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第1章 序 論 1

第1章

序 論

切 削加工 は各種 の機器要素の機械加工法 として最 も古 くか ら広 く用い られてい る

加工技術であ るが、いわゆ る精密機器要素 の最終仕上 げの手段 と しては従来 は必ず

しも一般的でな く、研削、ラ ッピング、ポ リッシング等 の砥粒加 工の前加工 として

用い られるのが普通 であ った。 しか し最近で は、サ ブ ミクロンあるいはそれ以上 の

高い加工精度 を実現す る超精密切 削加工技術 が開発 され、磁気 デ ィスク、 レーザ光

や赤外光用 の光学部 品などの仕上 げ加工において はすでに実用化の域に達 し、今や

先端産業 における基盤技術 とも言え る位置 を占め るにいた ってい る。高精度 工作機

械 と単 結晶ダイヤモ ン ド工具を用いたSPDT(SinglePointDiamondTurning)と

呼ばれ るこの超精 密切 削加工技術は、 さ らに、さまざまの産業分野 において積極的

に利用 され、ますます一般化 される傾 向を示 してい る。SPDTに おいては、工具が

実際 に材料を削 り取 る厚 さであ る切 り取 り厚 さは、サブ ミクロ ンあ るいはそれ以下

の レベル にまで小 さ くな り、従来 は高 々10μm台 であった切削加工精度が、10nm

台 に達 し、 さらに1nm台 の加工精度が議論 されるまでにいた ってい る[11[2][3]。

超 精密切 削加工 において、 このよ うな高い加工精度の実現 は、静圧軸受 けや静圧

ス ライ ドを は じめ とす る高精度機器要素 の採用 による:工作機械 の信頼性 の向上 と、

鋭利 で しか も高い幾何学的形状精度を持つ高信頼性超精密切削工具の開発 に負 うと

ころが大である。 これ らの基盤技術の進歩 によって、 ナノメー トル レベルの小 さい

切 り取 り厚 さでの安定 した切削加工が実現で き、切 れ刃近傍での変形 ・破壊 の規模、

すなわ ち加工単位をやは りナノメー トル レベル にまで小 さ くす ることが可能 にな っ
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た。 しか しなが ら、その一方では、従来 ゐ切削では切削現象をかな り大 きな規模 の

変形 ・破壊 として取 り扱 えば良か ったために直接には問題 にな らなか った、加工精

度を低下 させる種 々の要 因が、加工単位 の微小化に したが って、相対的 に顕著 に現

われて くる。例えば、安定 してサブ ミクロンオーダの切 りくずを排 出す るためには、

当然、工作機械の運動精度 および工具切れ刃の幾何学的形状精度 はそれ よ りも高い

ことが必要 とな る。また、実際にSPDTを 実行す るに当た って大 きな問題 とな って

いなが らその原因が明 らかにされていない現象 と して、仕上 げ面 の性状が切削工具

の個体差や取付角の微小 な変化、被 削材の特性によ って大 き く変化す ることが挙 げ

られ るが、 これ らも切 削工具あ るいは被削材 に起 因す る何 らかの精度要因が切 り取

り厚 さが小 さ くな ることによって顕在化 した結果で あると考え られる。 したが って、

このよ うな微小切 削機構 の解明にあた っては、工具切れ刃近傍 の微視 的な変形 ・破

壊に もとつ く仕上 げ面 の生成過程を対象 と した、従来 とは異 な ったア プローチが必

要 となる。このような観点か らの切削機 構を、従来 のマ クロな切削機構 と区別 して、

極微小切削機構 と呼ぶ ことにす る。

さて、極微小切 削機構 の解明に当たっては、従来の切 削理論 においては極 めて影

響 が小 さいため無視 されて きた、工具の切れ刃稜丸みや工具 ・被削材間の相互作用

力な どの影響を考慮す る必要がある。 また、切 り取 り厚 さがナノメー トル レベル に

まで小 さ くなると、削 り取 られ る被 削材の厚 さはたかだか数原子層 にな り、変形領

域 に存在す る原 子数 も数百か ら数千 のオーダ となる。 このよ うな極微小領域で の材

料挙動 を議論す るには、例えば格子振動な どのよ うな、構成原子の微視 的運動 の影

響 を考慮 に入れ る必要があ る。 しか し、従来 の連続体力学 に もとつ く解析で は、非

常に多 くの構成原子挙動の長時間平均値 と して観察 される巨視的な挙動 を確定的 に

取 り扱 ってお り、微小な変形挙動の解析 に用い るには問題があ ると考 え られ る。

本研究 においては、微小切削に特有の加工現象を解 明 し、 ひいては微小切削理論

を確立す るための基礎研究 と して、特異 な切 りくず形態 の生成過程や工具 ・切 りく

ず 間の相互作用力 の差 による最小切 り取 り厚 さの違いなど・極微小切 削特有の加工

現象 を解明する ことを 目的 としている。本章 に続 く第2章 において は、極微小切削

現象 の解析方法の検討 を行 っている。 まず、従来の切削理論、連続体力学 にもとづ
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く切 削抵抗、切削エネルギー、切削温度な どについての解析では、工具 ・切 りくず

間の摩擦係数や工具切れ刃近傍 での塑性流動応力、また、切 りくず分離点な どを解

析 的に求め ることが困難であることを示 した。次に、それ らの問題を解決す るため

に、原子モデルを用いた分子静力学および分子動力学法を用 いた計算機 実験 に もと

つ く、極微小切削機構 の解析法を提案 してい る。第3章 においては、ナ ノメー トル

レベル での切 り取 り厚 さにお ける、極微小切 削実験を行 うための実験装置 および実

験方法 について述べて いる。切削加工における幾何学 的精度の到達 限界を直接支配

す ると考え られる、切 り取 り厚 さの分解能 および最小切 り取 り厚 さの重要性を議論

し、 これ らの要因を直接支配す ると考 え られ る極微小切削実験装置 の運動精度 を詳

細 に検:討す る。その結果、 これ らの装置を用いて、ナ ノメニ トル レベルの極微小切

削が可能であ ることを示 している。第4章 においては、ナ ノメー トル レベルの切 り

取 り厚 さにお ける細 か く折 り畳まれた特異 な切 り くずの形態よ り、連続体モデルを

用 いて、工具 ・被 削材 間の相互作用力を求 めている。第5章 においては、計算機実

験 によって求 め られた切削抵抗 についての解析結果を、 よ り大 きい切 り取 り厚 さで

の切削実験結果 と比較 し、その連続性か ら本計算機実験の解析手法が妥 当で あるこ

とを確 かめた。第6章 にお恥ては、分子動 力学を用 いて切削現象 における転位の発

生、移動お よび転位反応 に もとつ く切 りくずおよび仕上 げ面の生成過程を詳細に解

析 し、転位論の立場か ら検討 した。また、切 りくず生成過程および仕上 げ面のあ ら

さや変質層深 さに対する被削材 の結晶方位や切削条件の影響 も調べた。第7章 にお

いては、計算機 実験 にもとつ いて、最小切 り取 り厚 さに対す る、被削材種、工具切

れ刃稜丸 み半径、工具 ・被削材 間の相互作用力お よび切 削速度の影響 につ いて解析

を行 った。第8章 においては、従来 の分子動力学法で は、誤差が大 き く困難であ っ

た金属材料の熱伝導 および温度分布の解析が可能 となる補正 方法 を提案 し、極微小

切削 にお ける切 削温度の解析 を行な っている。最後に本研究を総括 した。
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第2章

極微小切削現象の解析手法

2.1緒 言

加工機構の解 明には工具切 れ刃近傍での被 削材の変形挙動 を観察または解析す る

ことが不可欠のアプローチである。 しか し、極微小切 削において は切 り取 り厚 さが

サブ ミクロ ンまたはナ ノメー トル レベルにまで小 さ くなるため、切削抵抗、切削エ

ネルギー、切削温度 などは通常 の切削 と比較 して格段 に小 さ くな り、それ らを直接

測定す るの は、現在の技術的限界 を越え、極 めて 困難 である。 また、工具切れ刃稜

丸みや工具 ・被 削材 間の相 互作用力 の影響 な どのような切 り取 り厚 さの減少 に とも

な って顕在化 す る種 々の要因を考慮す る必要 がある。 したが って、切削力や切削温

度 な どのマ クロな測定値 をよ りどころに してい る従来の連続体力学 にもとつ く解析

手法 をその まま適用で きない ことがある。

このよ うな背景 の もとに、本章 では、従来 の連続体力学に もとつ く手法 を用 いて

極微小切削現象を解析す ることを試み、 さ らに、新 しい手法 として原子モデル を用

いた一種 の計算機 シ ミュレーシ ョンを提案 してい る。 まず、被削材を連続体 と して

取 り扱 い、2次 元微小切 削モデル を用いた切削力、切削エネルギー、切削温度 な ど

の解析手法 を検討 した。その結果 、工具切れ刃稜丸みを考慮 す ると、切れ刃稜上 で

の切 りくず分離点の位置が決 ま らなければ厳密な解析ができない こと、また、工具 ・

被削材 間の相互作用力を 巨視 的な確定値であ る摩擦係数 と して取 り扱わ ざるを得 な

いために、切れ刃近傍の微視的な挙動 を解析で きないな どの欠点があることを明 ら

か に した。つづいて連 続体 モデルに もとつ く解析の これ らの制限を受 けない解析手
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法 と して、原子モデルを用 いた2通 りの切削 シ ミュレー シ ョンを提案 した。 ひとつ

は分子力学あるいは分子静力学を応用 した もので、系を構成す る原子を、常 に、相

互 に作用 す る力の平衡位置 に変位 させてゆ く手法であ る。 もうひとつは分子動力学

を応用 した もので、系を構成す る個 々の原子 の運動方程 式を解 き、微小時間ステ ッ

プ毎 のそれぞれの原 子の位置 と速度 を順次求めて行 き、個 々の原子の挙動を追跡す

る手法 である。 これ らの原子モデルを用いた手法 によ り、工具切 れ刃近傍の被削材

原 子の微小挙動を解析す る有力な手段 を得 ることがで きた。

2.2連 続 体 モ デ ル に よ る解 析

2.2.1Krystofに よる切削抵抗の理論

Krystofは 、図2。1に 示すよ うに、被削材が切 れ刃前方の単一 のせん断面で次 々に

せん断変形を受 けて切 りくずを生成す る単一せん断面 モデルを考 えた。せん断面は

最大せん断応 力の働 く方 向に生ず るとす る最大せん断応 力説 の立場を とり、流 れ型

切 りくずを生成 して切削が行 われるとき、せん断面 内で はそのせ ん断応力は各場所

において材料 の臨界せん断強さ τの値 を取 ると した。[5]

一般に一軸圧縮応力に よって材料 がせん断変形を生 じるときには
、せん断の生ず

る面 と圧縮応力 とのなす角 は π/4で あ って、そのときの圧縮応 力 σ とせん断破壊

面上のせん断応力(こ の ときはせん断強 さ)7と の間には

σ=2丁 (2.1)

の関係 が存在す る。 このモデルに もとづ けば、図2.1に 示す ように切削力の合力 照

とせん断面 とのなす 角は π/4で あ って、 それ による応力の間には(2.1)式 の関係

が成立 す る。

一方
、切削面積を 、40、せん断面 の面積 を 、4、とすれば

.40=オnδ

.40

、4s=

sinφ

(2.2)

(2.3)
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の 関係 が あ るの で、(2.1)、(2.4)式 よ り

V/27A。&
=

sinφ

また

ア
β+φ 一 α=互

で あ る の で 、 こ れ ら の 関 係 を 利 用 す れ ば つ ぎ の 関 係 が 得 ら れ る 。

Fc=17R 、C・S(β一 α)

=丁/10(1+co七 φ)

凡=FRsin(β 一 α)

;TA。(c・ 七φ 一1)
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図2。2切 れ刃稜丸みを持 つ二次元微小切削モデル

この式を用いれば工作物のせん断強 さ τ、切削面積 、4。、せん断角 φの大 きさよ

り切削力を計算す ることがで きる。

2.2.2切 れ刃稜丸 みを持つ二次元微小切 削モデル

切 り取 り厚 さが小 さ くなると切れ刃稜丸みが無視で きな くなる。そ こで図2 .2に

示すように切れ刃稜丸みを持つす くい角0の 工具 による2次 元切削モデルを考え る
。

工具切 れ刃稜丸み部分上 の水平方 向か らの角度が θの位置 に切 りくず分離 点Kが

あると仮定す る。す なわ ち切れ刃稜前方 にKか ら引いた破線 よ り上 の被削材 は切 り

くず と して排 出され、破線 より下 の被削材 は工具によ り押 し込 まれ仕上面を生成す

るとす る。また、 このモデルで は単一せん断面を仮定す る。解析 に当た っては被削

材 の変形 ・破壊現象に関与す る力を次 の3種 類に分類 して解析す る。
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1.せ ん断面上 のせん断力

2,押 込み力

3.工 具 ・切 りくず 間の相互作用力

図2.2で 、

ち:公 称切 り取 り厚 さ

オ:切 り くず の厚 さ

6:切 り くず の幅

α:工 具 ・切 りくず接触長 さ

R:工 具切 れ刃稜丸み半径

θ:切 り くず分離点の水平方 向か らの角度

φ:せ ん断角

1:せ ん断面の長 さ

丁:理 想せん断応力

瓦:せ ん断面上 に作用す るせ ん断力

君:被 削材押 し込み 時に作用す る内圧

30:工 具 ・切 りくず 間の単位 面積 当た りの相互作用力

μ:工 具 ・被削材 間の動摩擦係数

δ:被 削材 の弾性 回復量

とす る。

2.2.3せ ん断力

このモデルで は工具切れ刃丸 みを考慮 してい るため、せん断角 φの定 義は従来の

切 削理論 と異 な り、図2.2よ り幾何学 的に(2.11)式 のよ うに定義す る。

惚 ・ φ 一 ㌔ 一R(1一 血 θ)(2・11)

またせん断面の長 さ 」も、せん断角 φを用いて 図2.2よ り幾何学的に(2。12)式 の

ように定 義す る。
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図2.3切 れ刃 稜 上 の押 込 み 力解 析 モ デル

オ。一R(1-sinθ)
z=

sinφ

これか ら、

(せ ん断面 の面積)=(せ ん断面 の長 さ)×(切 り くずの幅)

よ り、せん断面上 に作用す るせん断力を 瓦 とす ると、

(2.12)

Fs=τ1b(2。13)

とな る。 このせん断面上 のせん断力が最大せん断力 とな るよ うに工具か ら力 を受 け

ると考 えると、工具に働 くせん断に要する力は図2.2の ようにせん断面か ら π/4の

方向に作用 し、力の大 きさはvう 瓦 となる。このせん断力のx方 向 とy方 向をそれ

ぞれ、尺 、、&とす ると、　
Fx・ 一 伽6…(4φ)(2・14)ガ
Fy・ 一>n2'・lb・i・(

4φ)(2・15)

と な る 。
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図2.4金 属材 料 に お け る微小 ビ ッカー ス硬 度 と単軸 引 っ張 り降伏 応 力

2.2.4押 込 み カ

工 具切 れ 刃 通過 後 の被 削 材 の 弾性 回復 量6を 、 押 込 み 量R(1-sinθ)の10分 の

1と した。 この仮 定 は 後述 の原 子 モ デル の解 析結 果 を考 慮 した もの で あ る 。弾 性 回

復 量 を δ と し、 図2.3に 示 す よ うに角 度 β を と る と、 幾 何 学 的 に、

δ=」配(1-cosβ)(2.16)

6-R(1i8inβ)(2・17)

とな る。

これ らよ り、δを消 去 して 、β を 求 め る と、

9十sinθ

(2.18)C・Sβ=10

とな る。いま、切 れ刃稜上 の内圧Piを ほぼ被削材 の塑性 降伏圧力Pmに 等 しい と

す る。

P;=Pm(2.19)
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また 、微 小 ビ ッカ ース 硬度 をHv、 単軸 引 っ張 り降 伏応 力 を σ.と す る と。α を 定

数 と して 、 図2.4に 示 す よ うに、

Pm=H・=α σ・(2.20)

の よ うな 関係 が あ る。 一 般 に材料 力学 に もとづ け ば

σ・=2・(2 .21)

で あ るの で 、

P・=2α ・(2.22)

とな る。 また 図2.4に 示 す よ うに、 多 くの金 属材 料 で は α=3[6]で あ るの で 。

Pi=6T(2.23)

とな る。

この モ デ ル で は 図2.3に 示 す よ うに角 度 ψ、

ガ
0≦ ψ≦β+i(2 ・24)

において切れ刃稜上で内圧Piを 受 け、接線方向に摩擦力 μPiを受 けるとす る。内圧

が切れ刃稜全体 に作用 してい ることか ら、 図2.3よ り計算 され る押込み力はx方 向

とy方 向をそれぞれ 凡2、 馬2と す ると次式のようになる。

Fx・ 一 ∬+9Rbp・(… ψ+μ ・i・ψ脚

一6・Rb{一 ・i・θ+… β+μ(… θ+・i・ β)}(2
.25)

馬 ・ 一 ∬+㌔ 伽・(・i・ψ一 ・… ψ)4ψ

=6τ 」配6{cosθ 十sinβ 十 μ(sinθ 一cosβ)}
(2.26)
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2.2.5工 具 ・'切り くず間の相互作用力

す くい面上 の工具 ・切 りくず間に作用す る単位体積 当た りの接線力を30と す る

と。y方 向に働 く工具 ・被削材 間の作用力は

(接 触面積)=(切 りくずの幅6)×(工 具 ・切 りくず接触長 さ α)

よ り次式 のよ うになる。

罵3=50α6(2.27)

ω 方 向 に 働 く工 具 ・被 削 材 間の作 用 力 は、工 具 ・被 削材 間 の動 摩 擦 係 数 μ を 用

い て 、

30α6罵

3=

μ

と な る 。

(2.28)

2.2.6切 削抵抗

切 削抵抗 は、せん断力、押 し込 み力、工具 ・切 りくず 間の相互作用力の合力 と し

て求めることがで き、主分力 瓦 、背分力 罵 はそれぞれ次式の ように表 される。

凡=」 酷1十 」}も2一】一」酷3(2.29)

罵=A、+場 、+馬,(2・30)

ここで述べた2次 元切 削モデルを用い ると、実験 によ って求め られた切 り くず厚

さ、幅、および工具 ・切 りくず接触長 さか らせん断角、単位切れ刃当た りの主分 力、

背分力、切削抵抗を求め ることができる。今、一例 と して、後述 す る切削実験Aで

得 られた実測値 を用 いて解析を行 ってみる。表2.1は 切 削実験で得 られた実測値 を

まとめた ものである。せん断応力 丁は極微小切 削であ ることを考慮 して、銅 の理想

せん断強 さ[26]γ=σ/2π=7.69GPa、 を用いた。 ここで σ は銅多結 晶のせん断

弾性係数で4.83×1010Pa[27]と した。工具 ・被削材 間の相互作用力30お よび摩

擦係数 μ には、第4章 での切 りくずの折 り畳み現象 の解析か ら求 め られ た値で あ
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表2.1極 微小切削実験Aに よる切 りくず観察結果

孟。(nm)

オ(nm)

6(μm)

α(μm)

10732.210.73。221.07

25270.947.127.720.3

12.612.011.813.012.5

140.900.730.480.38

20

0

0

1

(
O
①
℃
)
Φ
喜

歪

$

`
の

㌔=107nm

ち=32.2nm

㌔=10。7nm ㌔=3,22nm

㌔=1.07nm

0 20406080

Separationpointθ(deg)

図2.5公 称切 り取 り厚 さに対す るせん断角

る、30=6.8×107(N/m2)お よびμ=0.18を 用いた。工具切れ刃稜丸 み半径 は、

SEM写 真か ら推測 し、E=10nmと した。図2 .5に 切 りくず分離点 θの関数 とし、

(2.11)式 に従 って計算 したせん断角を、図2.6、 図2.7に(2.29)式 および(2.30)

式 に従 って計算 した単位切れ刃 当た りの主分力、背分力を それぞれ示す。

図2.与 よ り公称切 り取 り厚 さが小 さ くな るほ ど、せん断角が小 さ くな るのが分か

る。また公称切 り取 り厚 さが切れ刃稜丸み半径 の10倍 程度 になる と、F切れ刃稜丸み

の影響 は小 さ くなるのが分か る。 この解析結果は、切 削抵抗 の実測値[7]と 良い一

致 を示す。 この結果 は、極微小切削においては、単一せん断面モデルを仮定すれば、

理想せん断応力 の もとで被 削材の変形 ・破壊が起 きてい ることを示 唆 してい る。
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図2.6単 位 切 れ刃 当た りの主 分 力

2.2.7切 削 エ ネ ル ギ ー

切 削 エ ネ ル ギ ー に関 して も切 削 抵 抗 と同様 に して3種 類 に分 けて解 析 し、 工具 を

単 位 長 さ移 動 させ た時 の

1.せ ん断 面 上 の せ ん 断 に要 す るエ ネル ギ ー

2.押 込み 力 に要 す るエ ネル ギ ー

3.工 具 ・切 り くず 間 の相 互 作 用 に要 す るエ ネ ル ギ ー

を 求 め る。

せ ん 断 に要 す るエ ネル ギ ーWlは(2.14)式 か ら、 凡1×(単 位 長 さ)よ り、

ガ
Wi一 伽6…(4φ)(2・31)

とな る。

次 に、押 し込 み に要 す るエネ ル ギ ーW2は 、図2.8に 示 す よ うに工具 がdx進 む と

　

被削材 はdx/tanψ 押 し込まれ、内圧Piと 押 し込まれ る方向 とのなす角度 は 魅 一ψ)

で ある。

これ らより工具が単位長 さ移動す るのに要す るエネルギーは、
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図2.8切 れ刃稜上の押込 みエネル ギー解析 モデル
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図2.9単 位 体 積 当 た り の 切 削 エ ネ ル ギ ー

　

篇 卿 畿 一ψ)醗 』(2・32)

とな る。押 し込 み時の摩擦 に要す るエネルギ ーは、単位面積 当た り接線方 向に μPi

ガ

が働 いてお り・ この力が働 く面積はbR(グ θ+β)で あるか ら・狽 が単位長 さ移

動 す るのに要す るエネルギーは　
μP・bR(ガ θ+β)(2・33)

とな る。 従 って押 し込 み に要 す る全 エ ネ ル ギ ー、W2は(2.32)、(233)式 をた し

合 わせ て 整 理 す る と、

ア
W2=卿1-sinθ)+μ(i一 θ+β)}(2・34)

となる。

最後に、す くい面上に働 く工具 ・被削材間の相互作用力に要するエネルギー 脆

は、工具が単位長さ移動するとす くい面上の切 りくずはtanφ だけす くい面上を移

動するので、

1
W3=Soαb(七anφ 一ト ー)(2・35)

μ
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図2.10表 面エネルギー解析 モデル

となる。

これ らの解析結果 に、前出表2.1の 切削実験の結果 を適用 した ものが図2 .9で あ

る。図2.9よ り、切 り取 り厚 さが小 さ くな るほど、単位体積当た りの切削エネルギー

が大 き くな ると言え る。 これ は切 り取 り厚 さが小 さ くな るほど、工具切れ刃の周囲

に及 ぼす変形 ・破壊の割合が相対 的に大 き くな り、切 りくず と して排 出す るために

費やされるエネルギーの割合が小 さ くな るためと説明できる。

2.2.8表 面 エ ネル ギ ー

22.7小 節で求 めた切 削エネルギ ーが どの ような被削材 の変形 ・破壊現象 に消費

されたかを知 るため、表 面エネルギーに変化す る割合 を求めた。図2 .!0に 、切 削

によ って生成 され る新生表面を示す。50を 切削前 の表面 とする と、切削によ り51、

32、 θ3の 表面 が生 じる。 図2.10よ り幾何学的に

30=5〔3

31=32=5btanθ

(2。36)

(2。37)

である。 また、単位体積当た りの切削を考 えて、

ち30=1 (2.38)
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図2.11切 削 によ り増加 した表面エネルギー

とな る。従 って切削によ り増加 した表面エネルギー 賄 は、

唾=(5、+32)σ

=25bσtanθ

2σtanθ

オn

と表 せ る。 こ こで σ は銅 の 表 面 自由エ ネ ル ギ ー で、

(7=1.65×10　 12(J/μ1皿2)

(2.39)

(2.40)

である。図2.11に 切削実験Aの 結果 を(2.40)式 に適用 して求 めた、切削によって

増加 した表面エネルギーを示す。図2.9に 示す切 削エネルギー と切削 によ り増加 し

た表面エネルギーを比較す ると、切削エネルギーの約5%程 度が表面 エネルギーに

費や されてい る。従 って、切削エネルギーの約95%は 被削材 の塑性変形 による歪エ

ネルギー と切削 によって発生す る熱エネルギーに費や されると考え られる。

次に、切削現象を被削材原子同士の結合 を切 るもの と考えて、単位体積 当た りの

切削エネルギー と単位体積 当た りの原子の結合 を切 るエネルギー とを比較す る。銅

を室 温の固体 状態か ら融点の液体状態 まで融解す るの に要す る熱 量を計算す ると
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図2.12切 削熱源 と熱の流れ

5.64×10-9(J/μm3)と な る。 この融解 エネルギー と切 削エネルギーを比較す ると、

図2.9よ り銅の単位体積当た りを切削するのに要するエネルギーは、融解エネルギー

の約10-80倍 にな ることが分か る。 この ことか ら極微小切削 はエネルギーの点で

は非常 に効率が悪 く、切 りくずの排 出以外 に多量 のエネルギ ーが主 に工具切 れ刃周

囲の被 削材の歪エネルギーに費や されて いる。 したが って、極微小切削によって生

じる加工変質層 は排 出す る切 りくずの大 きさと比較 してかな り大 きい と考え られ る。

2.2.9切 削温 度

連続体 モデル に もとつ く極微小切 削における切削温度の解析手法 と してLoewen

とShawに よって提案 された手法[5][8]を 用いた。本モデル によれば、図2.12に 示

す ように、せん断面における発熱量(～1(単位面積、単位時間当た りg1)の 一部が 丑1

の割合で切 りくずへ、残 りの(1-E1)は 工作物 に伝導 され る。 ここで、(21は せん

断仕事 とす くい面上 の摩擦仕事 の全てが熱 に変換 されると仮定す る。熱の分配割合

瑞 は、せん断面を境 に して切 りくず側 と工作物側の温度分布が連続 にな るように、

切 りくずになされ た仕事量 か ら求め られ る切 り くず平均温度上昇 と、工作物上を移

動す る熱源(せ ん断面)の 平均温度が等 しいと して求め られ る。

切 りくずせん断仕事の うちE1が 加熱 に費や され るので、周 囲温度 乃、切 りくず
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単位体積 当た りのせん断仕事量を 冠,と す れば、せん断面 の平均温度 黒は次 式で与

え られる。

E1賜、
(2.41)簸=:τb+

ρ1c1

1

(2.42)E1=

1+1癖 需

瓦K(2
.43)㍑S=

γ6オn

瓦=丁 δ♂

た1κ

1=一
ρ1C1

7=C・ 七φ+tanφ

瓦 せん断面上 のせん断力

Kせ ん断面上 の切 りくずのすべ り速度

γ 切削速度

6切 りくず幅

ち 切込み

c1:被 削材の比熱

ρ1:被 削材の密度

κ1被 削材の温度伝導率

島 被削材の熱伝導率

ッ:切 りくずのせん断歪

φ せん断角

2.3分 子 静 力 学 法 に よ る 極 微 小 切 削 シ ミ ュ レ ー シ ョ ン

(2。44)

(2.45)

(2.46)

極微小切削において公称切り取 り厚さがナノメー トルレベルにまで小さくなると、

切れ刃近傍での微視的な変形 ・破壊現象を直接観察するのは現在の技術の限界を超
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図2.13分 子静力学 による解析手法

え、極 めて困難であ る。また、被削材の変形領域 は非常に小 さ くな り、切 り取 り厚

さがたかだか数原子層、変形領域 に存在す る原子数は数百か ら数千 のオーダになる。

このような極微小切削領域 での材料挙動 を解析す るに当た って、 はた して材料 を連

続体 と して取 り扱え るのか という問題 が生 じる。また、前節 で述べ たように、被削

材を連続体 と して取 り扱 うと、工具 ・切 りくず間の相互作用力、切れ刃近傍での塑

性流動応 力および切 り くず分離点を理論的に求 めることがで きない とい う問題が生

じる。そ こで、稲村 らが報告 してい る 圏 原子モデルを用 いた二次元微 小切削の シ

ミュレー ションを行 ない、切れ刃近傍での被削材の微視 的な変形 ・破壊挙 動の解析

を行 った。

本手法では、まず、解析す る系を原子 の集合体 としてモデル化 し、それぞれの原

子は他のすべての原子 との間には何 らか の原子間ポテ ンシャルか ら導かれる原子間

力が作用 してい るとす る。切削の進行 にともな って工具が微小距離 △Lだ け前進す
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図2.14被 削材原子間のポテ ンシャル

ると、個 々の原子 間の距離が変化 し、原子間力 も変化す る。 この時、図2.13に 示す

よ うに、全ての原子 を、 それぞれの原子に作 用す る原子 間力 の平衡位 置に準静的 に

移動 させ る。 このステ ップを順次繰 り返す ことによって切 削現象の解析 が原子 レベ

ルで可能 とな る。 ここでは この解析手法 を分子静力学法(Moleculars七atics,MS)

と呼ぶ ことにす る。 この手法 によ って、従来 の手法では得 られなか った微小 な切れ

刃稜丸 みを持つ切れ刃近傍での応 力分布や、工具 ・被削材 間の相互作 用力の差 によ

る微視 的変形 ・破壊現象へ の影響 を知 る手段を得 ることがで きた。

2.3.1ポ テ ンシャル関数

解析に用 いたモデル 中の各原子間ポテ ンシャル には原子間距離 物 によって2原

子 間に引力または斥力を発生す る2体 間ポテ ンシャルであ るモースポテ ンシャル を

採用 した。式 中の定数D、 α、Toは それぞれ結 晶の凝集エネルギー、体積弾性率、平

衡原子間距離 に相 当す る値 である。

φ(窺ゴ)=1)[exp{一2α(片 ゴーro)}一2αexp{一 α(rぢ一ro}1(2.47)

銅原子間のポテ ンシャル関数 のパ ラメータは凝集 エネルギー、体積弾性率 、平衡

原子 間距離 な どの実測値を もとに した文献値[9]を 採用 した。工具 ・被 削材 間のポ
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図2.15工 具 ・被 削 材原 子 間の ポ テ ン シ ャル

テ ンシャルは関数 のパ ラメータの 内Dは 、森 ら[10}が 報告 している、超高真空 中

1.3×10『3Paで の銅一ダイヤモ ン ド間の相互作用力 の測定値か ら次 のように して決

定 した。接触 してい る2固 体を分離す るのに必要な単位面積当た りの仕事の測定値

をッo、 原子半径をrと す る志、

写

0

_。 〆O
F(・のF(場

F(rのco90

al

図2.16要 素 レベルでの原子間力
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1)=,γoπr2(2.48)

また、銅 とダイヤモ ン ドの体積 弾性率 の平均値 および平衡原子 間距離 の平均値か

ら定数 α、roを 定め た。同様 に して アル ミニ ウムーダイヤモ ン ド間のモースポテ ン

シャル定数 も求 めた。被 削材 ・工具材 のポテ ンシャル関数 は以上 のように して決定

したパ ラメータを持つ仮想の ものを用いた。図2.14に 被削材 の銅原子間のモースポ

テ ンシャル関数 を、また、図2.15に 工具 ・被削材 間の銅 一ダイヤモ ン ド原子のポテ

ンシ ャル関数 を示す。

2.3.2要 素間の剛性 マ トリックス

切削モデルは被削材の原子 と工具の原子 を理想結 晶と し、変形 の解析 には非線型

有 限要素法を適用す る。原子を節点、各原子 間に働 く原子間 ポテ ンシャルか ら導 か

れ るバネを要素 とす る。原子 ゼ、ゴの座標 をそれぞれ、図2.16に 示すよ うに、原子

容 座標(銑,跳)、 原子 ブ:座 標(%,駒)と す る。

△・ 一 紛 一 ・・ゴ(2・49)

ムツ ー 防 一 駒(2・50)

とす る と。 原 子 間距離 物 は(2.51)式 で表 せ る。

物 一 △・2+ム シ2(2・51)

い ま 、 図2.16の よ う に原 子2、 ゴ の原 子 間力 をF(7㌃3)と し、 原子 乞に作 用 す る

外 力 を ∬方 向 漏 、ッ方 向 漏 、 原 子 ゴ に作 用す る外 力 を ω方 向 ゐか ン方 向 緬 、 そ

して 座標 軸 とな す 角度 を θとす る。 力 の平 衡 条件 よ り、(2.52)一(2.55)式 が導 か

れ る。

∫εの=F(7-η)COSθ

ん=F(励sinθ

ノつの=一 ∬(r勿')COSθ

乃 シ=一.F(rη)sinθ

(2.52)

(2.53)

(2.54)

(2.55)
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ま た 、 外 力 の ベ ク トル{∫}を

{∫};{ゐ の,」～ッ,ノしτラノ}写}(2.56)

と お く。(2.52)一(2.55)式 は 要 素 レ ベ ル で の 非 線 型 の 力 の 釣 り合 い 方 程 式 で あ る 。

(2.52)一(2.55)式 の 数 値 解 を 求 め る た め に 、(2.52)一(2.55)式 を(2.57)一

(2.60)式 の よ う に 変 形 す る 。

ξ1躍=17(γ ㌃ゴ)cosθ 一 ゐ露(2.57)

ξ吻=F(zフ)sil1θ_プ ん(2.58)

ξゴ①=一17(rぜ ゴ)cosθ 一 ノひの(2.59)

ξゴ〃=_1ア(γ ㌃ゴ)sinθ_プ 》g(2.60)

(2.61)式 で 定 義 さ れ る 不 釣 合 い 力

{ξ}={ξ ゴτ,ξ勾,ξゴの,ξゴン}(2.61)

を 修 正 ニ ュ ー ト ン 法 に よ り 最 小 に す る た め 、 変 数

{∬}={¢ 歪っ〃ゼ,ωゴ,ッゴ}(2.62)

に 蘭 す る 微 分 を 求 め る 。

器 一 磯+Flil・)㎡ θ 『(263)

籍 一 一 θ舞 一F鶏 ゴ)…θ曲 θ(z64)

籍 一 一㎡ θ舞 」 舞)㎡ θ(265)

鷺 一 一 θ曲 農+Flilゴ)一 θ 、(2.66)

以下、 同様に 動 、ξゴ。、ξル を変数 ⑫}で 微分 して、行列の形 で表現す る。
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[一κ 、]=

∂2φ

∂rη

COS2θ

COSθsinθ

_COS2θ

一COSθsinθ

COSθsinθ_COS2θ

sin2θ_COSθsinθ

_COSθsinθCOS2θ

_si112θCOSθsinθ

_COSθsinθ

sin2θ

COSθsinθ

sin2θ

(2.67)

[一κ21=

Sin2θ_COSθSinθ_Sin2θCOSθSinθ

F(賜D-COSθSinθCOS2θCOSθSinθ 一COS2θ

「ぎゴ _Sin2θCOSθSinθSin2θ_COSθSinθ

cosθsinθ 一cos2θ 一cosθsinθcos2θ

とお くと、要素 間の剛性マ トリックス[κ 。]は式 のよ うに書 ける

[.κ,1=[.κ 、]+[κ21

これ よ り、 不 釣 合 い 力 の微 分 は、(2.70)式 の よ うにな る。

(2,68)

(2.69)

4{ξ}=[1(ε 】4{ω}(2.70)

2.3.3全 体 剛 性 マ ト リ ッ ク ス へ の 組 み 込 み

次 に 、 節 点 番 号 が 乞 の 原 子 と ブ の 原 子 に よ る 要 素 間 の 剛 性 マ ト リ ッ ク ス[凡1を

全 体 剛 性 マ ト リ ッ ク ス[珂 に 組 み 込 む 。[一κオ]の 乞行 ブ 列 の 要 素 を 砺 と す る と 、 要

素 間 の マ ト リ ッ ク ス 要 素 は 次 式 の よ う に 書 け る 。

鵡 釘 砺.・,2ゴ.・ ん2ゼ.・,2ゴん2唇.・,2ゴ.・た2診.・,2ゴ 幽

4ξ・
一 駆 ・ 幅.娠 ゐ 一一 ・両 吻 ・(2 .71)

dlξゴの ん2ゴ_1,2乞_1ん2ゴ_1,浅 た2ゴ_1,2ゴ_1た2ゴ_1,2ゴ(1躍 ゴ

4ξル ん2ゴ,2臼 鳶2ゴ,2ゴ ん2ゴ2ト・ ん2あ2ゴ 吻 ゴ
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また、要素全体 の不釣合 い力 は、原子 間力を全 てた し合 わせる ことによ り次式の

様 になる。

ガ
&x一 ΣF(・ の … θ 一f・.(2.72)

猛ガ
ξ・・ 一 ΣF(・ ・ゴ)・i・θ一 ん(2.73)

舞}

境界条件 と しては、被削材 の底辺 と左辺 を固定節点と した。また、ダイヤモ ン ド

工具 は完全剛体 と し、被削材 に押 し当て る。

自由節点では外力が働かないため、

漏=0

ん=0

とな る。また、 固定節 点では外力が働 き不釣合 い力がゼ ロとなるので、

(2.74)

(2.75)

ξ⑰ 一 〇(2.76)

ξ殉=0(2.77)

とな る。

2.3.4計 算手 順

計 算 手 順 の フ ロー チ ャー トを 図2.17に 示 す 。{ξ}={0}を 求 め る数 値 解 法 に は、

修 正 ニ ュー トン法 を 用 い た。 こ こで 、修 正 ニ ュー トン法[11]に つ いて 簡 単 に説 明す

る。 こ の方法 は、 固体 力学 や構 造 力学 の非 線型 問題 に広 く応 用 され て い る。 い ま非

線 型 連立 方 程 式(2.78)式 を考 え る。

∫(z)一 ・(2.78)



第2章 極微小切削現象の解析手法

∋「/ データ入力

↓
全体 剛性マ トリックスの組立

↓

1欄 性マ トリ・クスの逆行列

、レ

司 不釣 り合い力の計算

No

Ψ

接点座標の計算

不釣 り合い力の最大値 ≦ 基準微小値

Ycs

データ出力

↓
工具の微小前進

図2.17分 子静力学の計算手順

28
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初期試験 点%は 解か ら微小ベ ク トル ム"だ け離れてい るとす る。∫(a¢)が点 ¢o

において、十分微分可能 な らば、テイラー展 開がで きて、

∫@)=∫@。+△ ¢)

=∫(¢ 。)十 」。(露一 卯。)十 …

=o(2 .79)

と な る 。 こ こ でJoは 点 鞠 に お け る ヤ コ ビ マ ト リ ッ ク ス

∂カ(」80)
J。=

(2.80)∂鈎

で あ る。(2.79)式 を 、線 型 項 だ けを残 して 打 ち切 れ ば、

o登 ∠∫(忽o)十J'o(紹 一{診o)(2.81)

が得 られ る。 よ って 、

¢=紹.一 」。一1∫@。)・(2 .82)

を得 る。 もち ろん この 田 の値 は近 似 的 な もの にす ぎな い が、反 復 過 程 の次 の段 階 の

出発 値 と して これ を用 い る こ とが で き る。一 般 に、反 復 公 式

紹丁+1=¢ γ一J摂一1∫(¢γ)(2.83)

を冊 い る。 あ る定 め られ た精 度 ε につ い て、

1△紹ゴ1<ε(2.84)

に な る まで 、 この過 程 を繰 り返 す 。

Newton-Raphson法[11]の 例 と して 、 未 知数 が 一 つ だ け とい う古典 的 な場 合 を考

え る。 出発 点 を ¢0と して 、!(必0)と ∫'(ω0)を計算 し、次 に 鞠 一 ∫(ZO)〃'(¢0)を ∬の

新 しい 苅 とす る。 図2.18(a)に 示 され て い る よ うに、 点 ¢1は ¢oに お け る ∫(勾 の 接

線 と ω軸 との交 点 に対 応 す る。反 復 過 程 で 図2.18(b)の よ うに ノ'(勾 が0に な る点
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表2.2ParametersofMSsimulation

Method

C・n五gurati・n

Cuttingspeed

Uncutchipthicklless

Tooledgeradius

Rakeangle

Clearanceangle

Widthofcut

Bulk七emperature

Molecularstatics

2-Dorthogonalcutting

Om/s

lor2ato1皿iclayers

O.5,1.5,5.On1n

oo

70

1ato㎡clayer

が あ れ ば 、Newton-Raphson反 復 法 は発 散 す る可 能性 が あ る。 また 、反 復 の各 段 階

にお い て 、η ×π のヤ コ ビマ トリ ックスJrの 逆 を と る必要 が あ る。 この 困難 は、 最

初 の ヤ コ ビマ トリ ックスだ けを用 い るよ うに した修 正Newton-Raphson法 を使 え ば

克 服 す る こ とが で き る。つ ま り、(2.83)式 の代 りに(2.85)式 を用 い る。

紹γ+1=犯7-Jδ'1ノ(¢T)(2.85)

収 束 まで に要 す る反 復 回数 は、一般 に修 正 され た方 法 を用 い た とき の方 が ず っと多

い が 、実 際 の計 算 回数 と必要 な計 算 時 間で比較 す れ ば、修正 しないNewton-RaphsOn

法 よ りも非 常 に少 な くな る。 図2。18(a)と(c)で 修 正 され な い 方法 と この修 正 法 と

の 比較 が、概念 的に な され て い る。図2。18(c)で は、最 初 の傾 き ∫'(勾 が反 復過 程 の

各 段 階 で 使 わ れ て い るの が わ か る。 この 原 子 モ デル に よ る解 析 で は 、 修正Newton

法 を 使 用 した。

ま た 図2.14、2。15に 示 す よ うに 、 ポ テ ン シャル 関数 は変 曲 点 を持 つ ため 、ポ テ

ン シ ャル 関 数 の 一 階 微分 で あ る原 子 間力 の グ ラ フ の傾 きが ゼ ロ とな る点 が 存 在 し、

ニ ュ ー トン法 に よ る計 算 が 発 散 す る場 合 が あ る。 この発 散 を抑 え るた め に、 剛 性 マ

トリ ックスの 対 角線 上 の 要素{砺}に 絶 対 値 を と り適 当 な値 を加 え る手 法 を用 いた 。
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図2.19分 子 静 力 学 に よ る 切 削 シ ミ ュ レ ー シ ョ ン 初 期 モ デ ル

この手法 によ り収束す るのが遅 くなるが、収束値 は変化 しない。

2.3.5分 子静力学 による計算機実験条件

極微小切削の解析にあたっては、図2.19に 示す ように、銅の理想結晶の最密面を

完全 剛体で あるダイヤモ ン ド工具が切削す る2次 元 モデル を考え る。境界条件 は下

端の2原 子層を固定原 子(Boundaryatoms)と した。計 算機実験 は表2.2に 示す

切削条件下で行 った。

2.4分 子 動 力 学 法 に よ る極 微 小 切 削 シ ミュ レー シ ョン

分子静力学による解析手法 では材料 を構成す る各原子を微 小時間ステ ップ毎に相

互作用力の平衡位置 に準静的に変位 させるため、原子の質量および時間の概念は入 っ

て いない。つま り本手法で は材料 内の力学的エネル ギーのみを取 り扱 ってお り個 々

の原子 の運動は考慮 していない ことにな る。 しか し原子数 に して数千 とい うような

極微小切削領域 での材料挙動を議論す るには、例えば格子振動の ような、構成原子

の微視 的な運動 の影響 を考慮 に入れ る必要がある。 このよ うな条件をみ たす原子モ

デルの解析手法 と して、計算物理学の分 野で最近注 目されてい る、分 子動力学法(

MolecularDynamics,MD)[12][13][14][15]が あ る。分子動 力学法では系を構成す る
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図2.20分 子動力学の解析手法

個 々の原子の運動方程式をたて、格子振動の周期 よ り十分小 さい時間ステ ップ毎 に

数値積分 してゆ くことによ り、各原子の位置 と速度を逐次追跡 してゆき、原子の集

合体 である物体 の挙動 を解析 しようとす る手法であ る。 したが って、個 々の原子間

での位置エネル ギーか ら運動エネルギーへ の変換に もとつ く原子の等価温度の変化

のような微視 的な挙動 と、それ らの空 間的 ・時間的積分値 と して求め られ る力や応

力の伝達および変形や破壊 な どの集合体 の巨視的な挙動が同時に解析でき る。 いい

かえれば、分子動力学法 は材料 中の力学的エネルギ ーと熱エネルギーを同時に表現

でき る解析手法であ るといえ る。

2.4.1運 動方程式 と数値積分

分子動力学では系を構成す る原子や分子についてニ ュー トンの運動方程式をたて、

これを数値積分す る。図2.20に 示すように、他の原子か ら力を受 けなが ら運動す る

1V'個の原子か らな る質 点系を考 え る、質量m、 座標 るの原子 乞の受 ける力をEと

すれば、 この原子の運動方程式は
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釜 一 讐 一 霧 卜1,2,…,N)(2.86)

で 表 わ せ る。

この微 分 方 程 式 を数 値 積 分 す るの にベ ル レの方 法 を用 い る。 まず、 時 刻 オで の 各

原 子 の位 置 と速 度 が分 か って い る もの とす る と、

(ムオ)2F
ゼ(オ)(2.87)△ξぢ(オ十 ムオ)=ム オ勿ゼ(オ)+ 2m

ξ啓(オ十 ムオ)=ξ ゴ(オ)+△ξ信(か+ムオ)(2.88)

と して 時刻 オ+ム ォで の座 標 を 求 め る。 そ して(2.88)式 のξ湿+△ の を用 いて 時 刻

(オ十 ムオ)で の力 君(オ+ム オ)を計 算 し、 ム"誰+△ の,

∠L"盛(オ 十 ム オ)≡"ゴ(オ 十 ∠玉オ)一"ゼ(オ)(2.89)

ムオ
ー 翫{即 繊)+珊}(2・90)

か ら、 時刻 オ十 出 に お け る速 度

"乞(オ十 ムオ)=η 乞(オ)十∠玉"2(オ十 ∠」オ)(2,91)

を求 め る。 この計 算 を 出 秒 毎 に逐 次 繰 り返 す こ とに よ って個 々 の原 子 の挙 動 を追

跡 す る こ とが で き る。

2.4.2BookkeepillgMethod

N個 の 粒 子 か ら成 る系 の場合 、 あ らゆ る粒 子対 につ いて 力 を 求 め よ う とす る と、

そ の計 算 時 間 はN(N-1)/2に 比例 して 増加 す る。 た とえ ば2原 子 間の 距離 が γ。以

上 で は相 互 作用 力 が働 か な い と して も、全 て の粒子 対 につ いて 距離 物 を計 算 し、r。

との大 小 を比 較 す る と、 計 算 時 間 はや は りN2に 比 例 して 増 大 す る。 この ため 計 算

時 間短 縮 の工 夫 が な され て い る。

粒 子登 録 法(Bookkeepingme七hod)は 、 図2.21の よ うに距 離E。 をrcよ り大 き

くと り、 全 て の粒 子 貿 乞=1,2,…,N)に つ いて 乞か らの距 離E。 以 内の 粒 子 の 番
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号 をある時刻 オに リス トア ップ し、それをグループ ゴに属す る粒 子 と して計算機 に

記憶(登 録)さ せ てお く。オか らηムオまでは、粒子2に 働 く原子 間力は、 この グルー

プ 乞に登録 された粒 子 ¢の うち距離r。以内の もののみ取 り入 れる
。 この ような方法

で η回のステ ップ毎 に再登録 を行 う。E。 とステ ップ数 πは、条件(時 刻 オに粒子 乞

か らr。以内に近づ くことはない。)を 満たす ように選ぶ。す なわ ち図2.21で 時刻 オ

にい た粒子(o印)は オ+物 謝 に矢 印の先端 に達す るとした粒子 ブの ような運動 は

起 こらないようにす る。E。や ηは粒子密度、温度 に依存 し経験的に決 めざるを得な

い。 しか しうま く選ぶ と、登録法を用 いて計算 した粒子の速度、座標を、用 いない

で計算 した ときの値 と完全 に一致 させ ることができる。 しか も1桁 近 くも計算 時間

を短縮す ることができる。

本研究においては、工具原子を1A進 め る毎に粒子の再登録を行 なった。力の切断

距離r。 はgAと し、半径r、 の円よ り外の原子か ら受ける力 は最 も近 い原子同士 の

相互作用力 と比較 して4桁 以上小 さ くなるように した。また粒子を登録す る半径R
.

は・14Aと し・工具を1A移 動 させ る間1・・図2 .21で 時刻 ・にいた原子(○ 印)は

オ+η配 に矢印の先端 に達す ると した原子 ブのような運動 は起 こ らないように した
。
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図2.22ダ イ ヤ モ ン ド(111)面 近 傍 の 原 子構 造

2.4.3原 子 間 ポ テ ン シ ャル

被削材原子間および工具 ・被削材 間の原子 間ポテ ンシャル は分子静力学での解析

に使用 した もの と同様のモースポテ ンシャル を採用 した。 また、工具 に関 して はダ

イヤモ ン ドを完全 剛体 と して取 り扱 った もの とダイヤモ ン ド原子間のポテ ンシャル

を考慮 したものの2種 類のモデルで解析を行 った。ダイヤモ ン ド原子間のポテ ンシャ

ルを考慮 した モデルは、 お もに切削温度 の解析を行 うために使用 した。

工具原 子はダイヤモ ン ド構造を してお り、図2.22に 示す よ うに、(111)面 上 の

原子は互いに直接 には結合 して いない。 したが ってここで用いた2次 元モデルでは、

隣接す る(111)面 上の原子を介 して間接 的に作用す るポテ ンシャル に もとつ く力

お よび変位 を考え る必要 がある。そのために2体 間 と3体 間ポテ ンシャルを考慮 し

た ダイヤモ ン ド(111)面 上の原子間でのStillinger-Weberポ テ ンシャル[16]を2次

元 に等価変換 した もの に一致 す るようにモースポテ ンシャル関数:のパ ラメータを決

めた。

このように決定 した仮想のダイヤモ ン ド(111)面 上の原子間ポテ ンシャル関数を
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図2.23ダ イ ヤ モ ン ド(111)面 上 の 原 子 間 ポ テ ン シ ャ ル

表2.3ParametersofMorsepo七entia1

D(eV)

α(A-1)

r。(A)

Cu.CuAl-AICu-CAI-CC-C(111)

0.34290,27030.0870.28

1.35881.16465.142.78

2.8663.2532.052.20

2.423

2。555

2.522

図2.23に 、パ ラ メー タ を表2.3に 示 す 。被 削材 原 子 間お よ び工 具 ・被 削材 原 子 間 ポ

テ ン シ ャル 鴎 数 は、 図2.14と 図2.15に 示 す。

2.4。4初 期条件 の設定

原子の初速度 はマ ックスウェル分布[17]に 従 うよ うに決め る。 そのためには、温

度 丁の時、粒子の速度勿の%勝z方 向成分をいず れ も正規分布

畑)一 購7)去 即(2mη02ん
βT)(292)

に従 う よ うに 決 め る。 こ こにUoは"の3成 分 の い ずれ か で あ る。
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図2.24速 度空間

この ように、分子の速度 の ω成分 がc.と ら+△c.と の間にあ る確率 は、

仙 一蜘(λc22)飢(293)

と求め られ る。 もちろん、分子の 影軸 に沿 う速度成分が らと%+△%と の間にある

確奉、 さ らに分子のz軸 に沿 う速度成分がc、とc.+△c、 との間にある確率 に対 して

も同様な式が得 られる。

3個 の座標軸 に沿 う分子の速度成分が同時にc餌,%,c。 か らc、,+△c駒 ら+△%,

c、+△c。までのあいだに含まれる確率 △N。/Nは 、 それぞれの確率 の積 と して求め

られ、次式の ようになる。

等 一緬(λ(・ 呈+・1+・12))蛾 瓦(294)

こ こで 重要 な こと は、 図2.24に お け る速 度 の 向 き、 つ ま り速 度 成 分c。,%,c、 の

値 とか これ に対 す る 区間C謬+△C。,%+△Cg,C、+△C、 で はな く、 速度 の絶 対 値Cお

よび この速度 に対す る区間△Cだ けである。 この場合、指数 のなか の和4+弓+cl
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をC2に 替え る。そ して速度空間は、体積△C。・△Cシ・△C.を 半径Cお よびC+△Cの 球

面のあいだの球殻の体積4πc2△cに 替えな ければな らない。その結果、求め る確 率

として次式が成立す る。

箏 一孟・蜘(一¥)廊(2・95)

この方程式 において定数 五 およびλの値を決めることによって、 向きには関係な

くcか らc+△cま での区間内の速度 で分子が運動す る確率は、次式で表 され る。

箏 一4・(m2πんBT)垂蜘(一 蒲)廊(296)

この式がマ ックスウ ェルの分 子ゐ速度分布法則である。 この ように各軸方向 に正

規分布 に従 うよう初期速度を与 える ことによ り、速度分布はマ ックスウェル分布 と

な る。

2.4.5初 期モデル および境界条件 の設定

極微小切削の解析にあた っては、図2.25に 示す ように、銅の理想結晶の最密面で

あ る(111)面 を完全剛体であ るダイヤモ ン ド工具 の(111)面 が被 削材 の[1τ0]

方 向に切削する2次 元モデル を考え る。有限のモデルを用 いて切削現象 を解析す る

ため には、境界が存在 していることによ り、境界 までの距離が近 い場合 と十分離れ

てい る場合 とで、応力や温度の分布が変わ らない ことが必要であ る。 ここでは境界

の2原 子層 を固定原子(Boundaryatoms)、 その内側 の2原 子層を系全体の温度が

上昇 しす ぎるの を防 ぐ温度調節原子(Thermostatatoms)と した。その他の原子 は

ニ ュー トンの運動方程式 に従 って運動す る原子(Newtonianatoms)で あ る。

温度調節原子層 の原子には(3.97)式 のように、速度の項 に定数5を かけ、温度

調 節原子層全体 の平均温度 を一定 にす る。5は 温度調節原子層の平均 温度 を一定 に

保つ ための定数 で、 この層の全原子の運動エネルギーの総 和が一定 とな るよ うに各

時間ステ ップ毎 に計算 して与える。設定温度 を7、 ボルツマ ン定数 を んB、運動の 自

由度をgと す ると定数5は(2.98)式 で与 え られる。この温度調節原子層 によ り、層

全体の平均運動エネルギ ーすなわち温度 を一定値 に近づ けると共 に、 固定原子か ら

の弾性波の反射を防いでい る。
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確立された選択適正な境界層の位置 および設定温度 は切 削条件 によって変 わ り、

温度分布が境界応力分布、本解析 においては、指針 は今の ところ得 られていない。

切 り取 り厚 さの層 の存在 によって変化 しない ことを計算機実験的 に確 かめた上で、

は温度

 

5表面か ら約40原 子層離 れた所 に境 界層 を設 け。!6-20倍 程 度 に相 当す る.、

境界層によるま た 、にな るように設定 した。

 

K調節層の平均温度が室温である293

表面か ら40原 子層以上の所にずの形 態に影響 を与 えるが、

 

く弾性波の反射は切り

ずの形態に大きな差はな

 

く境界層を設けたモデルとの比較においても得 られた切 り

か っ た 。

分子動力学による計算機実験条件2.4。6

は原子の格子振動の周期

 

、ムオ時 間ス テ ップ、

 

く運動方程式を逐次数値積分してゆ

Ψつ次の よ原子の格子振動の周期を、そ の た め、とる必要があ る。

 

くも十分小さ

 

りよ
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表2.4原 子 の格子振動 の周期

Work た(kg/S2) m(10-25kg) 7(fs)

Cu

Al

Dia

20.2

11.7

500.68

1.0552

0.448

0.199

320

275

27。8

笏
三

ん m た

図2.26格 子振動 の周期 に関す る解析モデル

笏

に、見積 も り、△孟を決定 した。固体の原 子の振動 は、十分 に高い温度 においては、

独立 して行われてい ると考 えて よいので、解析モデル には、図2.26に 示すよ うな、

原子 間ポテ ンシャルか ら導 かれ るバ ネで原子 同士が繋がれている両端固定 のモデル

を考え る。バ ネ定数 んは、(299)式 に示す ように、平衡位置にお けるポテ ンシ ャ

ル関数 の2階 微分か ら求める。

ん一 ♂纂)(2.99)

ア=TO

原子の質量をmと すると、図2.26に おける原子の格子振動 の周期 丁 は、(2.100)

式で与え られ る。表2.4に 、 この計算 によ り求め られた、被削材原子であ る銅 およ

びアル ミニ ウム原 子の格子振動の周期 を示す。計算結果 に もとつ いて、時間ステ ッ

プ ムオは格子振動 の周期 の1/20-1/30程 度になるよ うに選んだ、具体 的には、工

具原 子を完全 剛体 と し、被削材原子のみの挙動を解析す る場合にはムオ=10fsと し、

切 削温度 の解析を行 うため、工具原子の挙動 も解析す る場合 にはムオ=1fsと した。

T-2・ ～傷 (2.100)
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固定端
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図2.27弾 性 波 の伝 播 速 度 解析 モ デル

切 削実 験 は表2.5に 示す 切 削条 件 で行 った。計 算 機実 験 はSUNmicrosystems社 の

SPARCstation2お よ びSKYcomputers社 のSKYstationを 用 い て計 算 を行 った 。

表2.5ParametersofMDsimulation

Method

C・n且gura七i・n

Cuttingspeed

Uncutchipthickness

Tooledgeradius

Rakea1ユgle

Clearanceangle

Widthofcut

Bulk七empera七ure

Workaもoms

Toolatoms

Timestep

Moleculardynamics

2-Dor七hogonalcutting

20,200m/s

-0 .2-1.2nm

O.5,2,5,10nm

O。

70

1atomiclayer

293K

5400,8000

676,172

1,10fs

2.4.71次 元モデル による弾性波の伝播

分子動 力学による解析 の妥 当性を検討す るため に、1次 元モデルによ る弾性波 の

伝播速度を シ ミュ レー トし、実測値 との比較 を行 った。解析 モデルは図2。27に 示す
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表2.6弾 性波伝播速度解析結果

Material

MDsimulation(m/s)

Measurement(m/s)

Cu Al

49856747

37505000

ように、銅 およびアル ミニ ウム原子 を直線上 に並べ右 方向か ら原子を衝突 させ弾性

波の伝播 速度 を解析 した。各原子 は直線上のみを運動 し、初速度 は与 えていない。

解析結果 と実測値 の比較を表2。6に 示 す。 この結果、分 子動力学 による解析結果の

方が実測値 よ りも2割 ほ ど大 きい値 となっている。 しか し、解析モデルが原子を直

線上 に並べ、直線上 のみ しか運動で きないために、弾性波の減衰 は無 く理想結 晶中

を伝わ るのに等 しいと考 えると、妥当な計算結果 であると思 われる
。
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図2.28分 子動力学 による単軸 引っ張 り試験の シ ミュレー.ション
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図2.29分 子動 力 学 に よ る クラ ックの あ る 引 っ張 り試 験 の シ ミュ レー シ ョン

2.4.8 簡単 な変形 ・破壊現 象へ の応用
/

図2.28は2次 元モデル による銅の単軸 引 っ張 り試験の シ ミュレー シ ョン例 を示

す。45度 の方 向に リューダース帯 が形成 ・伝播 され、実際 の引 っ張 り試験 に見 られ

る現象 とよ く一致 してい る。図2.29は クラ ックを入れた試験片の引っ張 り試験の例

を示す。やは り、実際の変形現象を同 じく、 クラ ック先端 か ら発生 した転位 は試験

片の表面 に抜 け、 クラ ックの先端は丸 くな ってい ることがわか る。以上の結果 は分

子動力学による解析が金属材料における原子論的な立場か らの変形 ・破壊現象の解

析 に応用で きることを示 してい る。
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第3章

極微小切削実験

3.1緒 言

超精密切削加工技術 は、安定 した加工技術 として確立 され るためにまだ解決すべ

き多 くの問題を残 してはいる ものの、一応表面粗 さ10nm台 、形状精度100nm台

の加工精度が実現 され、 さらに もう1桁 商い精度 レベルに進みつつある[18][19}。

しか し、 この加工技術に よって、「果た して どこまで薄 く工作物表面を削 り取 り得

るのか?」 とい う最 も素朴な疑 問に対す る回答はまだ得 られていない。また、「サ ブ

ミクロ ンか らナノメー トル レベルに達 しようとする極微小切 削における切 りくず排

出機構 は通常 のマ クロな切削 にお けるそれ と同 じなのか?」 とい う本質 的な問題 も

まだ明 らかにはされていない。

本 研究 では、 この ような背景の もとに、現在得 られ る最高の精度 レベル にあ ると

見 られ る実験用工作機械、ダイヤモ ン ド工具 および被 削材 を用いて、切 り取 り厚 さ

をナノメー トル レベル にまで小 さ くした切 削実験を行い、 その限界を実験的に確 か

めた。 この レベルの切 り取 り厚さでは、通常 の切 削加工 にお けるような切削力や切

削熱 などの測定 は極めて困難であ るため、高分解能走査型電子顕微鏡(SEM)に よ

る切 りくず形態 の観察お よび工作機械 の運動精度 と実験条件 の詳細 な検討を通 して

切 りくず排 出機構 および最小切 り取 り厚 さの解明を試み た。
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図3.1直 線切れ刃ダイヤモ ン ド工具での微小切 削モデル

3.2極 微 小 切 削 実 験

信頼性の高いナノメー トル レベルでの極微小切削実験を行 うためには、公称切 り

取 り厚さの安定性、す なわち切削中の工作機械の運動の再現性が少 な くともナノメー

/
/

1

日く
Ψ 」L
＼/

ミ・・9

/「 亀

、

糊
＼

ζ翻

診
PrecisioIIEngineeringRese鳥rchI、ath-II

図3.2極 微 小 実 験 装 置PERLII
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図3.3PERL-IIの 送 りテ ー ブル の送 りむ ら

トル レベ ル で あ る ことが要 求 され る。

この よ うな観 点 か ら本 研 究 で は、現 在 の 最 高精 度 レベル にあ る と思 われ る、米 国

LawrellceLivermoreNationalLaboratory(LLM)の 超精 密 切 削実 験 機PERL-II(

PrecisionEngineeringResearchLath-II)[20]お よび 同機 と同様 に信 頼 性 の高 い機

器 要 素 を用 い て 筆 者 らが設 計 試 作 した極 微 小 切 削 実験 機 を用 い、3つ の シ リー ズの

切 削 実 験 を行 った 。 い ず れ の実 験 も極 め て 注 意深 く仕上 げ を行 った直 線 切 れ 刃 ダ イ

ヤモ ン ド工 具 を用 いて 図3.1に 示 す よ う に、疑 似2次 元正 面 旋 削 を行 った。

3.2.1切 削実 験 機

図3.2に 示す ように、PERL-IIは 極微小切削実験用に設計製作 された小型 の実験

機で、主軸 には空気静圧 ス ピン ドルにブラシレスDCモ ータを ビル トイ ンした もの

を採用、送 りテーブルには油静圧 スライ ドを採用 している。後述するように、 この

種の主軸 の振れの再現性 は極めて高 く2n皿 程度であ る[19]。 また、キ ャプスタ ン

によって摩擦駆動 され る油静圧スライ ドも同程度以上 の運動再現性を もち、LVDT(
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Stylus LVDTcore
痴

毒

Alrsupply

ミ膿 一講 ン

図3.4LVDT(Air-BearillgLinearVariableDifferentialTransformers)の 概 略 図

Air-BearingLinearVariableDi伽rentialTransformers)に よ って計 測 した結 果 、 送

りむ らは本 実験 で用 い られ た最 小 送 りの時 で も、図3.3・ に示 す よ うに、約10%程 度

と実 測 されて い る。 図3.4に 示 す よ うに 、LVDTは 差動 変圧 墨型 変位 赴 で・ エ アー

ベ ア リ ングに よ り可動 ス ピ ン ドル を支 持 して い るた め、可 動 ス ピ ン ドル は 固体 摩 擦

図3.5精 密 切削実験機
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のないほぼ理想 的な直線運動が可能であ り、測定分解能は1nm以 下である。工具

台 と主軸 との間の剛性 は、実測の結果 、ス ピン ドル軸方向(正 面旋削 にお ける背分

力方 向)で 約60mN/nm、 鉛直方 向(同 じく主分力方 向)で 約90mN/hmで あ る。

また、本 学で設計試作 した精密切削実験機は図3.5に 示すよ うに空気静圧 ス ピン

ドル と油静圧 スライ ドを採用 し、工:具台の剛性は背分力方 向で54mN/nm、 主分力

方向で82mN/nmで あ る。表3.1、 表3.2と 表3.3に エアー ・ベア リングとオイル

スライ ドの仕様を示す。

表3.1空 気静圧軸 受の仕様

Type MODEL4B

Factory PIc・mpany

RadialIoad

.

capaclty

ul七imate

working

45kg

23kg

AxiaU・ad

o
capac1七y

ultima七e

working

180kg

91kg

Angularload

o

capaclty

ultimate

working

4.6kg

2.3kg

Radialcompliance 0,084μm/kg

Radialstiffness 12kg/μm

Axialcompliance 0.028μm/kg

Axialstiffness 36kg/μm

Angularcompliance 22μrad/kgm

Angularstiffness 0.046kgm/μrad

Airflowra七e(freeair) 1、essth翫n:604/Inin

Wdghtofro七atingelement 3.5kg

T・talweight

I
8.2kg
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表3.2空 気静圧軸受の運動精度

Type MODEL4B

Axialerrormotion 1、essthan:50nm

Radialerrormotion Lessthan:50nm

Angularerr・rm・ti・n Lessthan:0.2μrad

表3.3油 圧 スライ ドの仕様

形式

製造元

耐荷重

テーブルの大 きさ

ス トロー ク

速度

真直度

スライ ド形式

送 りネ ジ

使用モ ータ

NHL-B1-200S

不 二越 株 式 会 社

100kgf(精 度 保 証 は1/2)

320mm(w)×370mm(の

200mm

微 小送 り0。003-3mm/min

早 送 り0.15-!50㎜ 皿/min

O.1μm/100mm

静 圧 油 ス ラ イ ド

静 圧 ネ ジ

DCサ ー ボモ ー タ

3.2.2工 具

刃先 の鋭 さや一様性 な どの微視的構造 とその安定性は、高性能 ダイヤモ ン ド工具

に最 も必要 とされる機能である。このような機能 とい う視点か ら、工具材であるダイ

ヤモ ン ドの強度 と耐摩耗性は、工具の信頼性を支配する最 も重要 な要因であ り、基礎

的な実験によると、いずれ も原石中の欠陥の密度に関係 していることが明 らかになっ

てい る。[2!]ダ イヤモ ン ド中の欠陥密度は電子ス ピン共鳴(ElectronSpinResonance
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,ESR)に よ り測定 した。P2セ ンター と呼ばれ る欠陥密度は天然 ダイヤモ ン ドに典

型的な欠 陥であ り、3個 の窒素原子が炭素原子 と置換 し、(100)面 上に互いに最

密 に集合 した欠陥であ る。 このP2セ ンターの密度 はその不対 電子ス ピン密度 に比

例 し、ESRに よって測定 できる。

工具 には、電子 ス ピン共 鳴スペ ク トル によって不純物窒 素の少 ない原 石を選び
、

静圧空気軸受を主軸 とす る研磨装置を用 いて、図3 .1に示す形状に極めて注意深 く研

磨仕上 げされた ものを用 いた。工具切れ刃稜の微細構造 は、SEM観 察お よび結晶粒

(の工具切れ刃稜SEM写 真

睡「初虫冒}ζdb質瀞HM哺022 R・曲 ㎏H由5m

1馨麺舞翻嚢 蓮窪1華
r

莚壁 幸目ヨ#目調
HM.022

… 鍵 騒謹 舞 舞
圭圭圭圭圭国圭圭圭'既邑okT吋 ㎞ 畳紹bgoo

四M・022

(b)工 具切 れ刃稜プロフィル

図3.6]二 具切 れ刃稜 のSEM写 真 および転写 された プロフ ィル
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(a)電 気 メ ッキ銅(b)無 酸素銅

図3.7被 削材の表面組織観察

を微細化 した無酸素銅板 にプラ ンジカ ッ トによ って転写 された切れ刃稜 プロフィル

のTalys七ep測 定 によって評価 した。 その一例 を図3.6に 示す。 これ らの評価法を用

いての切 れ刃稜丸み半径 の測定 は困難 であ り、20nm程 度以下であろ うとしか評価

で きない、切れ刃稜 に存在す るチ ッピングの形状や寸法に対す る分解能 はよ り高 く、

実験 に用いた工具 には少 な くとも10nm以 上のチ ッピングは観察 されなか った。

3.2.3被 削材

PERL-IIに よ り切削 した被 削材 は直径38mmの ステ ンレス円板上 に施 された電

気 メ ッキ銅 を523Kで1時 間熱処理 した もので、1μm以 下の均一で微細な粒子状

の組織を持 ってい る。 図3.7(a)に 電気 メ ッキ銅の表 面観察 のノマル スキ ー写真 を

示す。組織 は、 リン酸による電界研磨後、蒸留水:塩 酸:硝 酸が3:1:!の エ ッチ

ング液 によって1-2分 腐食 させた ものを光学顕微鏡で観察 した。

また、本学 の精密切 削実験機 によ り切削 した被削材 は直径140mmの 無酸素銅 円

板 および純 アル ミニウムで、 図3.7(b)に 示す無酸素銅の表面観察 のノマルス キー

写真か ら、結 晶粒径 は10μm程 度 である。
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3.2.4.切 削条 件

切 削実 験 は図3.1お よ び表3.4に 示 す 切 削条 件 で行 い 、 任意 の公 称 切 り取 り厚 さ

オnを得 られ る よ うに送 り速度 お よ び主軸 回転 数 を 調節 した。

表3.4Parametersofmicrocutもingexperiment.

1

Seriesofexperimellt A B C

Machinetoo1 PERIrllラ1LNL Experimentalcutting Experimentalcutting

machine,OsakaUniv. machine,OsakaUniv.

Configuration 3-Dorthogonal 3-Dorthogonaユ 3-Dorthogonaユ

●
cuttlng

,

cuttlng
・

cuttlng

Material ElectroplatedCu OFHC-Cu,Al OFHC-Cu

Toolnoseshape Chevronnosed Chevronnosed Chevronnos臼d

Tooledgeradius 10nmestimated 10nmestimated 50nmestimated

Rakeangle 0。 OQ oo

Clearanceangle 70 7。 70

Spindlespeed 1900rpm 2500rpm 2400-3700rpm

Cuttingspeed 3.79-2.53m/s 14.9-1591m/s 12.5-20.8m/s

Depthofcut 5μm 4μm . 3μm

Feedspeed 483-4,83μlh/min 590-5.9μm/min 140-2100μm

Feedrate 254-2.54nm/rev 236-2.36nm/rev 38-882nh1/rev

Uncutchip 1-100nm 1-100nm 20-440nm

thickness

Widthofcut 12μm 10μm 6-19μm

8ulktemperature 293K 293K 293K
1

3.2.5切 りくず の観察

切 りくず は粘着テープを着けた紙 の上 に回収 し、輝度および分解能 の高い電界放射

型電子銃を持つSEMで 観察 した。表3.5に 本研究で使用 した 日立製作所製 のS-800

型の特性を示す。
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表3.5走 査 型 電 子顕 微 鏡(S-800)の 特 性

2次 電子像分解能

倍率

電子銃

加速電圧

エ ミッション引 き出 し電圧

レンズ系

対物 レンズ

20A保 証

×20-30000

ク リュ ー タイ プ電 界 放 射 型 電子 銃

1-30kV(1kVス テ ップ)

0-6kV

2段 電磁 レンズ縮小方式

可動絞 り(真 空外よ り4孔 切 り替えおよび微調可能)
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3.3切 り くず の観 察 例

(a)電 気 メ ッキ 銅 、 オn=30nm

(c)無 酸 素銅 、 オ。=30nm

(b)電 気 メ ッキ銅 、 ㌔=311m

(d)無 酸 素 銅 、 オn=3nm

55
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(e)ア ル ミニ ウ ム、 ±n=30nm(f)ア ル ミニ ウム、 ち;3nm

図3.8切 削実 験 で 得 られ た切 り くず のSEM写 真

図3.8に 切 削実験Aお よびBで 得 られた、公称切 り取 り厚 さ ㌔が3011mお よび

3nmの 時の切 りくずの例を示す。電気メ ッキ銅、無酸素銅、アル ミニ ウムともに有

効切れ刃長 さす なわ ち切削幅の全域 にわたって安定 した連続型 の切 りくずが生成 さ

れて いる。また、切 り くず はひだのよ うに規則的に折 り畳まれ、オ。が小 さ くな るに

図3.9電 気 メ ッキ 銅 の切 り くず側 面 のSEM写 真 ち=30nm
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表3。6電 気 メ ッキ銅 の切 りくず厚 さ測定値

孟。(nm)

オ(nm)

100301031

25071472820

したが って、そのひだが細か くな ってい る。これは従来 の切削 における切 りくずに

は観察 されなか った特徴であ る。

図3.9は 、ち=30nmで の電気 メ ッキ銅 の切 りくず側面のSEM写 真 を示 し、切

りくずが規則 的に折 り畳 まれてい る様子が よ くわかる。 このよ うな切 り くず側面の

SEM写 真 か ら切 り くず厚 さ オを測定す る。表3.6は 切削実験Aに よって得 られた

種 々の切 り取 り厚 さで の電気メ ッキ銅 の切 りくず厚 さを測定 した結果 を示す。

3.4実 験装置 の運動精度の検討

3.4.1最:小 切 り取 り厚 さの 重要 性

工作機械が理想 的な運動を しているとすれば、切削加工 の幾何学的精度は工作物

の表面か ら工具が実際 に削 り取 る材料の厚 さ、すなわち有効切 り取 り厚 さの精度 に

よって決定 される。 この有効切 り取 り厚 さは、工具形状 と切 削条件か ら計算 され る

公称切 り取 り厚 さとは必ず しも一致 しない。図3.10は 切 り取 り厚さの公称値 ちと有

効値 オ,との関係 を定性的に示す[22]。 あ るらを与 えたときに ちの大 きさが どの程度

にな るかは通常前 もって知 ることが 困難であ る し、オ。は刃先近傍の切削現象 の不安

定 さのために確立的に変動す る。この変動の幅の絶対値 オRを切 り取 り厚 さにおける

分解能 と定義することにす る。オRは安定 した切 り くず排 出が行われてい る間はほぼ

一定値 を保つが
、切 り取 り厚 さが極 めて小 さ くなると、切 り くず の排 出が不安定に

な り、いわゆ る切削 とラビング(rubbing)と の遷移領域 に入 る。この安定 して切 り

くずが排 出される限界の切 り取 り厚 さを最小切 り取 り厚 さ(MinimumThicknessof

Cut)と 定義す ることにす る。切 り取 り厚 さの分解能 および最小切 り取 り厚 さは切

削加工 における幾何学的形状精度の到達 限界を直接支配す るとともに、工作機械や
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図3ユ0公 称切 り取 り厚 さと有効切 り取 り厚さとの関係

その制御機構の設計 における精度 目標 とい う観 点か ら重要 な意味を持 つ。また、 こ

れ らの加工精度の到達 限界 を決定す るふたつの指標の関係 は今 のところ明かで はな

いが、その大 きさはおそ らく同程度 であると思 われる。切 削加工 におけ る最小切 り

取 り厚 さの概念 はかな り古 くか ら提 唱されてい るが[23]、 超精密切削加工の精度限

界を考え る上 でその重要性が注 目されだ したのは最近の ことである[181[241。

3.4.2切 り取 り厚 さ の再 現 性

前述の ように、切 りくず形態か ら見 る限 り、公称切 り取 り厚 さがナ ノメー トル レ

ベ ルにまで小 さ くな って も安定 した切 りくずの排 出が行 われているよ うに見 え る。

しか し、 このよ うな極微小切 削において も、果た して切れ刃が常 に、 しか も、確実

に工作物表面を削 り取 ってい るのか とい う疑問が残 る。そ こで、最小切 り取 り厚 さ

を定量 的に議論す る前 に、まず工具 と工作物の間の相対位置、公称お よび有効切 り

取 り厚 さのナ ノメー トル レベルでの再現性 を検討す る必要があ る。

本研究に用 いた切削実験機 において、運動精度、剛性、振動減衰能な どの点か ら、

切 り取 り厚 さの再現性 に最 も大 き く影響す るのはス ピ ン ドルの回転振 れの再現性
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図3.11静 圧空気軸受 け軸方向の回転再現性
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図3.12静 圧空気軸受 け静止 時の軸 と軸受 け間の相対変位

であ る。図3.11は 、本切削実験機 の主軸 に採用 された ものと同機種(Professio
nal

Instruments社Model4B)の 空気静圧 ス ピン ドルを防振台に載せたグラナイ トベー

ス上 に設置 して、正面旋 削にお ける工具刃先 に相 当す る位置で
、軸方 向の回転振 れ

を実測 した結果であ る。回転振れの絶対値 は20nm程 度であ るが、回転振 れの包絡

線の振幅、すなわ ち数十回転にわた る振れの再現性は2nm程 度である。また図3.!2

は、回転を止めた状態 でこのス ピン ドルの ロータとステータの間の軸方向相対変位

を測定 した もので、やは り211m程 度 の振 幅を持つ振動 が観察 され る。 これは、床

か らベースを介 して伝達 される外部か らの振動 によ って軸受が微小な強制変位を受

け、静圧支持 されている ロータ との間に生ず る相対変位であ り、 この相 対変位 を2

nm以 下 に抑え ることは極 めて 困難であ ると考 え られ る
。 したが って 、 この振動が

工具 ・工作物 間の相対位置の再現性、すなわち切 り取 り厚 さめ再現性 を限界づ ける
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表3.7切 削力による切れ刃の弾性変形によ る後退量の推定

オ。(nm)

オ(nm)

φ(deg)

瓦(mN)

瓦(mN)

6c(nm)

6、(nm)

100

250

23

35

14

0.39

0.23

301031

71472820

24136.63.0

9。55.23.12.1

3.63.32.41.8

0.110.060.030.02

0.060.060.040.03

可能性があ る。実際 に本実験 において も、オnが10nm以 上の時には一本 の連続 した

切 りくずが排 出されるが、ちが3nmで は不連続 にな り、1nmで は さらにその長 さ

が短 くなってい る、 この結果 は ちが工具 ・工作物 間の相対位置再現性 の限界であ る

2nm程 度 に近づ くと、公称切 り取 り厚 さその ものが変動 し、空切削や計 算値 よ り

大きい公称切 り取 り厚さでの切削が行われ る可能性があ ることを示唆 している。 し

か しなが ら、図3.11か らわかるように、全体 としての回転振れの再現性は2nmで

あ って も、隣合 う主軸 回転周期毎の再現性、すなわ ち瞬間的な切 り取 り厚 さの変動

を決定す る再現性が1nm以 上になる可能性 は極 めて少 ないといえ る。また、切 り

くず厚 さオが小 さ くなるに従 って小 さ くな ってい ることか ら、少な くともちが1nm

の時に オ。が311m以 上 にな るとい う極端な現象は起 こっていないと考えて よい。

一方、有効切 り取 り厚 さの再現性 には切 削抵抗による工具切れ刃の逃 げが影響す

る。 しか し切削抵抗 は極 めて小 さ く実測が 困難であ るため、第2章2.2.1小 節で述

べ た、Krystofの 提唱 した最 も単純な単一せん断面モデル[5]を 用 いて、本切削実験

における切 削抵抗を推定 した。同モデル によれば、被削材 のせん断強 さ7、 せん断面

積 、40、せん断角φか ら切削主分力 凡 、背分力 瓦を計算す ることができる。本実験で

は工具す くい角がooで あるのでφは オ、と オか ら、、40はオnおよび図3.1に 示す工具形

状 と切 り込み4か ら計算 で きる。7は 極微小切削であ ることを考 慮 して、銅 の理想

せん断強 さ[26]丁=σ/2π=7.69GPa、 を用 いた。 ここで σ は銅多結晶のせ ん断
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弾性係数で4.83×1010Pa[271と した。表3.7は 、 これ らの値お よび切削抵抗 と前

述の実験機の主軸 ・工具台 間の剛性 か ら計算 した工具の主分力 および背分力方 向へ

の逃げ量δ,、δtをま とめた ものである。 この結果か ら、切 削抵抗 による工具逃 げ量

は オnに比べて十分小 さい と考え られる。

以上 の結果 よ り極微小切削における最小切 り取 り厚 さは少な くとも1nm程 度以

下であろ うと推定で きる。

3.5結 言

極 めて注意深 く電気 メ ッキ銅の極微小切削実験を行い、得 られた切 り くず形態を

高分解能走査型電子顕微鏡 によって観察 した結果、次の ことが明 らか にな った。

1.公 称切 り取 り厚さがナノメー トル レベルにまで小 さ くなって も安定 した連続型

の切 りくずが生成 され る。

2.切 りくず はひだの ように折 り畳まれた特有の形態を示 し、切 り取 り厚 さが小 さ

くなるに したがい、 ひだが細か くな る。

3.公 称切 り取 り厚 さの再現性を支配する工具 ・工作物間の相対位置の再現性を詳

細に検討 した結果 、使用 した極微小切削実験機では公称切 り取 り厚 さの再現性

はlnm以 下であると考え られる。

4。切削抵抗 による工具 の逃 げは公 称切 り取 り厚 さに比べて十分小 さ く有効切 り

取 り厚 さの再現性は極 めて高い。
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第4章

切 りくず形態

4.1緒 言

本章では電気 メ ッキ銅をナノメータ レベルの切 り取 り厚 さで切 削 した時に生 じる

切 りくずの形態をSEM写 真 によって詳細 に観察 し、極微小切 削におけ る切 削機構

を解明す ることを試みた。また、細 か く一様 に折 り畳 まれた特異 な切 りくず形態 の

生成過程 を明 らかに し、切 り くず ・工具 間の摩擦力を推定 した。その結果、工具 ・

被削材間の摩擦力は超高真空 中での銅 とダイヤモ ン ドの摩擦実験結果 と一致 し、微

小切削現象の解明 には、 このような接触 ・摩擦モデル実験結果 が適用で きることを

示 した。

4.2切 りくず形態か らみた極微 小切削機構

切削実験Aに よって得 られた、公称切 り取 り厚 さ ちが100nmか らlnmの 時の

電気 メ ッキ銅の切 り くず を図4.1、 図4.2に 示す。ちが ナノメー トル レベル にまで

小 さ くな って も、有効切 れ刃長 さすなわ ち切削幅の全域にわた って、安定 した連続

型の切 りくずが生成 されてい る。また、切 りくずはひだのよ うに折 り畳まれ、ちが

小 さ くな るに したが ってそのひだが細か くな る。これ は従来 の切 削におけ る切 り く

ず には観察 されなか った特徴で ある。

図4.3は 、電気メ ッキ銅の切 りくず側面のSEM写 真か ら、各切 り取 り厚 さでの切

りくず厚 さ オおよび切削比 オnμを実測 した ものであ る。らが10nm以 下にな るとオ
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はほぼ一定の値 に近づ く傾向を示 し、オnが 大 きい時には、約0.4で 、ほぽ一定であ っ

た切 削比 は1桁 以上小 さ くな る。 これは らが切れ刃稜丸み半径 よ り小 さ くな り
、実

効す くい角が負 にな ったためである。この結果か ら、この工具 は!0nm以 下の切 れ

刃琴丸み半径を持 っていると推定 できる。切削実験後の工具切れ刃および オ
、=1nm

での切 り くず の工具す くい面側のSEM写 真 を図4 .4に 示す。す くい面 にはク レー

タ摩耗が観察 され るが、工具切 れ刃稜 自体 はまだ摩耗がそれ ほど進んでお らず、鋭

い切れ刃が残 ってい るこζを確認 した。 また、工具す くい面 の切れ刃稜近 くの
、お

そ ら くはダイヤモ ン ド原石 中の欠陥にもとつ くと考え られ る、極微小 な突起 と切 り

くず に残 る裂 け目(共 に白矢 印で示す)の 位置が一致 しているのが観察 され る
。 これ

は、ダイヤモ ン ド工具 を用 いた切削では工具輪郭が極めて高い精度で仕上 げ面 に転

写す ることを示唆 している。

さて、一般 に、切削 によって得 られた切 りくずの 自由面側において は切削方 向に

垂直に周期的な微細構造が観察 され る。 この微細構造を ラメラ(Lamella)と 呼ぶ[28」

[29][30]。 被削材 と加工条件 が決 まれば このラメラの周期 は極 めて安定 して一 定に

な る。 ここで ラメラの周期 と切 りくずが細か く折 り畳 まれてい る現象 とは別 の もの

である。切 り くずが細か く哲 り畳 まれるのは、切 削直後の強い相互作用 によ りす く

い面か ら離 れる とす ぐに凝着を起 こす ためで、ラメラとは全 く別の物である
。

図4.5に 電気 メ ッキ銅の切 りくずの 自由面側 を示す。ちが大 きい ときには(a)の

よ うに被削材 の粒界で生 じたと思われる著 しい凹凸が見 られ、ちが10nm以 下で は

(b)の ように間隔および凹凸が極めて小 さいラメラ様 の構造が見 られ る。(a)に 見 ら

れ る凹凸は、被 削材 がせん断領域で変形 を受 ける時に銅粒子間の結 晶異方性のため

に粒子 によってせ ん断歪の大 きさが異 な り、粒界で段差 を生 じた結果 である と考え

られ る。また、実効す くい角が大 きな負 の値を とり、切削比が非常に小 さ くな るナ

ノメー トル レベルの切 り取 り厚 さでは、せん断歪が極 めて大 き くなるため
、 ラメラ

間隔が小 さ くなる とと もに、変形を受 けた結晶粒 は全て同一方 向に近 くな るまで回

転 して しまい、(b)の ように異方性 の影響が 目立たな くなったもの と考え られ る
。ま

た転位 の密度 を106/cm2程 度だ と考え ると、0 .1μmご とに転位が存在す ることにな

るが、公称切 り取 り厚 さが小 さ くな ると変形領域 に転位が存在せず、工具切 れ刃 に
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図4.1切 削 実 験Aで 得 られ た切 り くず のSEM写 真
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(・)オ・一3・m(b)オ 。一1・m

図4.2切 削実 験Aで 得 られ たナ ノメ ー トル レベ ル の 切 り取 り厚 さ にお け る切 り く

ず のSEM写 真
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(a)切 りくず工具面側

(b)工 具切れ刃 の微細形状

図4瑚 削実騒 の切 りくずおよびダイヤモ ンドエ具
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(・)オ・=100・m(b)オ 。=3nm

図4.5切 りくず 自由表面側

作用す る転位源 が次 々と転位 を発生 し順次移動 して均一な変形がお こると考え られ

る。 図4.6は 、種 々の切 り取 り厚 さで得 られた切 りくず 自由表面側 に現れ るラメ ラ

構造の平均 間隔の変化を示 し、ちが小 さ くな るに したが って小 さ くな ってい る。以
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図4.6公 称切 り取 り厚 さに対す る平均 ラメ ラ間隔
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図4.7切 り くず工具 面側(ち=30nm)

上 に示 した切 り くず形態お よび図4.3、 図4.6に 見 られ る諸 元の連続性 か ら、切 り

取 り厚 さがナ ノメー トル レベルに小 さ くなって も切 りくず排 出機構 その ものには通

常切削 と比べて大 きな違いがないと考え られ る。

一方、工具す くい面 と接触す る側で は変形が拘束 されるため、図4。7に 示すように

ちの大 きさにかかわ らず極めて滑 らか な面が観察 され る。 この新生面 同志あ るいは

新生面 と工具す くい面 との間には強 い表面 間相互作用力が働 くため、図4.8、 図4.9

に示す ように、切 りくずが工具す くい面 に沿 ってある程度長 く伸び ると挫屈 を生 じ、

厚 さが薄 くその曲げ剛性が小 さい切 りくず ほど、細か く折 り畳まれ ると考え られ る。

4.3極 微小切 削におけ る特異 な切 り くず形態

図4.8は 切削実験Aで 得 られた公称切 り取 り厚 さちが30、10、3及 び1nmの

時の切 りくずを側面か ら観察 した ものである。公称切 り取 り厚 さちが30nm程 度 よ

りも小 さ くなれば切 り くず は一様 に折 り畳 まれた特異 な形態 を示 し、ちが小 さ くな

るほ ど細か く折 り畳 まれ る。切 りくずに作用す る外力 と してはす くい面 との界面で

の摩擦力のみであ り、曲げモー メン トは働かないので、切 り くず のこの特異 な形態
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(a)オ 。=30(nm) (b)オ 。=10(nm)

(・)オ。=3(nm)(・)オ 。=1(・m)

図4.8切 り取 り厚 さが ナ ノ メー トル レベ ル で の切 り くず の特 異 形 態
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図4。10切 りくずの挫屈解析モデル

は挫屈 によって生 じると考え られる。このような切 り くず形成過程のモデル を図4.9

に示す。切 りくずは初 め工具す くい面 に沿 って長 く伸びてい くが、す くい面 との界

面で は摩擦による接線力が切 れ刃先端に向か って作用 し、接触面積が大 き くな るほ

ど接線力 も大 き くな って い く。一方、切 りくずの方 は長 くな るほ ど挫屈 しやす くな

る。挫屈が生 じた時の解析 モデルを図4。10に 示す。切 りくず の下端 を原点 と し、厚

さ ん、 幅6の 切 りくずが工具す くい面か ら連続 的に接線力を受 け、挫屈 した時の長

さを 」とす る。切 りくず下端は鉛直 に固定 してあ り、上端 はす くい面 か ら離 れず、

曲げモーメ ン トは生 じない とした[31]。
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単位長 さ当たりの等分布荷重gを 受ける材の擁み曲線の微分方程式は、切 りくず

の断面2次 モーメン トを1、 弾性率をEと した時

禮 一加 一・)4ξ(4.1)

となる。 ここに(4.1)式 の右辺 の積分 は等分布荷重gに よ って生 じる任 意の位 置

¢(0≦ ¢≦1)に お ける曲げモーメ ン トを表 している。(4 .1)式 の解 を得 るために、

両辺 を ¢で微分すれば(4.2)式 を得 る。

喋 一一・(」一)嘉(4匂

上式の右辺 は位置 ¢での断面のせん断力を表す。簡単のため、のの代 りに、(4 .3)

式のよ うな新 しい独立変数zを 用い る。

一 藷 回 ・(4 .3)

従 っ て 、

農 一一 傷(・ 紛

纂 一3(3q2EI)2← 去塞+穣)(45)

農 一藷 儲 ÷ ・農)(4.6)

とな る。 これ らを(4.2)式 に代入 して、変数変換を行 ない、面
石=tご(4・7)

とすれば(4.8)式 を得 る。

農+1諺+(11-9z2)・ 一・(4ぶ)
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この方 程 式 はBesselの 微 分方 程 式 で あ るの で、(4。8)式 の一 般 解 は 、

・ 一 蝋1÷2霧1。 一一/

+蝋!一 轟+2 .ξ等14一 一1(4功

となる。01、02は 積分定数で材 の両端の条件 を満足す るよ うに定め る。

上端 の変位 とモーメ ン トが0で ある ことより、ω=1に おいて

・ 一 ・,誰 一 ・(4・1・)

下端で変位と傾きが0よ り、ω=0に おいて

・ 一 ・,塞 一 ・(4・11)

これ らの境 界条件 よ り、挫屈が起 こる時の材 に掛か る力gJを 定 める次式を得 る。

(　調 一5(1一諾+2.4豊.1。 儲})2丁 ・

;0(4ユ2)

上式を満足す るq1の 最 小値 は、1=6ん3/12で あるか ら、

π2EI
一 π2E墜(4.13)

(qJ)CT=(1 .122」)212(1.122」)2

とな り、 これが等分布荷重の挫屈値 である。 これよ りす くい面上 に働 く単位 面積 当

た りの摩擦力5bは 、

峠 ・一(1)3(414)

とな る。切 り くず側面のSEM写 真 か ら実測 した それぞれの切 り くず の厚 さで の ん

と1の グラ フは図4,11の ようにほぽ直線関係 にあ り、相 関係数 は0.989に な った。

この ことか ら、単位面積 当た りの摩擦力5bは 一定になると考えて よい。グ ラフの傾

きよ り、
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とな る。 この値を(4.12)式 に代入す ると、単位面積 当た りの摩擦力 は、
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50=6.8×!07(N/m2)=6.9(kgf/m皿2)(4.16)

となる。

前述 した解析 によって推定 した工具す くい面 と切 りくずの単位接触面積 当た りの

摩擦力50と 、Pepperの 報告 してい る、6.7×10-7Paの 超 高真空 中でアニ ール し

たダイヤモ ン ド研磨面 とArイ オ ンスパ ッタによって清浄化 したCu球 との接触摩擦

実験結果[32][331[34]と の比較を行 な った。 この摩擦実験 は室温で6.7×10}7Paの

超高真空中で行 なわれ、図4.12に 示すよ うに、半径3.17mmの 銅の球状圧子 をダ

イヤモ ン ド研磨平面に荷 重560mNで 接触 させ、摩擦係数を測定 した ものである。

ダイ ヤモ ン ドの摩擦係 数はダイヤモ ン ドの表面状態が大 き く影響す るため、 この実

験ではダイヤモ ン ドの表面 に吸着 した気体分子 を除去す るためにアニールを行 な っ

てい る。図4.13に 示す ように、ダイヤモ ン ド表面 に気体分子が吸着 していれば摩擦

係数が小 さ く、吸着気体分子が脱離す るに したがって摩擦係数が大 き くなる。また、

静止摩擦係数 と運動摩擦係数 は同 じであ ったと報告 されて いる。

ここでは30と の比較を行 うために報告 されてい る摩擦係 数か ら単位面積 当た りの

摩擦力を推定す る。銅圧子 とダイヤモ ン ド表面の接触 円半径 αは、銅 の圧子半径 を

R、 接触荷重 一P、銅 とダイヤモ ン ドのヤ ング率 とボアソ ン比をそれぞれ、ECu、EDi。 、

レCu、レDi。、 とす る と、Hertzの 弾性接触論 よ り、

4ん
α3= P1宅(4.17)

3EDia

た一 妾{(1一 〃孟三a)+(1一 心)籍}(418)

と 求 め ら れ る 。 こ れ ら の 式 に

R=3。17×!0　 3(m)(4.19)

P=5.58×10『1(N)(4.20)

Ecu=1.29×1011(N/m2)(4.21)

EDia=1.00×1012(N/m2)(4.22)
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図4.13ダ イ ヤ モ ン ドの アニ ール 温度 に よ る銅 とダイ ヤ モ ン ドの摩 擦 力 の変 化

レ・・=0・34(4
.23)

シD・・=0・29(4
.24)

を 代入 して 、 接 触 円半 径 を 求 め る と、

・一2・17・10-5(m)(4
.25)

とな る。 これ よ り接 触 円面積 は 、

孟 一 ・α2-1・48・1・ 一9(m2)(4
.26)

とな る。 従 って、 荷 重 と接触 面 積 か ら計 算 され る単 位 面 積 当 た りの荷 重 凡 は
、

P
凡r-3・76・108(N/m2)(4 .27)

とな る。実 験 結果 か ら求 め た切 り くず ・工 具 間 の単 位 面積 当た りの摩擦 力5
。と 凡 か

ら、切 り くず ・工具 間の 等 価摩 擦 係 数μを求 め る と、

μ=0ユ8(4 .28)
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となる。

図4.13よ り工具す くい面 と切 りくず の単位長 さ当た わの摩擦力 は 、6.7×1r7

Paの 超高真空 中で1100Kで アニ ール したダイヤモ ン ド研磨面 とArイ オ ンスパ ッ

タによ って清浄化 したCu球 との接触界面 に生 じる摩擦力にほぼ等 しいことがわか

る。1100K:で は、ダイヤモ ン ド表面の吸着物質は完全 には取 り去 られてお らず、切

削工具す くい面 と切削 によって生 じた銅 の新生表面 との接触界面 の状態に近 い と考

え られる。また切削直後の表面 は活性 なため折 り畳 まれ ると活性 な表面同士が凝着

を起 こして離れな くな り、細か く一様 に折 り畳まれた切 り くずが形成 される。

4.4結 言

1.切 りくず はひだの ように折 り畳まれた特有の形態を示 し、切 り取 り厚 さが小 さ

くな るに したがい、ひだが細か くな る。このひだは切 りくず と工具す くい面 と

の表面間相互作用力 に もとつ く切 りくずの挫屈 によって生 じると考え られ る。

2.極 微小切削では、切削力が微小 なため切削力や工具 ・被削材間の相互作用力を

直接測定するの は難 しいが、切 りくずの挫屈 モデルを用いて工具 す くい面 ・切

りくず界面での摩擦力を求めたところ、超高真空中での摩擦力 とほぼ等 しいこ

とが明 らか にな った。

3.今 後 、極微小切削機構の解 明に当たっての手掛 りとして工具および被削材 間の

界面現象を考慮す る必要 があ り、超高真空中での摩擦モデル実験結果が適用で

きることが示 された。
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第5章

計算機実験 と切削実験との連続性

5.1緒 言

計算機実験 は、前述 したよ うに、極微小切削現象 の解析には極 めて有効 な手段で

あ る。 しか し、使用す る計算機の容量 および演算速度か らの制 限を受 けるため、原

子数 の大 きなモデルを必要 とす る、切 り取 り厚さが大 きい時の加工現象 を解析す る

ことは困難であ る。一方、実験技術上の限界のため、ナノメー トル レベル以下の切

り取 り厚 さでの切 削実験 もまた極 めて困難 である。 したが って、計算機実験結果 の

妥 当性 を確かめ るためには切削実験結果 との間の連続性 を検討す る必要が ある。

本章では、計算機実験 および第3章 で述べた、切削実験A、Bに よって得 られた

結果 を、切 りくず形態および切削抵抗の観点か ら比較 し、両者 の連続性 を検討す る。

5.2切 り くず 形 態、の比 較

被 削材原子5400個 、工具原子676個 か ら成 るモデルを用い、1fsの 時間ステ ップ

で1750000ス テ ップまでのMDに よる計算機実験を行 った結果の一例 を図5 .1に 示

す。定常切 削状態になると巨視 的な見か けのせん断角および切削比は切削速度が20

m/sの 時では、6.20、0.11で ほぼ一定 になる。表5.1は これ らの値 を切削実験 と比較

した ものであ る。公称切 り取 り厚 さを切れ刃稜丸み半径で無次元化 した値 、塩/R、

が同 じ程度 であれば、計算機実験および切削実験か ら得 られたせん断角、φ、と切 削

比、オnμ、が ほぼ等 しくなっている。 この結果 は両実験 の間で刃先近傍での被削材
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表5ユ 計算機実験 と切削実験との比較

Method レ(m/s) 考。(mn) オ(nm) R(nm) オ。/E φ(degree) 孟n/オ

MDsimula七ioll

Cuttingexperiment

20

12-20

0.5

3.22

4.4

27.7

2.O

lO

0.25

0.32

6.2

6.6

0.11

0ユ2

の変形挙動 に相似則 が成 り立つ ことを示唆 してお り、計算機 実験 の妥 当性を裏付 け

てい る。切削速度が200m/sと 大 き くなると、断熱的な変形 のためせん断角、切 削

比はそれぞれ11.20、0.20と よ り大き くなる。 これ らの結果 はよ く知 られている切 り

くず挙動 と良い一致 を示 してい る。

5.3切 削抵 抗 の比 較

計算機実験に よる切削抵抗は切削 中のダイヤモ ン ド工具表面の炭素原子が受 ける

力の合力 として計算 され る。変形領域 に存在す る原子数が少ないために切削抵抗 は

転位 の発生、移動な どの影響 を受 け、図5.2に 示す ように、工具 の進行 にと もな っ

て激 し く変動す る。 また、計算機実験では単一格子面 の2次 元モデルを用いてい る

ので、切削実験結果 との比較には定常切削状態 に達 した時の切削抵抗の平均値 を被

削材 の格子面間隔で除 した値を用いた。 この とき隣接す る格子面上 の原子か ら受 け

る相互作用力の影響 を考慮 していないので切削抵抗 は3次 元モデルを用 いた場合 に

比べてやや小 さ く計算 され ることがあるが、その場合で も減少の割合 は最大20%程

度 である。

20-440nmの 比較 的大 きい切 り取 り厚 さでの無酸素銅 の切削実験Cで は、工具

シャンクに組み込んだ10mNの 分解能を持つ水晶圧電型 ロー ドワッシャによ って主

分 力および背分力を実測 し、単位切れ刃長 さ当た りの切 削抵抗を求めた。

!-100nmの 極微小切 り取 り厚 さでの電気メ ッキ銅の切削実験Aで は公称切 り取

り厚さが非常 に小 さ く切削抵抗の測定が困難なため、公称切 り取 り厚 さとSEMに よ

る切 りくず厚 さの実測値か ら、第2章 で述べた最 も単純な切削モデルであるKrystof

の単一せん断面モデル 同 を用いて切削抵抗を推定 した。同モデルを用 いれば、切 削
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図5.2切 削抵抗値 の変動(MD)

面積 、40、せん断角 φ、および被削材 のせん断強さ τか ら切削主分力、瓦 、と背分力、

E、 を計算す ることができる。本実験で はせん断領域が非常に小 さ くな ること、およ

び被削材が結 晶粒の細かい電気 メッキ銅であることを考慮 して、せん断面上では銅 の

理想 せん断応力[26]の もとでせ ん断が生 じていると仮 定 し、7=σ/2π=7.69GPa

と して切削抵抗を計算 した。 ここでGは 銅 多結 晶のせ ん断弾性係数で4,83×1010

Paと した[27]。

図5.3は 以上の計算機実験 および切削実験 によって求 め られた単位切れ刃長 さ当

た りの切削抵抗主分力 を公称 切 り取 り厚 さに対 して示 した もので、全 データを通観

す ると、 ほぼ同一 の直線上 にの って いる。実験 シリーズ ごとに小 さな段差が見 られ

るが、 これ は工具 切れ刃稜丸み半径 およびモデルの違いによる ものであ る。丸 み半

径が大 きければ切れ刃稜の押 し込みお よびバニ シ作用により切削抵抗が大 き くなる。

また、MDに よる切削抵抗値がMSよ りもやや小 さい値 にな っている理 由は、せん

断領域での温度上昇 の効果が現 われた もの と考 え られ る。
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図5.4は 単位体 積当た りの切削に費や され るエネルギーを示す比切 削抵抗 を比較

した ものである。横軸 には工具切れ刃稜丸みの違 いに よる影響を 除 くために、変形

領域近 傍では応力分布の相似則が成 り立つ と考 えて、丸み半径 に対す る公称切 り取

り厚 さの比を とってい る。この場合 も全てのデータはほぼ同一直線上 にの り。丸み

半径に対す る公称切 り取 り厚 さの比が小 さ くなるほど比切 削抵抗 は大 き くな る。ま

た丸 み半径 に対す る公称切 り取 り厚 さの比が0.5よ りも小 さ くな ると、比切削抵抗

の値 は銅 の凝集エネルギー(OKの 固体 をば らば らの中性原子にす るのに要す るエ

ネルギー)を 超 える。 この結果 は、公称切 り取 り厚 さが小 さくな るとせん断面以外

での切 れ刃稜近傍での被削材の変形 にかな り多 くのエネルギーが費や され、被削材

内の歪みエネルギーや熱エネルギーに変わ ることを示 していると考え られ る。

5.4結 言

1。計算機実験によって得 られた切 りくず形態か ら推定 されるせん断角および切 削

比 は工具切れ刃稜丸 みによって無次元化 した切 り取 り厚さが同 じ程度であ る切

削実験結果 と一致す る。

2.計 算機実験 と微小切削実験 による切削抵抗お よび比切 削抵抗 の切 り取 り厚 さ

に対す る寸法効果 はよい連続性を示 す。

3.以 上の結果よ り、本研究で提案 した計算機実験 は極微小切削現象を良 く模擬 し

て いると考 え られる。
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第6章

切 りくずおよび仕上げ面生成過程

6.1緒 言

切削加工における切 りくず生成機構 は有 限要素法 などの連続体力学に もとつ く手

法を用 いた解析が報告 されてい る[35]。 しか し、原子 レベル にまで踏み込んで解析

した例 はない。本章 では分子動力学を用 いて、転位 の発生、移動 および転位反応 に

もとつ く切 りくずお よび仕上 げ面の生成過程を詳細 に解析 し、転位論の立場か ら検

討 した。また、切 り くず生成過程 および仕上 げ面の粗 さや変質層深さに対す る被 削

材 の結 晶方位や切削条件の影響 も調べた。

6.2切 り くず 生成 過 程

極微小切削における切 り くず生成機構 を解析 す るために、工具切れ刃稜前方での

被削材原子の挙動 を1ps毎 に追跡 し、転位の発生お よびそのせん断領域 での運動 の

軌跡 を調べた。

図6.1、 図6.2は 切 れ刃の進行 にともな う欠陥の発生過程を示 してい る
。なお、こ

こでは直観 的な理解 を助 けるために、 同 じ格子面上にある原子を線 で結 び、欠陥の

発生前 に同一格子面上 にあ った原子に同 じシャ ドウイ ングを施 して ある
。工具 の進

行 にともなって、切れ刃稜 円筒部前方の被削材格子面では、切れ刃近傍の1な い し3

個 の原子が逃げ面側 に押 し込まれ、 さ らに前方 の原子 は切 りくず排 出方 向に押 し上

げ られ、格子面が挫屈を起 こす ように変形す る。その結果、変形 した格子面では局
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図6.1α/2[On]の バ ーガースベ ク トルを持つ転位の発生

所的 にひずみエネルギーが高 くな り、下方 に押 し込 まれた切 れ刃稜近傍の原子はす

ぐ下層の格子面上 に再配列 を起 こし、系のひずみエネルギーを緩和す る。 この よう

な再配列 は、切れ刃稜円筒部 中央のやや逃 げ面側 よ りで始ま り、逃げ面側 に向か っ

て数層 の格子面にわた って次 々に起 こる。 しか し、逃げ面近 くの格子面 では変形 も

少な く、そ う大 きなひずみエネルギーが蓄積 されて いないため、再配列がで きな く

な り、結合相手のな くなった数原子か らな る余分な格子面が一種の欠陥を生成す る。

したが って、 この欠陥は必ず工具切れ刃稜 円筒部逃げ面寄 りの被 削材 内部で工具 ・

被削材界面 か ら数原子以内のところに発生 し、被削材内部か ら発生す ることはない。



第6章 切 りくずおよび仕上げ面生成過程 85

鱗
ト○ 一く}○ 〈〉○つ 一〇 〇 〇 〇 〇 つ 〈:

働一《麹一翻@⑫ ⑫ ◎.O一⑦00一 σ0・

)一(〉○OOOつ ○000一(〉 ○一(

衡爽蕪 鐸 轟
(a)オ=o

魏 灘電誌
撒9〈)σoO一
〇 一◎{〉 ◎ 〉,③ つ ◎・0一〇一② 〈三

〉○ 〈)一(}(》 一σ ○ 一〇〈)つ ○ 一〇 一

∫嚇 鍮 撃一・.。論 緒
(b)オ=3000fs

撫 編 …戴 罎忌
脚q聡 《∋ 〈)○○つ一繋

(c)オ=6000fs

図6.2α/2[10T]の バ ーガースベ ク トルを持つ転位の発生

このモデル に生 じた欠陥の挙動に もとついて実際の切削現象において切 れ刃近傍

の被削材 中に発生す る転位 な どの欠 陥の挙動を議論す るには2つ の問題がある。 ひ

とつは、計算機実験に用 いた2次 元材料 において、原子の再配列 によって生 じた欠

陥 と実際の3次 元材料 における欠陥 との対応であ る。 しか し、3次 元材料では本 モ

デル と同 じ2次 元の格子面が切削幅方 向に重な ってお り、 これ らの格子面で同時に

同様 の再配列が生 じてい ると考 えることは 自然であ る。 したが って、 この欠陥は切

れ刃稜に沿 って(平 行 とは限 らない)転 位線を持つ刃状転位の一断面を表 している と

考え られ、 ここでは単 に転位 と呼ぶ ことにす る。
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もうひとつ は、計算機実験 における転位の挙動 といわゆ る転位論 にもとつ く挙動

との対応 である。従来の転位論 ではよ りマ クロにバ ル ク中の転位 の挙動 を取 り扱 っ

てい るのに対 し、本計算機実験では極微小で しか も表面に極 めて近い材料 中での ミ

クロな挙動 を追跡す ることになる。 しか し、基本的 には、原子 レベルではよ く知 ら

れていない挙動であ って も、従来 の転位論 にもとつ くマ クロな転位挙動 に反 して い

な ければ起 こり得 る挙動で あると考 えることにす る。

さて、切れ刃稜近傍で は図6.1(c)、 図6.2(c)に 示すよ うに、格子常数 を αとす

る時、α/2[0τ1]お よび α/2[1GT]の バ ーガースベ ク トル を持つ2種 類の転位が

発生す る。なお、それぞれの転位 が発生 し易い場所や条件 を特定す ることはで きな

か った。被 削材 は(111)面 であ り、[0τ1]、[1丁01、[10T]の3つ のすべ り方

向を持 っているが、 これ らの 内[10丁]方 向には前方に多 くの原子があ りすべ りを

生 じに くいためか、 この方 向のバ ーガー スベ ク トルを持つ転位 は発生 しない。発生
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した転位は、バーガースベ ク トルの方 向に働 くせん断応力成分が ある大 きさに達す

るとその方 向に運動 を始め る。図5.2に 示す ように、切 削力 は間欠 的に変動す るた

め、せん断応力成分 の大 きさも同様に変動す る。また、いわゆる巨視的せん断領域

の端 に達す るとせん断応力成分 は転位を駆動 するには不十分 な大 きさになる
。その

ため、2種 類の転位 はそれぞれのすべ り方向に沿 って前進、停止、後退を繰 り返す。

異 な るバ ーガースベ ク トル を持つ2つ の転位が数原子の距離 に近づ くと、図63

に示す ように、 あたか も、 それぞれのバ ーガースベ ク トル を交換す るよ うな一種の

転位反応 を生 じる。その結果それ ぞれの転位 は新 しいバ ーガースベ ク トルの方向に

移動を始める。 この転位反応 の前後では、例 えば(6 .1)式 に示すよ うに、バ ーガー

スベ ク トル の総和 は保存 されてお り、転位論 に矛盾 しない。 しか し、 どのような条

件の時にこの反応が生 じるかは今 のところ明か ではない。

量[1・刀+曇[・ エ1]一 量[・τ1]+号[!・T](6,1)

以上 に述べ たような、転位の発生、運動、反応 を経た結果、図6.4に 示す ように、

転位 は巨視 的せん断領域 内で、見掛け上、 ジグザ グに移動 し、 自由表 面に抜 けると

切 りくず が一格子面分押 し上げ られることになる。図6 .1、 図6.2に 見 られ るよう

に、常 にせん断領域 内で4か ら5個 の転位 が運動 してお り、それ らが次 々に 自由表

面 に抜 け切 りくずを生成す る。本実験では欠陥のない理想単結晶材料を極 めて小 さ
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な切 り込みで切 削を行 ってお り、転位 の移動が途 中で止め られて切 りくず内に残 る

ことはない。

また、すべ り面 に沿 って移動す る転位の最大速度は390m/sと 求め られた。実験

か ら巨視 的せん断角 を6.3度 、せん断速度Kを20.1m/s、 せん断領域幅 ムッを8

原子層 と見積 もる と、せん断領域で の歪み速度 タ、(=四 ムツ)は1.0×1010(s-1)と

な る。図6.5に 示す様 に、通常歪み速度範 囲が1r4-103(s-1)で は熱活性化過程

が転位の移動 を支配す る要 因とな るが[36ユ、切削の ような よ り大 きな歪み速度 では

転位 の移動は粘性抵抗 のみに律速 され るようにな り、移動速度 は応力 に比例 して大

き くなる といわれている。 また転位 の移動速度 の最大値 はせん断波速度 によ り制限

され るので、転位の移動速度が さらに大 き くなる と、相対論 的効果によ り非常 に大

きな応力を要 す るようにな る。銅 におけるせん断波速度 は約2000m/sで あ り、せ

ん断領域での転位速度の計算値 は妥当な値 であると言える。

次 に被削材 の結 晶方位を30度 回転 させ、すべ り方 向をマ クロなせん断面方 向 とほ

ぼ一致 させた場合の切 り くず排 出機構 の解析結果 を図6.6に 示す。 この場合、工具

切れ刃前方で発生す る転位 はせん断方 向とほぼ一致す るバ ーガースベ ク トルを持つ

一種類のみであ り、すべ り方向 とせん断方向がほぼ同 じであるために、転位 は直 ち

に 自由表面方 向に向か って直線的 に運動す る。転位反応 は起 こらずす ぐに転位が 自

由表面 に抜 け、切 りくずが1原 子層押 し上 げ られ る。転位のすべ り方 向 とせん断方

向が一致 していないモデル と比較す ると、せん断角 は大 き く、切 りくずは薄 くな る。

6.3仕 上 げ面の粗 さ と変質層深 さ

工具 の進行 にともな って、前節で述べた ように、転位 の発生お よび移動 によ って

切 りくずが生成 され る。一方、被削材 中の切れ刃稜逃 げ面近傍で は、同様に、複雑

な弾性お よび塑性変形が生 じ、切れ刃の通過 にともな うこれ らの材料挙動の結果 と

して仕上 げ面が生成 され る。 図6.8は 、切 削モデル の被削材各原子 に、切削前 に、

図6。7に 示す ように、左下か ら順に番号 を付 け、切削後、 もとの番号順にそれ ぞれ

の原子の位置を中心 に平衡原子間距離 のL3倍 の 白丸 を描 いた ものであ る。 このよ

うな表現 をすれば、切削前 の位置か らずれた原子が明瞭に判別 で きる。 ここでは、
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図6.7初 期モデルにお ける原子の番号

表6.!仕 上 げ面の粗 さと変質層深 さに対す る被削材種の影響

■

被削材 仕 上 げ面粗 さ

(at・mi・layers)

変 質 層 深 さ

(at・mi・layers)

1

転位 の深 さ

(at・miclayers)

銅

アル ミニ ウム

2

3

19

24

22

36
1

この ように位置が乱れた原子が存在す る範囲を変形領域 と考え ることにす る。

図6.8は 仕上 げ面の粗さ と変質 層深さに対す る被削材種の影響を解析 した もので

ある。 このよ うに、工具切れ刃近傍での転位の発生 および変形領域が良 く理解 でき

る。工具切 れ刃 の通過後は原子の再配列 および弾性変形の回復 のため、切れ刃真 下

に比べて変形層 の深 さがやや減少す る。 ここで はこの切れ刃通過後 に仕上げ面に残

る表層の 凹凸を仕上 げ面粗 さ、また仕上 げ面 内部 に残 った変形層 の深 さを変質層 深

さと定義す る。なお、 この計算機実験は工具切れ刃稜丸み半径が5nmの 工具 を用

い、切削速度200m/s、 切 り取 り厚 さ0.5nmで 銅 およびアル ミニウムの切削を行 っ

た ものである。図6.8よ り銅およびアル ミニ ウムの仕上 げ面粗 さおよび変質層深 さ

を測定 した結 果を表6。1に 示す。銅の方 が、アル ミニ ウムに比べて、仕上 げ面粗 さ
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および変質層深 さが小 さい ことがわか る。 これは、銅 よ りもアル ミニ ウムの方が工

具 ・被削材 間の凝集エネルギーが高 く、弾性率、臨界せん断応力が低い ことによる

と考 え られる。

次 に、仕上 げ面粗 さと変質層深 さに対 す る被削材 の結 晶方位の影響 を解析 した結

果 を図6.9に 示す。 この計算機実験は工具切れ刃稜丸み半径が2nmの 工具 を用 い、

切削速度20m/s、 切 り取 り厚さ0.5nmで 銅の切削を行 った ものである。図6.9(a)

は、初期 モデル と同 じ結 晶方位であ り、6,2節 で述べた、せん断領域内を転位が ジグ

ザ グに移動す る計算機実験 と同一の ものである。 また、図6,9(b)は 初期 モデル の

結晶方位を30度 回転 させ、すべ り方向をマ クロなせん断方 向とほぼ一致 させ た も

ので、せん断面上を転位が直線的に移動す る計算機実験 と同一 の ものであ る。

直観 的には、せん断面上を転位が直線的に移動す る(b)の 方が、せん断領域 内を

転位 が ジグザ グに移動す る(a)よ りも、仕上 げ面 の粗 さと変質層深 さは、小 さ くな

るよ うに考 え られ る。 しか しなが ら、仕上 げ面は、主に工具切れ刃稜丸 みによる被

削材の押 し込み によ り生成 され るため、せ ん断領域 内の転位の挙 動の違いに よる、

仕上 げ面粗 さと変質層深 さに対す る影響 は少 ない。また、被削材 内部のすべ り方 向

は、工具進行方向に対 して}(a)は60度 、(b)は30度 であ る。 そのため、(b)の 方

が(a)よ りも押 し込 みによ り発 生 した転位のすべ り方向 と切削抵抗合力の力の方向

が近 く、転位が被削材 内部の深 くまで移動 しやす い。その結果、(b)の 方が加工変質

層深 さが大 き くな った もの と考え られ る。

6.4結 言

以上、分子動力学 を用いて、転位の発生、移動 および転位反応 に もとつ く切 り く

ず と仕上 げ面の生成過程を詳細 に解析 し、転位論 の立場か ら検討 した結果 をまとめ

ると以 下の ことが分か った。

1.切 りくず生成機構 を詳細 に調べた結果 、転位 は必ず工具切れ刃稜 円筒部逃 げ

面寄 りの被削材内部 の工具 ・被削材 界面か ら数原子層以 内の ところに発生 し、

被 削材 内部か ら発生す ることはない。
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2.せ ん断応力 によって発生 した転位はすべ り面に沿 って上下運動 を繰 り返す。

3.せ ん断領 域内で、異 なるバ ーガースベ ク トルを持つ2つ の転位 が数原子 の距

離に近づ くと、一種の転位反応を生 じ、それぞれのバ ーガースベ ク トルが変化

し、新 しいバーガースベ ク トルの方 向に移動 を始めることが ある。 この結果転

位は見掛 け上 巨視 的せん断領域内で ジグザ グに移動 し、 自由表面 に抜けると切

りくずが一格子面分押 し上 げ られ、切 り くず を生成す る。

4.せ ん断領域 内ですべ り面 に沿 って移動す る転位の速度の計算値は、390m/sと

求 め られ、せん断波速度な どの測定値 と比較 して妥当な値であ るといえ る。

5.す べ り方 向をマ クロなせ ん断面方 向とほぼ一致 させた場合の切 りくず排 出機

構 は工具切 れ刃前方 で発 生す る転位 はせ ん断方 向と一致す るバー ガースベ ク

トル を持つ一種類のみであ り、転位反応は起 こらず、自由表面方向に直線的に

運動 す る。

6.銅 お よびアル ミニウムの仕上 げ面粗 さおよび加工変質層深 さを解析 した結果、

銅 よ りもアル ミニ ウムの方が仕上 げ面粗 さお よび変 質層 深 さが大 きい。 これ

は、銅 よ りもアル ミニウムの方が工具 ・被 削材間の凝集エネルギーが高 く、弾

性率、臨界せん断応力が低い ことによると考え られ る。

7.結 晶方位 の違いによる加工変質層深さを解析 した結果、押 し込みによ り発生 し

た転位のすべ り方向と切削抵抗合力の力 の方向が近 く、転位が被削材 内部の深

くまで移動 しやすい。その結果、加工変質層は大 き くなる。加工変質層深 さは

結晶方位の影響 を受 け、せん断領域内の変形 ・破壊現象よ りも工具切れ刃稜丸

み による被 削材 の押 し込 みの影響 が大 きいといえ る。



第6章 切 りくずおよび仕上げ面生成過程 93

Chip

Cuttingedge

(a)被 削材:銅

Chip
Cuttingedge

(b)被 削材:ア ル ミニ ウ ム

図6.8仕 上げ面 の粗 さと変質層深 さに対す る被 削材種の影響、切 り取 り厚 さ0.5

nm、 工具切れ刃稜丸 み半径:5nm、 切 削速度:200m/s
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(a)初 期 モデル と同 じ結晶方位

(b)初 期モデルに対 して結 晶方位を30度 回転

図6.9仕 上げ面の粗 さと変質層深 さに対す る結 晶方位 の影響、切 り取 り厚 さ0.5

nm、 工具切れ刃稜丸み半径:2nm、 切削速度:20m/s
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第7章

最小切 り取 り厚 さとその支配要因

7.1緒 言

極微小切削において安定 して切 りくずを排 出 し得 る最小の切 り取 り厚 さ、す なわ

ち最小切 り取 り厚 さの絶対値 とその変動 幅は切削加工の精度 限界を決定す る一つの

要因であ る。実験的 には1nmの 切 り取 り厚 さで安定 した切 り くず排 出が行われ る

ことは第4章 で述べた。また、 この最小切 り取 り厚 さは直観的 に、切れ刃稜丸み半

径が小 さ くなるほ ど小 さ くな ることが予想 され る。 しか し、 この レベル の切 削現象

を従来の連続体 モデルを用 いて解析す る ことは難 しく、実験その もの も、計測 ・制

御 の限界 に近 く極 めて 困難であ る。そのため、最小切 り取 り厚 さの限界および支配

要 因は明かに されていない。

本章では、 まずナ ノメー トル レベル の切 り取 り厚 さでの極微小切 削実験 に もとつ

いて実験 的に最小切 り取 り厚 さの推定を試 みる。つづ いて、機械制御な どの限界 の

ため実験が困難 なサ ブナ ノメー トル レベルの切 り取 り厚 さでの計算機実験 に もとつ

いて切 り取 り厚 さの到達 限界 とその支配要因につ いて検討す る。なお、計算機 実験

については切 り取 り厚 さは被削材 の最表面原子の 中心 と工具の最下端の原 子の中心

間距離で表 してい る。
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7.2切 削実験 による最 小切 り取 り厚 さの推定

切削実験Aお よびBに よって得 られた電気 メ ッキ銅、無酸素銅、純 アル ミニ ウム

の100nmか ら1nmで の切 り取 り厚 さでの切 りくず のSEM写 真を図7.1、 図7,2、

図7.3に 示す。

切 りくずの形態を見 る限 り、銅では オnが1nmで も安定 した切 りくずの排 出が行 わ

れて いるよ うに見え る。 しか し、純 アル ミニウムの切 削では ちがナノメー トル レベ

ル にな ると、正常な切削が行 われず、被削材は切れ刃に沿 って横方 向に押 し出され、

いわ ゆる 「ば り」のような形状で排 出されてい る。 この結果か ら、銅 よ り純アル ミ

ニ ウムの方が最小切 り取 り厚 さが大 きいよ うに見え る。 しか し、銅 および純 アル ミ

ニウムを共 に約40km切 削 した後の工具切れ刃を観察す ると、図7.4の ように、純

アル ミニ ウムを切 削 した工具切れ刃稜 は銅 を切削 した ものに比べて損耗が著 しく大

き く、約10倍 程度の切れ刃稜丸み半径を持 ってい る。そ こで新 しく鋭 い切れ刃を持

つ工具 を用 いて純 アル ミニ ウムを公称切 り取 り厚 さ1nmで 切 削す る と、 図7.5に

示す ように、安定 した連続型の切 りくずが得 られ ることが明 らかになった。

以上の実験結果か ら、純 アル ミニ ウムの切削では工具切 れ刃の損耗が極 めて速 い

ため、切削開始後そ う切 削距離が大 き くな らない内に切れ刃稜丸み半径が大 き くな

り、見 かけ上 、銅 に比べ て最小切 り取 り厚 さが小 さ くな ると考 え られ る。 しか し、

切れ刃稜丸み半径が 同程度であれば、銅 および純アル ミニ ウムの最小切 り取 り厚 さ

は、実験的 には、ほとん ど差がないといえ る。

7.3計 算機実験 によ る最小切 り取 り厚 さの推定

切 削実験 によって、少 な くとも1nmの 切 り取 り厚 さでの切 削が可能で あること

は明 らかになった。 しか し、機械 の運動制御および測定技術 の限界のために、切 り

取 り厚 さがlnm以 下での切削実験で は極めて困難である。 そこで、第5章 におい

て、切削実験 との連続性 が確かめ られた、計算機実験 によって最小切 り取 り厚さの

極限を追求す ることを試み る。図7.6、 図7.7は 工具切れ刃稜丸み半径5nmの 工具

を用 い、切 削速度200m/sで 、切 り取 り厚 さを変えて銅 および アル ミニ ウムを切 削
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(a)オn=100nm (b)孟 。=10nm

(c)オn=3nm(d)オn=1nm

図7.1電 気 メ ッキ 銅 の切 り くずSEM写 真
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(a)ち=100nm (b)オ 。=10nm

(c)ち=3nm(d)オn=1nm

図7.2無 酸素 銅 の 切 り くずSEM写 真



第7章 最小切 り取 り厚 さとその支配要因 99

(a)オ 。=100nm (b)オ 。=10nm

気

(c)娠=3nm(d)孟n=lnm、 「ば り」

図7.3純 アル ミニ ウム の切 り くずSEM写 真
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(a)無 酸素銅(切 純 アル ミニ ウム

図7.4切 削実験後 の工具切 れ刃のSEM写 真

図7.5鋭 い切 れ 刃 を持 つ 工 具 で 切 削 した純 ア ル ミニ ウム の切 り くず、オ。;1nm
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した時の切 り くず生成の様子を示す。

図よ り、銅、アル ミニ ウム共に ㌔が0 .3nmよ り大 き くな ると切 りくずの排 出が観

察 され るが、ちが0.2nm以 下では、被削材が工具 切れ刃前方 に少 し盛 り上が って
、

堆積す るものの、工具 の進行 にともな って、それ らは切れ刃稜 の逃 げ面側 に押 し込

まれ、切 りくず として は排出 され ない。 これ よ り、切 削速度200m/sと い う多少非

現実的な切削条件下ではあるが、銅、アル ミニ ウム共 にその最小切 り取 り厚 さは0 .2

nln程 度、工具 切れ刃稜丸み半径の1/20程 度であ ると推定 され る
。図7.8は 工具切

れ刃稜丸み半径が0.5nmの 時の分子静力学による計算機実験結果を示す
。やは り、

銅、 アル ミニ ウム共 に1原 子層 の切 り取 り厚 さで切 りくずが排 出されている
。以上

の結果 より極微小切削においては機械 の運動が完全であれば
、少な くとも1原 子層

の切 り取 り厚 さでの切 りくず排 出が可能であ ると考え られる
。

7.4切 れ刃稜丸み半径の影響

最小切 り取 り厚 さを決定す る最 も重要な要 因は、直観 的に、工具切れ刃稜の丸み

半径であ ると考え られ る。切 削開始に関す るあ る拡大モデルによると、切 り込 みが

切れ刃稜丸み半径よ りやや小 さい程度 にな ると切 りくずが排 出され始めるといわれ

ている[24]。 一方、超精密切削用ダイヤモ ン ド工具の切れ刃稜丸 み半径 を正確 に測

定す ることは極めて困難であ るが、最近、改良型SEMを 用 いた測定法が開発 され
、

鋭利 な ものでは20nm以 下であると報告 されている[25]。 したが って、10nm以 下

の最小切 り取 り厚 さが期待 し得 ると考え られる。例えば、 図7.9は 鋭 い切れ刃稜 を

持つ工具 と摩耗 した工具で無酸素銅を切 削 した時の切 り くずを示す。ちが大 きいと

きは どち らの工具 で切 削され た切 りくず もそ う違 いが ないが ちが30nm程 度以 下

になると切 りくずが不連続にな り、正常 な連続型 の切 りくずが得 られない。 しか し

実際 に最小切 り取 り厚 さを定量的 に解析 しようとすれば、被 削材 の違いや工具 ・被

削材 間の相互作用 力の影響、工具摩耗な ど様 々な要因が複雑 に影響 し、実験的に解

明す ることは困難であ る。例えば銅 とアル ミニ ウムで は直接的にはダイ ヤモ ン ドと

の相互作用力が違 う。 また間接 的には、その差 によって、 図7.4に 示 すよ うに、工

具摩耗 の進行に差が生 じ工具切 れ刃丸み半径 の違い となる。 このよ うに
、複雑 な現
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切 削速 度:200m/s、 被 削材: アル ミニ ウ ム
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図7.8分 子静力学による最小切 り取 り厚 さに対す る被削材種 の影響、切 り取 り厚 さ

1原 子層、工具切れ刃稜丸み半径:0.5nm
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象 を解 明す るには、任意の条件下での シ ミュ レー シ ョンが可能 となる計算機実験が

極めて有効 な手段 とな る。

図7.!0は 切れ刃稜丸み半径が10nmの 工具 を用い、切削速度200m/sで 銅を切

削す るときの分子動力学による計算機実験結果であ る。ちが0 .6nm以 上では切 りく

ず排 出が見 られるが、オ、が0.5nm以 下ではバニ シングが生 じてい る。 この結果 は、

前 出図7。6に 同様 に、銅の最小切 り取 り厚 さはや は り工具切れ刃稜丸み半径 の1/20

程度 であることを示 している。

一方
、図7.11は 工具切れ刃稜丸み半径 が0.5nmの 工具 を用いた時の切 りくず排

出の様子を示 している。工具切れ刃稜丸 み半径が5nm、!0nmで は切 り くずが排

出されなか った、オnが0.2nm、0,1nmに おいて も安定 した切 り くずが排 出されて

い る。 この場合 も図7,6、 図7.!0と 同様に、最小切 り取 り厚 さが切れ刃稜丸み半径

の1/20に な ると考え ると、最小切 り取 り厚 さは0 .02nmと な る。 しか し、工具 ・被

削材原 子間の相互作用 のおよぶ範囲を考え ると1原 子以 下の切 り取 り厚 さの大小を

議論 して もあ ま り意味がない と考 え られ る。

図7.12はMSに よって、アル ミニ ウムの切削の最小切 り取 り厚 さに対す る工具切

れ刃稜丸み半径 の影響 を調べた結果 を示す。孟nはすべて1原 子層である。切れ刃稜

丸み半径が大き くなるに したが って、被削材が工具逃 げ面側 に押 し込 まれ るバ ニ シ

現象が見 られ、丸み半径が5nmに なると切 りくず は排 出されな くなる。 したがって

最:小切 り取 り厚 さは切れ刃稜丸み半径 の1/10-1/20程 度であ ると考え られる。 こ

の結果 はMDに よる計算機実験結果 とも一致 している。

7.5被 削材 種 の 影 響

実際の極微小切削において、被削材 の種類によって切 りくず排出、仕上げ面性状、

工具摩耗な どの加工現象に大 きな違いが見 られ ることは良 く知 られて いる
。 このよ

うな被 削性 の違いは工具 ・被削材 間のいわゆ る親和性に もとつ いてい ると説 明され

ることが多 い。親和性が物理的にどの ような意 味を持つ のか は、今 の ところ、明 ら

か にはされていないが、最 も直接的には工具 ・被 削材原子 間の相互作用の強 さを意

味 している と考え られ る。 そこで、 ここでは、工具 ・被削材原子 間のモースポテ ン
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(a)オn=10011m、sharp (b)オn=100mn、dul1

(c)オn=30nm、sharp(d)オn=30nm、dull

図7.9切 削実 験 に よ る最 小切 り取 り厚 さ に対 す る切 れ刃 稜 丸 み半 径 の影 響 、工 具 切

れ刃 稜 丸 み の鋭 い工 具;sharp、 工 具 切 れ 刃稜 丸 み の 鈍 い工 具:dull
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シャル関数 の性質を表すパ ラメータの内、凝集 エネルギーの大 きさに依存す る、パ

ラメー タ、η、 を変えて計算機実験 を行 い、工具 ・被削材 間の相互作用力が切削現

象 に及 ぼす影響 を考察 する。

計算機実験 に用いた工具 ・被削材原子 間ポテ ンシャルを図7.13に 示す。第2章 、

図2.15に 示 した、銅 一ダイヤモ ン ド間、 アル ミニウム ーダイヤモ ン ド間のポテ ン

シャルの他 に、凝集 エネルギーを銅一ダイヤモ ン ド間の1/10、!、10倍 に した仮想

のポテ ンシャルおよびアル ミニ ウム ーダイ ヤモ ン ド間の1/10、1/100倍 に した もの

を用いた。

既 に、7.2、7.3節 で示 した ように、切 削実験 および切れ刃稜丸み半径が0.5、5

nmで の計算機実験結果 によれば、銅 とアル ミニ ウムの最 小切 り取 り厚 さにはそ う

違いがないと考え られ る。図7.14は 切れ刃稜丸み半径が、10nmと 大 きい工具 を用

いた、切 削速度200m/sで の、銅 およびアル ミニ ウムの切削 における最小切 り取 り

厚 さをMDに よる計算機実験 によ って推定 した結果を示す。銅では ちが0。6nm以

上で切 りくずが排 出されてい るのに対 し、アル ミニ ウムで は らが1.2nm以 上 でな

ければ切 りくずが排 出されない。

図7.15は 、 それ ぞれの被削材 について最小切 り取 り厚 さよ りやや小 さい切 り取

り厚 さでの切れ刃稜近傍での被 削材の変形状態 を示 した ものである。 これよ り、切

れ刃稜が押 し込 まれた ときに、アル ミニウムで は銅 に比べてかな り変形が大 き くそ

の領域 も広い ことがわか る。切れ刃稜丸み半径が大き くなると、変形 し易い材料で

は、切れ刃稜によるバニ シ作用 によ って、切 れ刃稜のかな り前方か ら被削材が工具

逃げ面側 に変形 し、 そのため切 りくず と して排 出されに くくな るためである。切れ

刃稜丸 み半径が小 さければこの変形領域が小 さ くな り、材料 による差 が顕著 に表れ

ない と考え られ る。

このよ うな材料 の弾性 あるいは塑性変形挙動 の影響を取 り除 き、純 粋に工具 ・被

削材原子 間の相互作用力の影響を調べ るために、銅 一ダイ ヤモ ン ド間の凝集エネル

ギーを実際 の1/10お よび10倍 に した仮想のポテ ンシャルを用いた計算機実験の結

果 を図7.16、 図7.17に 示す。切れ刃稜丸み半 径が5nmお よび10nm共 に工具 ・

被削材 間の相互作用力が強 い方が最小切 り取 り厚 さは小 さ くなるが、その影響はそ
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(a)銅 、 ち=0.6nm

Chip

(b)ア ル ミニ ウム 、㌔=1.2nm

図7.14最 小 切 り取 り厚 さ に対 す る被 削 材 種 の 影 響 、 工 具 切 れ 刃 稜 丸 み 半 径:!0

nm、 切 削 速度:200m/s
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(a)銅Jn=0.4nm

(b)ア ル ミニ ウ ム、オn=1.Onm

図7.15バ ニ シ ングに お け る変 形領 域 の大 き さへ の被 削材 種 の 影響 、工 具 切 れ 刃 稜

丸 み半 径:10nm、 切 削速 度:200m/s
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う大 き くない。 しか し、被削材 内部 の変形領域 は、図7.16、 図7.17に 示す ように、

相互作用力が強い方が大 き くなる。

図7.18は 逆 に工具 ・被 削材 間の凝集 エネルギーを アル ミニウム ーダイヤモ ン ド

間の!/10お よび1/!00に 小 さ くした時のMSに よる計算機 実験結果であ る。相 互

作用力が小 さ くな って も最小切 り取 り厚 さにはほとん ど影響 しない と考 え られ る。

7.6切 削 速 度 の影 響

最小切 り取 り厚 さに対する切削速度の影響 につ いて解析 を行 った。図7.19は 工具

切れ刃稜丸み半径0.5nmの 工具 を用 いて、切 り取 り厚 さ0.1nmに おいて銅を切

削 したときの切 りくず排 出の様子を示 している。切削速度 が20m/sで は切 りくず

が排 出され なか ったが、切削速度が200m/sで は安定 した切 り くずが排 出されてい

る。 この ことか ら、切削速度が大 き くなれば、 それが小 さいときに比べて、断熱的

な変形のため、変形領域 が局所的にな り、せ ん断角は大 き く、切 りくずは薄 くな り、

最小切 り取 り厚 さは小 さ くな ると考え られ る。

7.7バ ニ シ ング とEEM

最小切 り取 り厚さよ り小 さい切 り取 り厚 さで は被削材 は工具切れ刃の逃 げ面側 に

押 し込 まれいわゆ るバニ シ ングの状態 とな る。 この ような状態の もとで も被削材 中

には何 らかの変形 が生 じ、その程度 は工具 ・被削材間相互作用力 に影響 されること

が考え られる。図7.20は 、銅およびアル ミニウムの切 り取 り厚 さを小 さ くして行 き、

1原 子層以下か ら、工具先端原子の 中心が被 削材最表面原子の中心 よ り上方 に離れ

た状態 である、負の値 になるまで変 えた時の計算機実験結果を示す。切 り くず は排

出 されないが、アル ミニ ウム被削材 内部には、切 りくず が排 出され る場合 に比べて

小 さい ものの、転位の発生お よびかな りの深 さまでの変質層 の生成が観察 され る。

また、アル ミニ ウム表面 をダイヤモ ン ド工具 が通過 する ときには、工具表面 に被

削材表面原 子が吸着す るように除去 され る。この現象 は、いわゆ るEEM(Elastic

EmissionMachinillg)[38]に 近 い加工現象である。 この現象 は工具 ・被 削材原子間
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図7。16変 形 領 域 に対 す る工具 ・被 削材 間の相 互 作 用力 の影 響 、切 り取 り厚 さ:0 .5

nm、 工 具 切 れ刃 稜 丸 み半 径:5nm、 切 削速 度:200m/s、 被 削材:銅
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(a)Relativecohesiveenergy:0.1

＼

(b)Relativecohesiveenergy:1.0

(c)Relativecohesiveenergy:10

図7.17変 形 領 域 に対 す る工 具 ・被 削材 間の相 互 作 用 力 の影 響 、切 り取 り厚 さ:0.6

nm、 工 具 切 れ 刃稜 丸 み 半 径:10nm、 切 削速 度:200m/s、 被 削材:銅
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図7.20 MDに よ るバ ニ シ ングの解 析 、 切 り取 り厚 さ.一 〇.2nm、 工 具 切 れ 刃 稜 丸

み 半径:5nm、 切 削 速度:200m/s
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図721工 具 ・被 削材 原 子 間の相 互 作 用 力 に対 す るバ ご シ ング の解 析 、工 具 ・被 削

材 間の相 互 作 用 力:10倍 、切 り取 り厚 さ:一 〇.211m、 工 具 切 れ刃 稜 丸 み半 径:5

nm、 切 削速 度:200m/s、 被 削材:銅

の相互作用力が強い程生 じ易 いと考え られ る。 図7.21は 相互作用力 を銅 一ダイヤ

モ ン ド原子 間の10倍 に し、切 り取 り厚 さを小 さ くして行 き、1原 子層以下 か ら負の

値 に して計算機実験を行 った もので ある。工県が被削材表面 に沿.って移動す うこと

によ り被削材表面原子 は工具表面 に吸着す るよ うに除去 され、切 り取 り厚さが負 に

な って も被削材表面原子は除去 されている。 この時にも仕上 げ面内部 には、図7.22

に示す よ うに、転位が生 じて いる。

Cuttingedge

図7.22加 工 変 質 層 に対 す るバ ニ シ ング解 析 、工 具 ・被 削材 間の相 互 作 用 力:!0倍 、

工 具 切 れ 刃 稜 丸 み半 径:511m、 切 削速 度:200m/s、 被 削材:銅
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7.8結 言

被削材 の違 いや工具切れ刃稜丸 み半径および工具 ・被 削材 間の相互作用力の大小

が最小 切 り取 り厚 さにおよぼす影響 につ いて、極 微小切削実験 、分子静力学(MS)

および分子動力学(MD)を 用 いて解析 し、比較 ・検討 した結果 、以下の こと明 らか

になった。

1.工 具切れ刃稜丸み半径は切削現象に大 き く影響 し、摩耗 して切れ刃稜丸み半径

が大 き くなった工具で は、最小切 り取 り厚 さは大 き くなる。

2.被 削材 が銅 である時 と比べて アル ミニ ウムで は工具切 れ刃の摩耗 が著 しく速

く進行 し摩耗量 も多い。そのため、アル ミニ ウムの切削では銅に比べて、見掛

け上 、最小切 り取 り厚 さが大 き くなるが、鋭 い工具で はどち らもlnmの 公称

切 り取 り厚 さでの切 削が可能である。

3.計 算機実験結果 によれば、銅 とアル ミニ ウムの最小切 り取 り厚 さにはそう大 き

な差がな く、最小切 り取 り厚 さは工具切れ刃稜丸み半径の1/10-1/20程 度 で

あると推定 され る。

4。 極微小切削実験 および原子モデル による切削 シ ミュレー シ ョンの結果、工

具 ・被 削材 間の相互作用力の違 いが切 削現象に直接及ぼす影響 は小 さいが、相

互作用力は工具 の摩耗速度や摩耗量に大き く影響 を与えると考え られ、間接的

に最小切 り取 り厚さに影響す る。

5.切 削速度 が大 き くなれば、それが小 さい ときに比べ て、断熱的な変形のため、

せん断角は大 き く、切 りくずは薄 くな り、最小切 り取 り厚 さは小 さ くな る。

6.切 り取 り厚 さを小 さ くして行 き、1原 子層以下か ら負 の値 に して計算機実験を

行 った結果 、工具 ・被削材 間の相互作用力が強 けれ ば、被削材 表面 に沿 った

工具 の移動 に ともない、被 削材表面原子は工具表 面に吸着 するよ うに除去 さ

れ る。
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第8章

分子動力学による切削温度の解析

8.1緒 言

極微小切 削現象の理解 には、既に前章 までに述べた ように、原子モデルを用 いる

計算機 シ ミュレーシ ョンが有力な手段 となる。そのシ ミュレー ションのひ とつで あ

る分子動力学(MolecularDynamics,MD)は 原子の変位量が近接原子 との原子間ポ

テ ンシャルを介 して直接伝 わるために、力の伝達 や材料の変形 ・破壊現象をよ く模

擬 してい る。また、位置エネルギー と運動エネル ギーの変換 が 自動的 に行われ るた

め、個 々の原子 の格子振動 の観点か らの運動エネルギーの増 加、す なわ ち熱の発生

もよ く模擬 している。一方 、材料 中のあ る位置での温度 は、その位置 にあ る原子の

格子振動の運動 エネルギーの大 きさと等価 であるか ら、材料 中の温度分布 はそれぞ

れの位置 にあ る原子の運動エネルギ ーの分布 を知れば明 らか になる。

しか し、MDを 金属材料 中における熱伝導の解析にそのまま適用す るには問題が

あ る。金属材料 における熱伝導は、原子間ポテ ンシャル とは無関係に、主 と して 自

由電子の移動 により行 なわれ るか らで ある。図8.1に 示す ように金属材料 の熱伝導

率は 自由電子の動 きやす さ、つま り電気伝導度 に比例する。 そのために、 自由電子

を考慮 していないMDに よる解析では、金属材料の熱伝導率 は実際の ものよ りも相

当小 さ くなる。熱伝導 も原子 間ポテ ンシャルを介 した格子振動 によって支配 され る

共有結合性材料では当然MDに よる熱伝導 のシ ミュレー シ ョンが可能であ る。 した

が って、MDを 用いて金属材料 中の温度分布 を解析をす るため には、熱伝導 に対す

る何 らかの補正 が必要である。
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図8.!金 属材料の熱伝導度と電気伝導度

本章では、MDに 適当な熱伝導の補正を導入 した上で極微小切削における切削温

度の解析を試みる。

8.2金 属材料 におけ る熱伝導補正法の提案

原子論的に考えると、材料中の熱エネルギーは各原子の格子振動の運動エネルギー

であ り、熱伝導 は格子振動の伝達 にもとつ く運動エネルギーの移動 と考え ることが

で きる。金属材料では主 に自由電子が この運動エネルギーを伝え るが、一般のMD

では、自由電子の存在を考慮 してお らず、原子の運動エネルギーは原子 間ポテ ンシャ

ル を介 してのみ伝達 され るため、格子振動 の伝達が実際よ りも遅 くなる。 したが っ

て適 当な時間ステ ップ毎 に、運動エネルギーの伝達を速 くす る何等か の補正が必要

にな る。 ここで は次に示す ような方法で熱伝導 の補正を行 な った。

N個 の原子か らなる系を考えた とき、系を構成 する個 々の原子の速度 賜 の二乗平

均 ㌦ は(8.1)式 の ように表わ される。

IN
・飢 一 万 Σ 酵(8 ・1)

z=1
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図8.2熱 伝導補正 スケー リング1(速 度分布縮小)の 概念

熱 は原子 間の温度差 を小 さ くす る方 向に伝達 され るため、図8。2に 示す ように、

熱エネルギー差 、すなわち格子振動の運動 エネルギー差を、通常のMD・ に もとつい

て得 られる差以上 に、速 く小 さ くす る必要がある。そ こで、(8.2)式 で表わ され る

ように、補正係数 β1を 用いて、補正後の速度 脇 の分布 幅を小 さ くす る補正 を行な

う。補正係数β1、β2はあ る単純 な熱伝導 問題においてMDに よる計算機実験結果 と

連続 体モデル にお ける熱伝導理論 に もとつ く解析結果の温度分布 とが一致す るよ う

に決める。 これ らの係数は、本来、材料 の各種の熱定数 と結びつ くと考 え られ るが、

今の ところその関係 は明かで はない。

篤 一1一 防(1一 誹(82)

一般 に、(8.2)式 による補正 を行えば、その前後 で個 々の原 子の運動エネルギー

の総和 が変化 す る。そ こで、 図8.3に 示す ように、 もう一度(8.3)式 によ る補正

を行 ない、運動エネルギーの総和 が補正前後で保存 されるよ うにす る。なお β2は

(8.4)式 で表 され る補正係数であ る。

　
Vi=β2Ui (8.3)
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β2=3(8.4)

Σ ぜ
2

i提案 した熱伝導 の補正法 の妥当性 と定数 β1を 決め るため、1次 元熱伝導、2次 元

熱伝導、瞬間点熱源、二重熱源 についての計算機実験 を行ない、連続体モデル を用

いた解析結果 と比較 した。

図8.4に1次 元熱伝導の解析モデル を示す。このモデルは幅方向に10原 子、長 さ

方向 に100原 子層か ら成 り、左半分が473K、 右半分 が273Kの 初期温度分布を持

つ。図8.5、 図8.6、 図8.7に 原子モデル と連続体 モデル による熱伝導の解析結果

を示す。熱伝 導の補正を行わないMDに よる解析で は熱がほ とん ど伝わ らない こと

がわか る。なお補正係数 は β、を0.7と して、500fsご とに補正を行 うことによ り、

連続体モデルによる解析解 とよい一致 が見 られた。
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次 に図8.8に2次 元 熱伝 導 の解 析 モ デル を示 す。 この モ デル で は、 中央 に 瞬 間熱

源 を 置 き熱伝 導 の解 析 を行 った。 図8.9、 図8.10、 図8.11に 解 析 結 果 を 示 す、 こ

の場 合 も、 同様 に、補 正 係 数 β1を0.7と して 、500fsご とに補 正 を行 うこ とに よ り
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連続体 モデル による解析結果 とよい一致が見 られた。以上の結果 よ り、 ここで提案

した熱伝導補正 を導入することによ って、金属材料 において もMDを 用 いた熱伝導

の解析が可能 とな ることが明 らか にな った。
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8.3原 子 の運動エ ネル ギーか ら等価温度への変換

固体 を構成す る原子の持つ エネルギーか ら固体 の巨視的なエネルギーつま り温度

を考え るためには、固体 の比熱[17Lか ら考え る必要 がある。固体 をつ くっている粒

子 は絶えず熱運動 を していて、結晶格子 の格子点 と一致 した釣合 いの位置のまわ り

に振動 してい る。 もちろん各粒子はそのまわ りの粒子 と相互作用 をす るので、すべ

ての粒子の振動 は互いに結 びついている。 しか し理論的結論 と実験 とを比較す ると、

十分 に高い温度で はこの結 びつ きは弱 くなることが示 され、各粒子 は隣の粒子 とは

独立 に振動 していると考え られる。

運動の 自由度 が1の 原子または分子の内部エネルギー 陶は、絶対温度 に比例 し、

・・一 響
.(8.5)

である。 ただ し、鳶Bは ボル ツマ ン定数、7は 絶対 温度 である。物質の原子力錫 個 の

自由度を もてば、1モ ル 当た りの内部エネルギーは、次 の関係

乞
σ=評 「N・

で 表 され る。NAは ア ボガ ドロ数 で 、NAたB=Rと な るか ら

(8.6)

σ 一 三RT(8.7)
2

となる

空間における原子の位 置は(質 点 として)3個 の座標によって決定 され る。したがっ

て振動 してい る原子 は3個 の 自由度を もつ。

しか し自由度 の数 を計算す る場合に、振動 している質点 は運動 エネルギー とポテ

ンシャル ・エネル ギーとを同時に もっているので、振動 してい る原子の内部エネル

ギーを計算す る ときには、運動 エネル ギーに対す る自由度 と並 んでポテ ンシャル ・

エネル ギーに対す る同 じ数 の 自由度を考慮 しなければな らない。その結果、振動 し

ている原子 は、3個 ではな く6個 の 自由度を もつ ことにな る。

このよ うに して、結晶 固体1モ ル 当た りの内部エネルギーは
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表8.1固 体の原子熱

物質 原子熱

アル ミニ ウ ム3.07R

鉄3.18R

銅2.95R

カ ド ミウム3.05R

ダ イ ヤ モ ン ド0.68R

ホ ウ素1.26R

ケ イ素2.34R

σ=3RT (8.8)

とな る。

固体 は熱膨張率が小 さいので、つま り熱 した場合の体積があま り増加 しないので、

固体 に対 しては定容比熱 と定圧 比熱 とを区別 しないで、簡単に固体 の比熱 とい うこ

とが多 い、 この比熱 σは物体の内部エネルギーの温度 に関す る一次微分であ る。す

なわ ち

4σ0
;0・=π

この比熱の式 のなかに内部エネルギーの値を代入 すれば、原子熱

0=3R

が求 め られ る。

(8.9)

(8.10)

すなわち、十分に高 い温度 において は、すべての固体の原子熱は温度 に関係 な く3R

に等 しい。 この法則は、Dulong-Petitの 法則 と呼ばれ る。

表8.1に 示 した値によれば、多 くの場合 にDulong-Peti七 の法則が満足 され、表 に

示 した物質 に対 しては、室温において原子の振動が もはや独立 して行 われて いるこ
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図8,12各 原子の運動エネルギーか ら温度へ の等価変換

とがわかる。 ところが、一方、ダイヤモ ン ドやホウ素のよ うな物質 もある。 これ ら ・

の場合 は、室温で測定 される比熱の値 は3Rと はま った く違 ってい る。 これ らの物

質 に とっては、原子の振動が独立 して行われてい ると考 えるには室温ではまだ十分

な高 さの温度で はない ことが明かである。

次 に、各原子のエネルギーか ら等価的な温度への変換 を考え る。一般 に空 間で振

動 してい る原子の運動エネルギーと位置エネルギーの 自由度 はそれぞれ3個 である。

本来 はそれ らの合計 である内部エネルギーか ら温度 に等価変換すべ きであるが、エ

ネル ギー等配分 の原理 によって、多数の粒子か らな る系 において は内部エネルギー

はそれぞれの 自由度 の間に平均 して平等に分配 され るため、運動エネルギ ーのみか

ら等価 温度を算 出す ることができる。図8.!2と(8.11)式 に示すよ うに、原子 乞の

速度 鈎 は原子の集合体の 巨視的な運動である並進運動 賜Mと 微視 的な格子振動 ηT

とに分 けることができ、並進運動 の成分は温度 と無関係であ るので、格子振動のエ

ネルギ ーのみか ら温度へ の等価変換を行な った。時刻 オ1と オ2の 乞の位置 を ξ客(オ1)、

ξ澄2)と す ると、格子振動の運動成分 は(8,13)式 で表わ される。いま2次 元 モデル

を用 いていることか ら格子振動 による運動エネルギーの 自由度 を2と して(8.14)

式 に したが って各原子の運動 エネルギーを温度 に等価変換す る。



135分子動力学による切削温度の解析第8章

灘
○
○
○
○
○
○
○
○

鍾Ω

Ω
10Q

O
O

○

雛

 

○
○
○
○
○
○
○
○
○
○
○
○
○
○
○
○
○
○
○

○

ー

○○○

Cuttingedge

Cuttingdirection一
/

Newtonianatoms

/
Thermostat

atoms

/

 

騒
＼/
Boundaryatoms

分子動力学による切削温度解析モデル図8.13

原子の速度

 

勉

巨視的な並進運動

 

O

璽

微視的な格子振動

 

,

●

"げM

"π

(8.!1)"2="ゼM一{一 勿 唇丁

(8.12)

(8.13)

"ゼ ー"ゴM

ξゴ(オ1)一 ξゼ(ち)
ηゼ ー

オ1一 オ2

;
ゴT

=

(8ユ4)1喝 一ん・

切削温度の解析8.4

極微小切削の解析にあたっては、図8.13に 示す ように、第5章 で述べた もの と同

じ銅 の理想結晶の最密面をダイヤモ ン ド工具の(111)面 が切削する2次 元モデル を

考 え る。境 界 も同様 に、最 も外側 の2原 子層 を 固定原 子(Boundaryatoms)、 その
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表8.2切 削温度の比較

Method UncutchipCuttingvelocityTemperatureon

thickness(m/s)shearplane(K)

MD 1

2

0.5nm

O.5nm

20

200

298-352

441-646

Conventional

Analysis

1

2

0.5nm

O.5nm

20

200

391

560

Measuremenも 3-100μm 9.4-22 473-573

内側 の2原 子層 を系全体 の温度 が上昇 しす ぎるのを防 ぐ温度調節原子(Thermostat

atoms)と した。

切 削温度を解析す るに当 って も、境 界層 の存在 が工具切れ刃近傍の温度分布に影

響 を与え ないよ うに設定す る必要があ る。本解析 において、境界条件 の妥 当性を確

かめるために、深 さ方向に20原 子層、40原 子層、80原 子層 と3種 類 の解析 モデル

を用いて切 削速度200m/sで の温度 分布 の比較 を行 った。図8.14に 示す よ うに3

種類の解析結果 ともに温度分布 に大 きな差が ない ことが確認 され た。 この理 由は、

本解析 に用 いた温度調節原子 は温度調節原子層 内の平均 温度 を一定 に保つ が境界層

内で温度分布を持つ ことがで き、 自由原子の温度分布 に与 える影響が少 ないためで

あ る。

この熱伝導補正を導入 したMDを 用いて切削速度20m/sお よび200m/sで の銅

の切削温度を解 析 した結果 を図8.15(a)、(b)に 示す。切削温度 は、50ps毎 にせん

断領域 に存在す る100-!20個 の原子 の運動エネルギーの平均値か ら求 めた。計算

機実験か ら求めたせん断領域 内の原子の平均温度 を、第2章 で示 した、E.G。Loewen

&M.C.Shaw[8]に よる連続体 モデルでの熱伝導解析 および森脇 ら[37]の 熱電対 に

よる実測値 と比較 して表8.2に 示す。 これ らの結果は良 く一致 してお り、MDに よ

る切削温度の解析 が可能であ ることを示 している。
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8.5結 言

1.MDを 用いて金属材料 における熱伝導を模擬す る手段 と して、原子の速度分布

幅を縮小 させ ることにより、熱が速 く伝わ るように温度分布を補正す る手法を

提案 した。

2.簡 単 な熱伝導問題 に対 して、 この補正法 を適用 したMDに よる解析結果 と連

続体モデルでの熱伝導解析結果 と比較 した結果、両者は良い一致 を示 し、本補

正法が金属材料 中の熱伝導解析に有効であ ることを確 かめた。

3.本 補正 を導入 したMDを 用いて、極微小切削における切 削温度 に関す る計算

機実験を行な った結果、連続体モデルに もとつ く解析解お よび実測値 と良 く一

致 した。
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第9章

総 括

超精密切削加工技術 は、各種光学部品、磁気ディスク、複写機 ドラムな ど精密仕上

げ加工 において既に実用化の域 に達 してい る。安定 した加工技術 と して確立 され る

ためにはまだ解 決すべ き多 くの問題を残 してはい るものの、一応、表面粗 さ10nm

台、形状精度100nm台 の加工精度が実現 され、 さ らに もう1桁 高 い精度 レベル に

進 みつつ ある[19][39]。 しか し、 この加工技術 によって果 た して どこまで薄 く工作

物表面を削 り取 り得 るのかという、最 も素朴な疑問 に対す る回答 はまだ得 られて い

ない。また、サ ブ ミクロンか らナ ノメー トル レベル に達 しようとす る極微小切 削に

おける切 りくず排 出機構 は通常 のマ クロな切削におけるそれ と同 じなのか、 とい う

本質的 な問題 もまだ明 らかにはされていない。

本研究で は、 このような背景 の もとに、超精密切 削の精度限界およびナ ノメー ト

ル レベルでの切 削現象の特異 性を解明す ることを 目的 とし、極微小切酬実験お よび

原子 モデル を用 いた一種の切削 シ ミュ レー シ ョンであ る計算機実験を行 った。得 ら

れた主要 な成果 について総括す ると次 のとお りである。

序論 に続 く第2章 では、極微小切 削現象の解 明には従来 の連続体力学に もとつ く

解析では不十分であ ることを示 し、原子モデルを用いた分子静力学 および分 子動力

学 にもとつ く解析手法を提案 した。分子動力学を簡単 な変形 ・破壊現象へ応 用 した

結果、実際の変形現象 を良 く模擬 してお り、金属材料 にお ける原子論的な立場か ら

の変形 ・破壊現象の解析手法 として分子動 力学 は有用 となることを示 した。

第3章 では、実験 的に、 どこまで薄 く被 削材 を削 り取 り得 るのかを調べ るための
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方法お よび条件 について述べ た。本実験 に用 いた工作機械 の運動精度 を詳細 に検 討

した結果、使用 した極微 小切 削実験機で は公称切 り取 り厚 さの再現性 は1nm以 下

であ り、ナノメー トル レベルでの切削実験が可能であることを示 した。 さ らに、本

実験装置を用いた極微小切削実験の結果、公称切 り取 り厚 さがナノメー トル レベル

にまで小 さ くな って も安定 した連続型 の切 りくずが生成 され ること、切 りくず はひ

だの ように細か く一様 に折 り畳まれた特有の形態 を示 し、切 り取 り厚 さが小 さ くな

るに したが って、 ひだが細か くな ることを明 らかに した。

第4章 で は、ナノメー トル レベルの公称切 り取 り厚 さにお ける極微小切削実験 に

よ り得 られた、特異な切 りくず形態か ら、工具 ・被削材 間の相互作用力を推定 した。

その結果 、工具 ・被削材間の単位面積 当た りの摩擦力は30=6 。8×107(N/m2)、

等価摩擦係数 μは μ=0.18と な り、超高真空 中で の銅 ・ダイヤモ ン ドの摩擦実験

結果 と良 い一致が見 られ た。 この結果は極微小切削機構 の解明に当た っての手掛か

りとして工具 ・被 削材 間の界面現象を考慮 す る必要があ り、超高真空 中での摩擦 モ

デル実験結果 が適用で きることを示唆 している。

第5章 では、切削抵抗 について切 削実験お よび計算機実験 の結果を比較 した。そ

の結果 、両者 には良い連続性が見 られ、分子動力学に もとつ く解析手法 の妥 当性を

示す ことがで きた。また、切 れ刃稜丸み半径 に対す る公称切 り取 り厚 さの比 につい

て整理 した比切 削抵抗 も良い連続性を示 し、切削実験 および計算機実験 ともに、公

称切 り取 り厚 さが切れ刃稜丸み半径 の1/2程 度以下では比切削抵抗 は銅の凝集 エネ

ルギーを越 える ことが明 らか になった。

第6章 では、ナ ノメー トル レベル の切 り取 り厚 さにおける切 りくず排 出機構を分

子動 力学 を用いて解析 した。工具刃先近傍での被削材 中に発生す る転位がせん断領

域 内で前進 ・後退を繰 り返 した り、異 な るバーガースベ ク トルを持つ転位の転位反

応を経て切 りくず 自由表面側 に抜 けることによって切 りくずが生成 され ることを明

らか に した。 また、仕上 げ面の粗 さおよび変質層深 さの推定 も可能であ ることを示

した。

第7章 で は、最小切 り取 り厚 さおよびその支配要因を解析す るために、極微小切

削実験および計算機実験 との比較 ・検討を行 った。その結果 、最小切 り取 り厚 さは、
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工具切 れ刃稜丸み半径の1/10-1/20程 度であ り、切削速度 が大 きい ほど最小切 り

取 り厚 さは小 さ くなることが明 らか とな った。 また、工具 ・被削材 間の相互作用 力

が大 きいほど最小切 り取 り厚 さは小 さ くなるが、その影響 は小 さい ことが明 らかに

な った。

第8章 で は、分子動力学 による熱伝導 の解析 を可能 にす る、格子振動エネルギー

分布 に対す るひ とつの補正方法 を提案 した。熱伝導の補正を行 った分子動力学によ

る解析結果を連続体モデルに もとつ く解析解 と比較 しこの補正方法 の妥 当性を確 か

めた。この補正方法 を応用 して、極微小切削における切削温度 の推定を行 った結果、

連続体モデルによる解析結果 と良い一致を示 し、従来の分子動力学で は困難であ っ

た切削温度 に関す る解析を可能 と した。
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