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1. Cu-Au希薄固溶合金における応力－ひずみ特
性を，分子動力学シミュレーションにより評
価した．

2. 固溶原子が転位線に偏析した条件では，固着
された転位が移動を始めるためには，パイエ
ルス応力の100倍以上の応力を要した．

3. 離脱応力は固溶原子濃度に対して1次関数的
に増加する．この傾向は，希薄固溶合金に対
する一部の実験結果と一致する．

分子動力学シミュレーションによる銅希薄合金の応力－ひずみ特性の評価

シミュレーション結果

固溶硬化は，転位の運動が固溶原子に阻害されることによって生じる．最近，
結晶組織はサブミクロン以下のオーダーで制御されるようになり，塑性変形を

担う転位の微視的な運動を把握することが重要となる．本研究では，分子動力学シミュレーションを用いて，転位と固溶原子の
相互作用が，希薄固溶合金の力学特性に及ぼす影響を原子レベルの観点から明らかにする．

目的

すべり面直下の原子面(転位の引張応力側)の応力分布
応力分布
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対象物質
Cu及びCu-Au合金単結晶
使用ポテンシャル関数

EAMポテンシャル[1]

格子定数
0.3603 nm ( FCC構造 )
温度

~0 K

シミュレーション条件

せん断ひずみ

銅希薄固溶合金における
応力－ひずみ特性を解析

転位密度
1/xy = 1.5×1011 cm-2

固溶原子濃度
1/26702 = 3.7×10-3 at%
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τcは固溶原子濃度に対して1次関数的に増加

基本セルサイズ
x: 26 nm (周期境界を適用)
y: 26 nm
z: 0.44 nm (周期境界を適用)
原子数

Cu: 26701 個
Au: 1 個

転位線方向の固溶原子間隔を変化させることで固溶原子濃度を変化させる

cαττ += pc

τc : 離脱応力

τp : パイエルス応力

c : 固溶原子濃度

原子サイズ Cu < Au であるため，転位の引張応力場に

固溶原子を導入すると転位が安定化する

応力－ひずみ曲線

　振幅依存性内部摩擦による実験結果[2]と一致

Friedel モデル (τc∝c 1/2)

Labuschモデル (τc∝c 2/3)
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　引張試験による実験結果との不一致

エネルギー－ひずみ曲線
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