]，ヤング率 E[GPa]，Griffith 理論による
臨界応力拡大係数 KIc[MPa m1/2](9)．

(0001) (101̃0) (101̃1) (101̃2)

gsurf EAM 0.167 0.230 0.165 0.274
GEAM 0.308 0.337 0.259 0.309
DFT(GGA) 0.549 ― ― ―

E EAM 65.4 58.2 59.0 60.0
GEAM 59.8 39.6 36.8 38.7

KIc EAM 0.148 0.164 0.139 0.181
GEAM 0.192 0.160 0.138 0.155

図 2 EAM を用いたバルク中のき裂先端場の解析のス
ナップショット(8)．

図 3 GEAM を用いたバルク中のき裂先端場の解析の
スナップショット(8)．
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して Griffith 理論による KIc 値(KIc＝ 2Egsurf)を表に示

す(9)．EAM では底面と(101̃1)の表面エネルギーが低く，一

方 GEAM ではそれらの表面エネルギーは比較的高く評価さ

れている．底面の表面エネルギーに関して，第一原理計算に

よる計算値(14)に比べて EAM と GEAM のいずれのポテン

シャルの値も低いが，2 つのポテンシャルをそれぞれ用いた

解析から表面エネルギーの変化がき裂進展に及ぼす影響を調

べることができる．

EAM と GEAM を用いて解析を行った場合のスナップシ

ョットを図と図に示す．初期き裂を底面に平行に導入し

たモデルでは，底面すべりは力学的に生じにくく，1 次錐面

すべりがき裂先端から駆動した．その後，表面エネルギーの

低い EAM を用いた場合では，き裂開口が生じた．この新生

表面は図 2(a)のスナップショットに見られるように元のき

裂面と同じ底面である．一方，表面エネルギーを比較的高く

評価する GEAM を用いた場合では，き裂先端で双晶が形成

された(図 3(a))．この双晶は(101̃2)双晶であり，き裂先端

での c 軸引張応力によって双晶変形が駆動したものである．

き裂先端では新生表面の形成と転位の射出が競合しており，

2 種類の原子間ポテンシャルによって相対的に表面エネルギ

ーを変化させたことにより，EAM での脆性的なき裂進展か

ら GEAM でのき裂先端の塑性変形へと遷移したと考えられ

る．そのような表面エネルギーによるき裂先端場の挙動の違

いは，他の初期き裂面の原子モデルに対しても見てとれる．

EAM を用いた場合，き裂先端から底面転位をいくつか射出

するものの，底面あるいは(101̃1)のへき開によるき裂進展

が見られた．表面エネルギーの高い GEAM の場合では，先

端での新生表面の形成が抑制され，継続して転位が射出され

ていき，上下対称に底面転位を射出する柱面の方向に鈍化し

ながら進展した．このように Mg 中のき裂先端場の挙動は

表面エネルギーと塑性変形機構の違いのために方位依存性が

強い．また，ここでは表面エネルギーの異なる 2 つの原子

間ポテンシャルを用いた解析を比較したが，現実の合金系で

は添加元素によって表面エネルギーや塑性変形機構が変化す

ることでき裂先端場の挙動が影響を受けると考えられる．

. 双晶近傍でのき裂伝播

Mg の塑性変形においては双晶変形も駆動するため，双晶

境界近傍でのき裂の伝播について明らかにする必要がある．

き裂先端からは転位の射出が生じるため，き裂・転位・双晶

の欠陥間相互作用を考慮する問題となる．そこで，図に示

すように双晶境界に対して平行な片側き裂を導入した原子モ

デルを用いて解析を行った(9)．解析対象として，(101̃2)双

晶と(101̃1)双晶を考え，[101̃1̃]または[101̃2̃]を x 方向，双

晶の各 K1 面に垂直な方向を y 方向，[12̃10]を z 方向とし

た．(101̃2)双晶のモデルサイズは，Lx＝34.3 nm，Ly＝30.2

nm，Lz＝1.9 nm であり，原子数は約76000個である．ま
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図 4 き裂と双晶境界を含む解析モデル(9)．

図 5 (101̃2)双晶境界とき裂の MD 解析のスナップシ
ョット(9)．

図 6 (101̃1)双晶境界上のき裂に対する MD 解析のス
ナップショット(9)．

図 7 (101̃1)双晶境界近傍(0.2dTB)のき裂に対する MD
解析のスナップショット(9)．
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た，(101̃1)双晶のモデルサイズは，Lx＝39.2 nm，Ly＝29.4

nm，Lz＝1.9 nm であり，原子数は約85000個である．x 方

向には自由境界条件，y 方向と z 方向には周期境界条件を課

し，同じ厚さの母相・双晶のブロックが y 方向へ交互に積み

重なるモデルを考えている．そのため双晶境界間の距離は

dTB＝Ly/2 である．y 方向のセルサイズを変化させてモード

I 型の変位を与え，z 方向にセルを緩和して平面応力状態で

解析を行った．なお，温度は 1 K で，セル全体のひずみ速

度は 1×108 s－1 とし，Mg 原子間には Sun らの EAM ポテ

ンシャル(12)を適用した．

(101̃2)双晶に対する解析のスナップショットを図に示

す．き裂先端から射出された底面転位と双晶境界の反応によ

って双晶転位が生じている．また表面からも双晶転位の導入

が見られた．これは(101̃2)双晶の双晶転位のエネルギーが

小さいことを反映していると思われる(15)．さらに，双晶境

界に平行なバーガースベクトルを持つ双晶転位は双晶境界上

を運動することができ双晶の生長・縮小に寄与するが，

(101̃2)双晶の双晶転位は極めて易動度が高い．Nudged

Elastic Band(NEB)法によって評価されたパイエルス障壁は

0.004 meV/Å 程度であり非常に小さい(15)．そのため，変位

を加えていくと容易に移動して最終的には双晶の領域が消失

した．(101̃2)双晶は CRSS が低く変形初期から活発に駆動

するが，この解析結果から，き裂との相互作用によって

(101̃2)双晶境界上で新たなき裂核の形成やき裂の伝播は難

しいと考えられる．

次に(101̃1)双晶境界近傍のき裂について考える．図に

き裂の位置を双晶境界上とした場合の解析のスナップショッ

トを示す．き裂先端からの底面転位の射出が起きにくく，先

端領域の原子配列が乱れた．そしてき裂が進展するよりも先

にセル中のもう一方の双晶境界と表面の交わる領域から

(101̃3)双晶が形成され，母相・双晶ブロックの両方へ生長

した．その後さらに変位を加えることで，双晶境界上で不安

定なき裂進展が生じた．

き裂が双晶境界から 0.2dTB 離れた場合では，図に示す
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図 8 (101̃1)双晶境界から離れた(0.5dTB)のき裂に対す
る MD 解析のスナップショット(9)．

図 9 (101̃1)双晶境界に堆積した転位による遮蔽効果(10)．
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ようにき裂先端から射出された底面転位が双晶境界上で堆積

し，その不均一領域にき裂近傍の応力集中が影響して双晶境

界上にステップが形成された．図 7(a)の左側に見られる双

晶境界上のステップは K1 面 2 層分であり，b(101̃1)
2 ＝(4r2－

9/8r2＋6)[101̃2]±(1/6)[12̃10]のバーガースベクトルを持

つ双晶転位だと考えられる．ここで，r＝c/a である．発生

した b(101̃1)
2 双晶転位はき裂後方に移動して表面に抜けた．

一方，図 7(a)においてき裂近傍にあるステップは反応によ

って残されたものであり，双晶境界に平行でないバーガース

ベクトルを持つ界面転位だと考えられる．この界面転位は双

晶境界上を移動せず，図 7(b)のように，き裂先端から後続

して射出された転位とさらに反応し新たな双晶を形成した．

この双晶はき裂を含まない双晶ブロックに対して(101̃1̃)双

晶境界および(101̃3)双晶境界を持っており，その底面は xz

平面と平行に近い結晶方位である．そして，さらに変位を加

えていくと，図 7(c)に示すように，この形成された双晶内

部での底面に沿ったき裂の発生・進展が見られた．

双晶境界からの距離が 0.5dTB でき裂が領域の中央に位置

する場合も，き裂先端から底面転位が射出され，双晶境界上

で堆積していった(図(a))．そして図 8(b)のように堆積し

た転位によってボイドが発生した．コヒーレントな(101̃1)

双晶境界は，第一原理計算による(101̃1)双晶境界エネルギ

ーが 84 mJ/m2 で(101̃2)双晶境界エネルギーの 125 mJ/m2

よりも低く，比較的安定な面欠陥であり，(101̃1)双晶の双

晶転位のエネルギーは高い(15)．そのため，転位と双晶境界

は反応しにくく，き裂先端から射出された転位は双晶境界近

傍に堆積していったと考えられる．

最近著者らは，より大きいモデルサイズを用い，き裂と

(101̃1)双晶境界の距離をさらに変化させて解析を進め

た(10)．き裂と双晶境界が離れた状態では，き裂がそのまま

バルク内を伝播する場合と，図に示すように，先端から射

出された底面転位が同一すべり面上に堆積し，その後双晶境

界上にボイドが発生した場合が見られた．き裂進展が見られ

たときの y 方向の変位 nc を用い，両端面が一様に変形を受

ける等方弾性体中の片側き裂の解析解(16)に対して応力拡大

係数を見積もると，バルク内を伝播した場合ではおおよそ

KIc＝0.28 MPam1/2 であった．このような MD 解析におけ

るき裂先端は nm サイズであるが，実際の材料中のき裂先端

が mm 程度の半径で特徴づけられると仮定すると 10

MPam1/2 に相当する．一方，(101̃1)双晶境界上をき裂が進

展する場合は KIc＝0.32 MPam1/2 であり，バルク内に比べ

て破壊靱性が高い．しかし，き裂先端から射出された底面転

位が同一すべり面上に堆積していき，き裂先端に近い転位が

有効的に遮蔽効果を与えることで応力拡大係数は減少する．

図(a)に見られる MD 解析における堆積した転位の位置に

基づいて，遮蔽効果を含む応力拡大係数(17)を見積もると

0.22 MPam1/2 であり，バルク内の KIc より低くなる．一

方，堆積した転位による双晶境界上の応力集中によりボイド

が発生した．すなわち，遮蔽効果の結果としてき裂の経路が

バルク中から双晶境界へ移ったと考えられる．

. ま と め

本稿では MD 法を用いた Mg 中のき裂に関する原子論的

解析について紹介した．HCP 構造を有する Mg 中のき裂先

端場の挙動は表面エネルギーや塑性変形機構の違いのために

方位依存性が強い．また，双晶近傍でのき裂伝播の理解に

は，き裂，射出された転位，双晶境界の間の欠陥間相互作用

が重要である．

このような計算科学的アプローチから得られた知見は，実

験研究との連携によって，HCP 金属の複雑な力学挙動の理

解を進め，強度・延性・破壊靭性をバランス良く持つ Mg

材料の設計につながると期待される．
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専門分野計算材料科学

◎材料特性に関する計算科学的研究に従事．第一原理計算や分子動力学法に

よる欠陥構造解析を中心に活動．

★★★★★★★★★★★★★★★★★★★★★★★★★★★★★★

松中大介 渋谷陽二


