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転位と不純物との相互作用に関する研究 
その 21 2 価不純物を含んだ KCl 単結晶中の転位がその不純物の凝

集体を乗り越えるときのギブスの自由エネルギー 
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Study on the interaction between a dislocation and impurities 

Part XXI The Gibbs free energy of activation for the breakaway of a 
dislocation from the agglomerate in KCl single crystals doped with 

divalent impurities 
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Abstract 
 

The value of Gibbs free energy of activation for overcoming of the agglomerate by a dislocation was 

obtained for the three kinds of force-distance relations between a dislocation and a weak obstacle, which 

are the square, the parabolic, and the triangular force-distance relations. This was on the basis of the 

data analyzed from the relative curve of strain-rate sensitivity and stress decrement due to oscillation 
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１．緒言 

 材料の強度に関する研究は、これまでアルカリ

ハライド結晶を用いて多く行われてきた[1-6]。こ

れはその結晶には次の主に４つの特性があるため

と思われる[7]。 

（１） 単純な結晶構造（岩塩型構造や塩化セシウ

ム型構造）をしている。 

（２） アニールした金属中の転位密度は約 107 

cm-2 [8] である。例えば Cu 単結晶では(1

～5)×106 cm-2 [9]、α黄銅の単結晶では(1

～5)×106 cm-2 [10]、鉄の単結晶では 107 

cm-2 の大きさ[11]である。それらに比べ

て、アルカリハライド単結晶ではその密度

は低い。例えば NaCl [12] や KCl [13] 単

結晶では 104 cm-2 の大きさである。 

（３） 透明である。 

（４） 大きな単結晶を容易に作製できる。 

従って、不純物を含んだアルカリハライド結晶は

機械的性質を調べるには優れた材料である。アル

カリハライド結晶に２価陽イオンを混入させると、

そのイオンは陽イオン空孔子点とペアーを組んで

結びつくと予想される[14]。そのペアーは I-V ダ

イポールと呼ばれており、その I-V ダイポールの

周りに形成される正方晶な格子歪場とらせん転位

とは強く相互作用する[15]。ここでは、焼鈍した

KCl:Sr2+(0.050 mol.%)単結晶中の転位がその障

害物を乗り越えるときに必要なギブスの自由エネ

ルギーの大きさを調べる。 

 

２．実験方法 

焼鈍した KCl:Sr2+ (仕込み濃度 0.050 mol.%) 

単結晶を圧縮変形中に超音波振動応力を断続的に
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付加させた。その振動による静的変形応力の減少

量を τΔ 、応力振幅を一定に保ちながら歪速度急

変試験を行ったときの応力変化量を τ ′Δ で表す。

このシリーズでも述べてきたように、この τ ′Δ か

ら 変 形 応 力 の strain-rate sensitivity 

( ετ &ln/Δ′Δ )を求めた。一定な温度と歪でのその

ετ &ln/Δ′Δ と τΔ との関係図から得られたデータ

に基づいて、塑性変形中のその単結晶の転位と不

純物の凝集体との相互作用について調べた。 

その ετ &ln/Δ′Δ と τΔ との関係図は、様々な応

力振幅での τΔ と歪との関係と、 ετ &ln/Δ′Δ  と歪

との関係の２つのグラフから求められている。 

 

３．２価不純物を含んだ KCl 単結晶中の転位がそ

の不純物(Sr)の凝集体を乗越えるときのギブス

の自由エネルギー 

 低 温 で の 変 形 速 度 ε& は 、 ア レ ニ ウ ス

（Arrhenius）型の方程式によって次式で与えら

れている[16]： 

⎟
⎠
⎞

⎜
⎝
⎛ Δ−

=
kT
Gexp0εε &&            （１） 

ここで 0ε& は頻度因子、 GΔ は転位が障害物を乗越

えるときのギブスの自由エネルギー、 kはボルツ

マン定数、T は絶対温度である。転位とその凝集

体との間の力対距離関係が角型（SQ）の場合、そ

の GΔ は次のように表される。 

LbdGG τ−Δ=Δ 0               （２） 

τ は有効応力、 Lは転位の長さ、 bはバーガース

ベクトルの大きさ、 d は活性化距離である。

Friedel の関係[17]から転位に沿った不純物の平

均間隔でもある Lは、 

3/12
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となる。 0L はすべり面上にある不純物の平均間隔、

Eは転位の線張力である。（３）式を（２）式へ

代入すると、SQ の場合のギブスの自由エネルギ

ーは、 
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となる。ここで μ は剛性率である。（４）式を（１）

式へ代入した方程式を剪断応力τ で微分すると、

次式が得られる。 
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転位とその凝集体との間の力対距離関係が、放物

線（PA）や三角形（TR）の場合についても調べ

てみる。転位に働く力は、すべり面上にある障害

物までの距離 xの関数として次のようになる。 
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（６）式の 1=n の場合が TR、 2=n の場合が PA

の )(xF である。図 1 は一般的な熱的障害物に関

するもので、短距離障害物の典型的な力対距離関

係の図である。 )(xF で表される力対距離関係の

この形は、転位がその障害物を乗越えるモデルを

意味している。 

 

図１ 熱的障害物にひっかかっている転位にはた

らく外力 F とそれらの間の距離 xとの関係. 

62



転位と不純物との相互作用に関する研究 その 21  2 価不純物を含んだ KCl 単結晶中の転位がその不純物の凝集体を 

乗り越えるときのギブスの自由エネルギー（上月） 

図 1 の斜線で示した部分の面積 GΔ は、運動転位

に力 eF がはたらいてその短距離障害物を乗越え

るときに必要なギブスの自由エネルギーである。

その GΔ は次式により計算することができる。 
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（７）式は次のように変形できる。 
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（６）式を用いると、（８）式の中の X は 
n

e
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で与えられる。（８）式の中に（９）式を代入する

と、ギブスの自由エネルギーは次のようになる。 
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（３）と（１０）式から得られる PA の場合のギ

ブスの自由エネルギーは次式によって表される。 
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この（１１）式を（１）式へ代入した方程式を剪

断応力で微分すると次のようになる。 
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TR の場合のギブスの自由エネルギーは、（３）と

（１０）式から次のようになる。 
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この（１３）と（１）式から同じようにして次の

ようになる。 
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（５）、（１２）、（１４）式の結果がそれぞれ図２

～４に丸印のプロットとして示されている。その

直線関係の傾きは最小二乗法から求められている。 

 

図２ その結晶中の転位と凝集体との力対距離関

係を SQ で近似した方程式(5)の直線関係. 

 

図３ その結晶中の転位と凝集体との力対距離関

係を PA で近似した方程式(12)の直線関係. 
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図４ その結晶中の転位と凝集体との力対距離関

係を TR で近似した方程式(14)の直線関係. 

 

その結晶中の転位が凝集体を乗り越えるギブスの

自由エネルギーはその傾きから求められ、表１に

まとめられている。 

 

表１ 各モデルでその結晶中の転位と凝集体との

力対距離関係を近似したときのギブスの自由エネ

ルギー値 
力対距離の関係          ΔG0 (eV) 
SQ                         0.26 
PA                         0.18 
TR                         0.17 

 

 転位がその凝集体を乗り越える障害の幅 d は、

SQ の場合、（２）と（３）式を用いて以下の式か

ら調べられる。 
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転位の線張力は
2bμ から計算されている。[110]

方向の剛性率 μ は、温度 0 K で 1.01×1010 Pa で

あると仮定されている[18]。すべり面上でのその

凝集体の平均間隔は 

 2/10 c
bL =                           （１６） 

であり、その凝集体の濃度 cは原子吸光分析から

32.1 ppm である。その結果、転位と凝集体との間

の力対距離関係の障害の幅 d はバーガースベク

トルの大きさよりも小さい 1.5 Åであることがわ

かった。 

 

４．結言 
塑性変形中に超音波振動応力付加による静的変

形応力の減少量 τΔ と、応力振幅を一定に保ちな

がら歪速度急変試験を行なったときの応力変化量

τ ′Δ からもとめた strain-rate sensitivity との関

係図から得られたデータに基づいて、その結晶中

の不純物の凝集体を転位が乗越えるギブスの自由

エネルギーをもとめた。その値はそれぞれ力対距

離の関係が SQ の場合 0.26 eV、PA の場合 0.18 eV、

TR の場合 0.17 eV である。 
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