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FCC 金属結晶における双晶変形を VRML のアニメーションを利用して表示する
ソフトウェアの開発 
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 O S 名 Windows2000/XP/NT 
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・日本コンピュータ化学会の無償利用 
 ソフトとする 
・独自に頒布する 
・ソフトハウス、出版社等から市販 
・ソフトの頒布は行なわない 
・その他     ○未定 

 

１ はじめに 
双晶とは単結晶が 2つ以上互いに特定の対称関係に従って結合した 1個体である．前回 1），一般的

な双晶形態を可視化するソフトウェアの開発を行った．しかし，原子球のパッキング描画時に双晶界

面で原子球が重なる現象が多いという問題があった．今回これを解決し，FCC金属結晶における双晶
変形を VRMLのアニメーションを利用して表示するソフトウェアの開発を行った． 
２ FCCの焼鈍双晶 
  FCC金属およびその合金は，冷間加工され，その後再結晶を起こす温度に焼きなましされた場合，
焼鈍双晶が見られる．FCC金属の焼鈍双晶は，双晶軸に垂直である（１１１）面（双晶面）に対して
鏡映の関係にある．再結晶後の粒成長により，粒境界が双晶面（１１１）に平行であり，（１１１）

面の層が＜１１２
―

＞方向（双晶方向）へ均一なずり動きをすることにより双晶が生成すると考えるこ

とができる 2）． 
FCC金属結晶の最密充填面である（１１１）面は 3層（以下 ABCとする）を 1つの単位とする周
期構造を持つ．よって FCC金属結晶は ABCABCABC･･･のようにして最密充填面の積層を表現でき 



 
 
 
 
 
 
 
 

 
 
 
 
 
 
 
 

 
 
 
 
 
 
 
 

      Fig.1  Mnの変形双晶生成過程 
4 出力例 

FCC金属であるMnがずり動きによって双晶へと変形していく様子を Fig.１に示した．双晶面（１

１１），双晶方向＜１１２
―

＞，透視面（１１
―

０）とした．Fig.１a)→ｃ)にいくに従い，単結晶が双晶
へと変化していることがわかる． 
５ 問題点と今後の展望 
今回作成したアニメーションは完全結晶のまま動いて双晶が生成したという仮定の元，作成したも

のである為 3），実際の変形過程とは異なるという問題点がある．双晶が生成する直感的理解には有用

であるが，実際の動きは分子動力学などで解決していきたい． 
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る．ここで C層を双晶面と考えた場合，C層－
C 層間の双晶帯境界で起こる積み重なりの変化
として A 層が B 層の位置，B 層が A 層の位置
へとずり動き，その結果 ABCABCABC･･･は
ABCBACABC･･･のようにC層を双晶面とする
双晶が生成すると考えられる． 

3 ソフトウェアの作成 
  ずり動きによって結晶面の配列を崩さず，A
層がB層へとずり動くベクトルの大きさを算出
した．双晶変形では原子面のずれの大きさはそ

の面と双晶面からの距離に比例することから

2），残りの層のずり動きの大きさも合わせて算

出した． 
  前回１）のソフトウェアの原子球のパッキング

表示を繰り返し描き，ずり動き方向（双晶方向）

とその大きさから双晶を描画した．変形前後の

座標データから個々の層のずり動きのベクトル

と大きさをVRMLのPositionInterpolatorノー
ドに送り込み，TimeSensor ノードを用いてア
ニメーションを作成した．また，この機能を用

いて結晶多面体から貫入双晶・平行連晶が成長

しながら生成するアニメーションも合わせて作

成した． 

b) 変形途中 

a) 変形前（単結晶） 

c) 変形後（双晶） 


