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概 要 

炭化珪素（SiC）材料は、耐環境特性（高温高強度、耐食性、耐摩耗性、高温での化学的安定
性、優れた熱伝導度、低崩壊熱、低誘導放射特性など）に優れることから航空宇宙、高温ガス

タービン、先進核分裂炉（高温ガス炉）・核融合炉用耐熱性構造材料として期待されている。特

に、先進核分裂炉・核融合炉の改良・開発の鍵となるのは、その中枢部分に使用されている材

料である。これらの材料は炉心部において核反応により生成する高エネルギー中性子の照射を

被り、材料内部に「照射損傷」を生じる。弾き出し損傷（材料構成原子の格子位置からの弾き

出し、変位損傷）により形成されたミクロな欠陥は、核変換損傷（構成原子の核反応による、

核種の変換やガス原子の生成）により生じたミクロな欠陥と複雑な相互作用の結果として、材

料のマクロな特性を変化させる。この効果は「照射効果」と呼ばれる。構造材料の代表的な照

射効果は、体積膨張（スウェリング）、照射クリープおよび照射脆化である。セラミックスにお

いては熱伝導率低下も重要な照射効果として挙げられる。このような照射効果は、照射により

材料中に高濃度に蓄積した点欠陥（格子間原子、空孔、アンチサイト欠陥）やそれらの集合体

である欠陥集合体（格子間原子集合体、空孔集合体）の生成・成長により、材料のミクロ構造

が変化することに起因する。これまで、核分裂炉、イオン加速器、電子線照射実験などにより、

照射下での SiC材料中で生じるミクロ構造変化、すなわち、欠陥集合体の成長に関するさまざ
まな照射条件依存性（例えば、格子間原子集合体は1dpa以上、600℃以上で成長し、空孔集合
体は10dpa以上、1000℃以上で成長するなど）が明らかになってきた。しかしながら、それら
集合体の形成・成長挙動の機構論的理解はほとんど進んでいないのが現状である。炉の健全性・

寿命評価・新材料開発への指針を与えるためには、高精度な照射下材料挙動予測ツールの開発

が必要不可欠である。 
以上を踏まえて、本研究では、先進核分裂炉・核融合炉の構造材料として期待さている SiC
材料を対象とし、その照射下ミクロ構造変化を機構論的に解明・モデル化することを目的とし

ている。今回は、格子間原子集合体の形成・成長挙動のモデル化するのに重要なパラメーター

となる欠陥エネルギー（点欠陥やその集合体の形成・結合・移動エネルギー）を原子レベルで

の理論解析より評価することを試みた。本研究で得られた主たる結果を以下に示す。 
 
1. 格子間原子集合体の形成に関するエネルギー論 
z 単一のC格子間原子の安定構造はC-Cダンベル型であり、単一のSi格子間原子の安定構造
（形成エネルギーが最も低い状態）は、TC サイト侵入型であった。これらの安定構造は、
第一原理計算結果（文献値）とも一致するものであった。また、比較的小さい（実験的に観

察不可能な）サイズの集合体中の各格子間原子は、上記の安定構造に類似の構造を有してい

ることが確認された。それらの安定構造の共通点として、純C結晶（ダイアモンド）、純Si
結晶、純β-SiC結晶におけるそれぞれの平衡ボンド（C-C, Si-Si, Si-C）長をうまく保持する
原子配置を有していることを発見し、集合体の安定構造は、ボンド長と関係付けることでう

まく説明（解釈）できることを見出した。 
z 組成比（ISi/IC）=1の比較的大きな（実験的に観察可能な）サイズの集合体の安定構造は、積
層欠陥を有する板状の欠陥であった。この欠陥は、照射実験でも観察されているフランクル

ープの一種と推測され、実験結果の再現において、本計算で使用した原子間ポテンシャル関

数（Gao-Weberポテンシャル）の有用性が示唆された。 
z 格子間原子集合体の形成エネルギーは、サイズに対する増加傾向を示していた。ここで、組
成比（ISi/IC）=1のフランクループ型の集合体に着目し、その形成エネルギーをサイズの関数



として数式化することを試みた。ここでは、一般の金属で用いられてきた経験式に新たな補

正項を加えた数式を構築し、先のMD解析結果（計算値）を用いて近似式を得た。得られた
近似式は、サイズの小さい（フランクループの構造を有していない）集合体の形成エネルギ

ーの傾向もうまく再現しており、幅広いサイズの集合体への適用可能性を示唆する結果とな

った。この理由については現在調査中であるが、ミクロとマクロの間を精度良く繋ぐ手法（数

式）を実証する結果となるかもしれない。 
z 結合エネルギーの組成依存性をもとに、集合体の熱的安定性を組成比（ISi/IC）の関数として

整理したところ、ISi/IC=1（化学量論組成）の集合体、Siリッチの集合体、Cリッチの集合体
の順で、熱的に安定であることが確認された。β-SiCにおけるSiとCのはじき出しエネルギ
ーにあまり差がないことを考慮すると、一般に照射環境下では、SiとC両方の格子間原子が
存在することになる。従って、大雑把に言えば、照射下で最も多く存在する割合が高いのは、

ISi/IC=1に比較的近い集合体であると予測される。以上より、今回得られた解析結果は、実験
事実（実験で観察される集合体の組成）を裏付ける根拠となるものである。 

 
2. 点欠陥の移動に関するエネルギー論 
z 格子間原子および空孔の移動エネルギー共に、MS法を用いた場合よりもMD&MS法を用
いた場合の方が、より低い移動エネルギーを得た。これは、有限温度で系を緩和させること

でより緩和が促進される可能性が高くなることを示しており、MD&MS 法の有用性が実証
された。 
z 計算より得られたC格子間原子の移動エネルギーは、Si格子間原子のそれよりも低い結果と
なり、これは実験事実と一致している。また、ここで得られた格子間原子および空孔の移動

エネルギーは、金属ものよりも高いものであった。これは、SiCにおける欠陥集合体の成長
が金属におけるそれよりも比較的高温でなければ観察されないという実験事実とも一致して

おり、本計算で用いた原子間ポテンシャルの有用性が示唆された。 
 
これらの知見は、今後の SiC材料の高精度な照射下挙動予測ツール（モデル）開発への指針
を与える必要不可欠な要素になるものである。 
論文発表時には、諸外国の研究者から多くの反響（賞賛・質問・助言など）を頂いた。さら

に、諸外国の最先端の研究情報を得ることができ、今後の研究の方向性が明確になった。 
 


