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1．　 は じめ に

　分子動力学 （Molecular　Dynamics ） とい う言葉 を初 め

て 耳 に さ れ る方 も多い と思 わ れ る が ， こ れ は分子 や原子 と

い っ た 物質 の 構成要素 の 挙動 を 追 う こ とに よ り，実際 に

我 々 が 目に し て い る そ の 物質 の マ ク ロ 的な性質 に つ い て 理

解 しよ うとい う解析手法 で あ る．こ の 手法 は 近年材料 の 分

野 な ど で 大変盛 ん に 研究 が 行 わ れ て い る．本稿 で は こ の 分

子動力学 とい う手法 に つ い て そ の 基 本的な概念 を解説 し，

幾 っ か の 研究例 を簡単 に 紹介 す る．

2． 分子動力学の 概要

　分子動力学 の 概念 は か な り古 くか ら考 え られ て い る もの

で ，分子や 原子 と い っ た 物質 を 構成す る 微小 な 粒子間に 働

く相互作用 を，粒子 の 運 動 が 占典的な 二 J
一トン 力学に従

う と して 計算 して い く もの で あ る．個 々 の 粒子 に 働 く力を

求 め る た め，多 数 の 粒 子 を扱 うに は 必 然 的 に 膨 大 な 量 の 計

算 が 必要 と な り，計算機能力 が 発展す る以 前は 有効 な 結果

の 得 られ る よ うな解析 は 事実 上不可能 で あ っ た，計算機 を

用 い た 分子動力学 に よ る解析 は 今 か ら 40年 ほ ど 前 に 行 わ

れ る よ うに な り，そ の 最初の 例 は 1957年 に Alder が 剛体

球 で 行 っ た結晶相 か ら流動相 へ の 相転位 の シ ミ J レ
ー

シ ョ

ン で あ る と い わ れ て い る．そ れ か ら現在 ま で に コ ン ピ ュ
ー

タの 能力は著 しい 発達 を遂 げ，現 在 で は あ る程度現 実 に 則

した 数 の 粒子を用 い て 現象 を再現 す る シ ミ ュレ ーシ ョ ン が

可 能 と な っ て きて い る．

　現在分子動力学 を用 い た 研究 が 行 わ れ て い る分野 は，化

学，生 物学 か ら金 属 や有機材料 とい っ た材料関係，ま た流

体 の 解析 な ど多岐に わ た っ て い る．そ の 中で 船舶 と 深 い 結

び っ きの あ る の は 主 に 金属材料 に 関す る 分野 で あ り，そ の

研究 の 例 と して は，相変態を扱 っ た もの や，き裂 の 進展す

る 様 子 を 再現 し よ うと い う もの な ど が あ る．

　各分野 で 精力的に研究が行わ れ て い る分子動力学 で あ る

が，現時点 で は計算機能力 の 制限 に よ り扱 え る 粒子 数，時

間 が 極端 に 小 さ い こ と が 最 大 の 弱 点 と な っ て い る．現 在 分

子動力学 で 扱 う こ と の 出来 る粒 子 数 は，ス ーパ ーコ ン

ピ ュ
ー

タ を 用 い て も最大で 億 の オ
ー

ダ
ー

だ と思 わ れ る
D．

こ れ を立 方体 で 考 え る と 金属結品の 場合
一

辺 が 数百 原 子

分 すな わち数百 オ ン グス トロ
ーム 程度 で しか な い，更 に

通常行 わ れ て い る シ ミ ュ レ
ー

シ ョ ン で は，多 くて 数万個，

普通 は 数千個程度 の 粒子 が 用 い られ て い る．そ の た め，例

＊
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え ば き裂進展 の シ ミ ュレ ーシ ョ ン を想 定 した 場合 に は，極

めて 小 さ な 単結晶 に 原子 レ ベ ル の 鋭 い き裂 を導入 す る よ う

な モ デ ル を用 い る こ と に な る．ま た時間軸 を考 え て も，こ

れ だけ の 量 の 原子を扱 う場合現実的 な言1．算量 を考 えれ ば，

シ ミ ュ レ
ー

シ ョ ン 可能 な時間 と い うの は 数 ナ ノ 秒，す な わ

ち 10
−
9
秒 の オ ーダーで あ る．こ の よ うな 制 約 が あ っ て もな

お分子動 力学法 を用 い た研 究 が 多数行 わ れ て い る の は，こ

の 手法 が原 子 挙 動 か ら材料物性 に つ い て の 知 見 を得 る と い

う究極的な 材料研 究手法 と な り得 る もの だ か らで あ ろ う．

3． 分子動力学の 解析方法

　 こ こ で は簡単 に 分子動力学 の 考 え方及 び解析 の 流 れ を解

説す る．

　 あ る 大 きさ の 系 を想 定 し，そ の 中に 多数 の 粒了が存在 す

る と して f番目の 粒子を考え た と き， そ の 運動方程式 は （1）

及 び  式 で 表 さ れ る．

　　　mia 、＝君　　　　　　　　　　　　　　　　　 （1｝

　　　　　dvT　 d2r，
　　　

α r
誑

一
鷹

・ 　 　 　 　 　 　 〔2｝

　 こ こ で ，ri は粒 子 ガの 位置座標 ベ ク トル ，　 vl は 速度 ベ ク

トル，ai は 加速度 ベ ク トル，　 m ，は 粒子 の 質量，　 F 、は 粒子 に

作 用 す る力 を そ れ ぞ れ表 して い る．こ の 占典的な ニ ュ
ー

ト

ン 方程 式 を個 々 の 粒子 に つ い て 解 い て 行 き，そ れ ら の 時 間

変化 に 伴 う挙動 を追 っ て い くわ け で あ る．

　 こ こ で，粒 子 に 働 く力 は こ れ ま で に 経 験 的 に 求 め られ た

原子間の ポ テ ン シ ャ ル を利用 し，（3）式 の よ うに そ れ を微分

す る こ とに よ っ て 得 る こ と が通 常行 わ れ て い る．こ こ で φ、∫

は粒 子 i と粒 子 j に 作 用 す る 原 子 間 ポ テ ン シ ャ ル を 表 して

い る．

　　　　　　　　∂φη
ri

、

　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　（3｝　 　 　 　 　 　 Σ　　　F
，

＝
　　　　　 ・−1．・・1 ∂ri

、
　 riJ

　厳 密 に は 経験 的 な ポ テ ン シ ャ ル に 頼 る の で は な く，量 子

論的 な取 り扱 い に よ り原子間 ポ テ ン シ ャ ル か ら計算 して 行

くの が望 ま しい と され て い る が，計算量 の 増 加が 人 き な問

題 と な る，こ れ は第一原 理 分 子動 力 学 法 と い わ れて い る も

の で 最 近 で は主 流 に な りつ つ あ る よ うで あ るが，モ デ ル の

厳密性 を追求す る の か，多数 の 粒子 を 扱 うの か と い う シ

ミュレ ーシ ョ ン の 目的 に よ り，こ の 第
一

原 理 法 と 経験 的 ポ

テ ン シ ャ ル の 使 い 分 け が され て い る よ うで あ る．経験的 な

原子間 ポ テ ン シ ャ ル と して 知 られ て い る もの は多数 あ り，

有 名 な と こ ろ で は モ ース ポ テ ン シ ャ ル や，レ ナ ー ドー

ジ ョ
ーン ズ ポ テ ン シ ャ ル ，ジ ョ ン ソ ン ポ テ ン シ ャ ル 等が あ

1
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る．経験的ポ テ ン シ ャ ル は他 の 粒 r一か らの 相互 作用 が お互

い に 影響 しあうと して 三 体間以上 の ポ テ ン シ ャ ル を用 い る

場合もあ る が，通 常簡単 な 二 体間の もの が用 い られ る．シ

ミ ュ レ ーシ ョ ン を行 う際 に は，考 え て い る モ デ ル を よ く説

明す る よ うな ポ テ ン シ ャ ル を選定す る 必要 が あ り，こ れ に

よ って 結果が 大 き く左 右 され る こ と に な る の で 重要 で あ

る．

　運動方程式 の 解法 に っ い て も様 々 な もの が提案 さ れて い

る．こ こ で は 比 較的簡単 で
， あ る 程 度 の 精度 で 解 が 得 ら れ

る た め よ く用 い られ て い るベ ル レ （Verlet） の 方法 に っ い

て 簡単 に 説明す る．

　ベ ル レ の 方法 は 各時刻 に お け る粒了の 位置を求め て い く

もの で，以下 の よ う に 行 われ る．時刻 t＋ titの 粒子 の 位置

は テ イ ラ
ー
展開を す る こ と に よ っ て 14）式 の よ うに 表 され る．

＿ 譎 。 ． 匏 ≦鴇剛

． 讐
爾

咽 （4）

　同様 に 時刻 t− ift の 粒 子 の 位置 は（5）式 の よ うに表 され

る．

　　　　　　　　 dri（の
ri（t

−
∠1の＝ri（‘）

一．
　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 ゴ‘十
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・儲 ・
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歪
）

（・・）
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一・｛囲
．、，ω

一ri（、
− z，、）＋

4・　（t）
（・の

・

　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 規 i

− ・｛（dt）穿

（5）

〔6）

　 こ の 式 の 意味す る と こ ろ は，時刻 t＋ dt に お ける 任意 の

粒子 i の 位 置 は，時刻 t− dt 及 び 時刻 ‘ に お け る 粒子 の 位

置に よ り決定 で き る と い う こ と で あ る．実際の 計算 に お い

て は　 （At）4 以 上 の 高次 の 項 は 無視 して 行 うの が 通常 で あ

る．

　 ま た，粒子 の 速度 刀、は （7）式で 表す こ と が 出来 る．

　　　Vi（の一唖 暢 1（
t− At）

　　　 〔・）

　実際に シ ミュレ
ー

シ ョ ン を 行 う た め に は，時刻 0 の 粒子

位置 （初期位置） と時刻 dt の 粒子位置を指定で きれば良

い こ と に な り，普通 は 各粒子の 初期位置 と初速度 を を与 え

る こ と が 行 わ れ て い る，初期位置 と し て は 金属 を 対象 に す

る場合結晶構造 が 決 ま っ て い る の で，例え ば Fe で あれ ば

2

ll4

体心 立方格子 （b．C．　 C．）を組 む よ う に 配置す れ ば良 い わ け

で あ る．初速度 にっ い て は，統計力学 に よ っ て 原子 の 速度

分 布 と温 度 の 間 の 関 係 と して Maxwell 分布が 成 り立つ と

さ れ て お り，
シ ミュレ ーシ ョ ン の 設定温度に お け る M αx −

welt 分布 を粒子 の 初期速度 と して与 え る方法を採 る こ と

が 多 い，Maxwell 分布 に よ る速 度 分 布 関数 坪 （v ）は 〔8｝式 の

よ うに 表 さ れ る．
　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 2

　　　N （・）一・・N
．（濃 。）ee

一
監 　 　 〔・｝

　 こ こ で は N   は 全 原子数，h は ボ ル ツ マ ン 定数，　 m は 原子

質量，T は 系の 温度，　 v は原子速 度 を そ れ ぞ れ表 して い る．

　最 も基 本的な分子動力学 の 考 え方 は 以 上 の よ うな もの で

あ り，こ れ を元 に 各種条件を設定 した り，様 々 な T一夫 が さ

れ，シ ミ ュ レ
ー

シ ョ ン は 行 わ れ る．以 下 で は シ ミ ュ レ
ー

シ ョ ン 時に お け る
一

般的に 行 わ れ る 基 本的な手法 に つ い て

解説 す る．

　分子動力学 の 性質上，限られた数 の 原 予を扱 うこ とに な

る が ， そ の 場合実 際の 材料 に 対 し て あ ま り に 規模 が 小 さ

く，表面 の 影 響 が非常 に大 き くな る た め 適切 な シ ミ ュ レ
ー

シ ョ ン に は な らな い ．そ の た め 周囲 に 何 か し ら境界条件 を

設定 す る の が普通 で あ る．よ く用 い られ る手法 と して ，周

期境界条件を設定 す る とい う もの が あ る．こ れ は適当な数

の 原子 を 含む セ ル （こ れ を基本 セ ル とい う） を作 り，そ の

周囲 に ま った く同 じセ ル （こ れ を レ セ プ リカ セ ル とい う）

を配置 し，そ れ らの 内部 の 原 子 に 基 本 セ ル 内 の 原 子 と同 じ

動 きを さ せ る こ とで 表面の 影響 を取 り除 く もの で あ る．相

互作用 に よ って 基本 セ ル か ら粒子 が飛 び 出す と，反対側 の

レ プ リカ セ ル か ら粒了が基 本 セ ル 内に 入 る こ とに な る，当

然，力の 計算 を する 際に は レ プ リ カ セ ル 内の 原子 との 相互

作用 も考 え る．き裂進展 な ど の 非平衡系 を考 え る と きに は

導入 し難 い もの で あ る が，そ の よ うな場合 に は 特定 の 方

向，例 え ば厚 さ 方向の み に 周期境界条件 を適 用 し，そ れ以

外 の 方向 は FEM 等 の マ ク ロ な手法 を 周囲 に 連結 して 解析

す る よ うな こ と も行 わ れ て い る．
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　 また 先程 の 計算を繰 り返 し行 っ て い く と，系 の エ ネ ル

ギ
ー

が
一

定 に 保 た れ る た め，ポ テ ン シ ャ ル が 粒子の 運 動 エ

ネル ギーに変化す る．す な わ ち ， 系の 温度が 変化す る こ と

に な り，場合に よ っ て は系が 発 散 して しま うた め温度 の 制

御が 必要 とな る．温度制御 の た め の 簡便で よ く用 い られ る

方法 と して 速度 ス ケ
ー

リ ン グ法 とい うもの が あり，計算途

中で 系 の 温 度 を制御す る．これ は 適当 な 時間 ス テ ッ プ ご と

に 全粒子 の 速度 に 係数を掛 け，運動 エ ネ ル ギーを
一

定 に保

ち温度を制御す る もの で ある．系 の 運動 エ ネル ギーの 平均

値 は温度 に 比例 す るた め，粒子 の 速 度 は温 度 の 1／2乗 に

比例す る．そ こ で 設定 した い 温度 を Tc とす る と，客番 FIの

粒子 速度 v、で 系の 温 度 T の 時，系 の 温 度 7
’
は（9）式 で 表 さ

れ，〔1 式 の よ うに 粒 r速 度 を Vi
’
に 設定す る こ とに よ り温

度を 設定温度 Tc に 制御 で き る こ とに な る．こ こ で N は系

の 全 原子数，m は 原子質量，　 k は ボ ル ツ マ ン 定数で あ る．
　 　 　 　 　 　 　 N

　　　T −
、畏。 Σ撃 　 　 　 　 （・）

　 　 　 　 　 　 　 i−1

　　　v
、

’
− Vi（撃）吉　　　　　　 〔10｝

　 た だ し温度を ス ケ
ー

リ ン グす る の は 通常 シ ミ ュ レ
ー

シ ョ

ン の 準備段階で あ る 初期緩和の 間で あ り，原子 が 平 衡 位 置

で 落ち 着 い た 後 は シ ミ ュ レ
ー

シ ョ ン の 結果 に 影響を及 ぼ す

た め 彳∫わ な い の が
一
般的で あ る．

　 さ らに 膨 大 な 計 算 量 を 口C能 な 限 り省 略化 す る た め に 様 々

な 工 夫 が され る．最 も簡 単 な 手法 は粒子登 録法 と呼 ば れ る

もの で あ る．

　 あ る
一

っ の 粒 子 に 対 して，系の 内部 に 存在 す る全 て の 粒

子 か らの 作用を考慮 す る こ とは 計算 が膨大 に な る だ けで あ

り，あ る程 度 の 距 離 が離 れ た粒 子 同上 で は ポ テ ン シ ャ ル が

ほ ぼ ゼ ロ に な る こ とか ら適 当 な距離 を打 ち 切 り距離 と し，

そ の 距離以 内に あ る粒子 だ け を相互 作用 の 対象 と して 計算

を行 う．こ の 操作 を行 う際 に は，全 て の 粒子間距離 を時間

ス テ ッ プ ご と に 計算 す る の で は な く，あ る 時間 ス テ ッ プ

（例え ば 工0 ス テ ッ プ程度） の 間 は 先 ほ ど の 打ち切 り距離 の

数倍程度 の 距離 （こ れ を登 録打 ち切り距離 とす る．）に ある

粒子 を登 録す る こ とで ，登 録 さ れ た 粒子 と の 相互 作用 だ け

を計算 し，計算時間 の 短縮 を は か る よ うな工 夫が され る．

す な わ ち，決 め られ た時間 ス テ ッ プ ご と に 全粒子間の 距離

を計算 し，全 て の 原子 に 対 して そ の 原子か ら登 録打 ち切 り

距離以 内 に あ る もの だ けで 登 録 リス ト （原子 の ペ ア ，各原

子の 種類等が 記録 され る ） を作成 し，各 ス テ ッ プ ご との 計

算で は リス トに 登 録 さ れ た 原子だ け の 相互 作用 を用 い る こ

と に な る．

　 ま た シ ミ ュ レ
ーシ ョ ン を行 う際 に は 通常前処理 と して ，

上 記 の よ うに 初期位置 に 配 置 さ れ た 粒子 に 初速度を 与え た

後，あ る 時間 ス テ ッ プ数 は 上 述の よ うな温度制御を施 した

り しなが ら自由 に 粒子 に 運 動を させ，粒子が 平衡状態に 落

ち着 い た 後 シ ミュレ
ーシ ョ ン を 開始す る．こ の 作業を 初期

3

分了動力学 シ ミ」レ
ー

シ ョ ン の 紹介

緩和 と い う，

　以 上 分子動力学の 手順を ま とめ る とお お よそ 次の よ うに

な る．

● モ デ ル 構成の 決定

粒子の 種類，原子間相互作用を及ぼ す ポ テ ン シ ャ ル ，

粒子 の 初 期条 件 （初 期位 置 や 初速 度 ），境 界 条 件 等 の 決

定．

● 　運 動 方程 式 の 計算

　　基本的に 差分法を 用 い て 積分を行 い 解を求 め る，様 々

　　な 解法が 提案 さ れ て お り，各問題 に 適 した もの を選定

　　す る 必要が あ る，

　　初期緩和を施 した 後本格的な シ ミュレ
ー

シ ョ ン に 入

　 　 る．

　　（シ ミ J レ ーシ ョ ン を行 う際に は 粒子 登 録 法 等 の 手 法

　　を 用 い，計算時間短縮 の 工 夫 が施 され る．ま た，温 度

　 　 ス ケ
ー

リン グ法 等 で 環 境 の 制 御 を行 う．）

●　計算結果 の 可 視化 等 の ポ ス ト処 理 及 び評 価

　　粒 子 位 置等 の 計算結果を適 当 な時間ス テ ッ プ ご とに コ

　　 ン ピュー
タ グ ラ フ ィ ッ ク ス で 表示する．結果 の 評価 を

　　行 う．

4．　 シ ミ ュ レーシ ョ ン プ ロ グ ラ ム

　分子動力学 を視覚的 に 理 解す る た め，以 ドで は PC 上 で

稼働す る ご く簡単 な プ ロ グ ラ ム の 出力画面 を 表示 しな が ら

解説 をす る，通 常 はプ ロ グ ラ ム 言語 と して C や Fortran 等

が 用 い られ る が，こ こ で は 試作 プ ロ グ ラ ム で ある の で 可視

化が 容易 な Visual　Basic を 使用 し た．

　 シ ミ ュ レ
ー

シ ョ ン に用 い る原子 は，構造材料 と して 代 表

的 な Fe 原子 （原子 質量 9．3 × 10
−26

　kg，原 子 半径 2．8664

× 1010m ）と し，原 子配 置 は原 子 780個 を α 鉄の 結晶構造

で あ る b．c．c．に 配 列 した．ただ しこ こ で は後 で 述 べ る よ う

図 2 変　形 　前
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に せ ん 断変形 に 対 す る 刃 状 転 位 の 挙 動 に つ い て の シ ミ ュ

レ
ー

シ ョ ン を行 うた め 図 2 の 配 置 は完全結晶で は な く，図

中 に 白い 線 で 示 した よ うな 転位 を あ らか じめ 導入 して い

る．

　 こ の シ ミ ュ レ
ー

シ ョ ン で は （112）すべ り面上 で 1／2

［11i］ の バ ーガ ース ベ ク トル （図で は X 方向）を もつ 刃状

転位の 運動を 再現す るた め
， 図 はす べ り面 と 垂直方向，す

な わち，［110］方向か ら見た もの とな っ て い る （よ っ て 図

の 配列 は （110） 上 の 配置で あ り， こ れ を x −Y 平 面 とす

る）．奥行き方向 （Z 方向） は b．c．　c．構造 を表す の に 最 低

必要な 2 原子層を 配置 し，手前の 原子 と奥の 原 子 は大 き さ

を 変え て 表示 して あ る，Z 方向 の 変 位 は拘 束 し，原 子 の 運

動 は X −Y 平面内で の み 行 わ れ る と した．境界条件 は， 表面

の 影響を避 け る ため，X 方向 に 周期境界条件を 適用 して 無

限 ル ープ と し，上下 4層ず っ の 原子 の 変位を 拘束 した．た

だ し，初期緩和の 間 は上 下 4層 の 原子 は Y 方向の 変位だ け

を 拘束 し，X 方向 に は 臼由に 運 動 させ た （図 に 表示 され て

い る範囲が 周期境界条件 の 基 本セ ル で あ る）．ま た計算の

時間間隔 は 1step を 10　fs（lfs＝10−15　sec）に 設 定 した．シ

ミ ュ レ
ーシ ョ ン の 全 体的 な流 れ と して は，100stepの 初期

緩和 の 後，上 下 4 層ずっ の 原子層 を そ れ ぞ れ 左 と 右 に l

step あ た り 6xle
’ia・　 m 移動す る こ とで せ ん断力 を作用 さ

せ 300stepの 計算 を行 っ て い る．計算 を実行す る際に 用 い

た原子 間 の ポ テ ン シ ャ ル に は，モ ー
ス ポ テ ン シ ャ ル を採用

した．ま た，初期緩和 の 間 は 上述 の 温度 ス ケ
ー 1

丿 ン グを行

い 系 の 温 度 を 273K に 調 節 し た．

　100stepの 初期緩和 の 後，先程 の 条件 で せ ん 断変形 を さ

せ る と，図中に 自い 線 で 示す面 を滑 り面 と して 転位 が移動

す る こ と に よ り変形 が進 む の が観察 さ れ る．

　最終 step で の 様 fを 図 3 に 示す．

　本 シ ミ ュ レ
ー

シ ョ ン で は境界条件 や変位速 度等 に か な り

極端 な 設定を して い る た め，モ デ ル と して は 現実 に 即 して

い る とい え な い もの の，転位 の 存在 に よ り容易に 塑性変形

が生 じる様子 を観察 す る こ とが で きた．こ の よ うに，先に

図 3 変　形　後

述 べ た よ う な運 動方程式 を繰 り返 し計算 で 各原子 に つ い て

解 くとい う単純 な作業 を計算機 に 行 わ せ る こ と で ，材料 を

構成す る原子 の 挙動 を再現 し， 目で 見 る こ とが で きるの で

あ る．分子動力学 に つ い て の 理解を 深 め るに は，自分 で プ

ロ グラ ム を動 か して み る の が一
番 で あ る．基 本的に は上述

の よ うに 粒子 の 運動方程式を解 け ばよ い の で，少 しの プ ロ

グ ラ ミ ン グ知 識が あ れ ば こ の 程 度 の もの は誰 で も作成 口∫能

で あ る．初め て 分子動力学 を行 う際 に は数個 の 原子を適当

に 配 置 し動か し て み る とよ い と思 う，

　実際 に は こ の よ うな 基 本的 な 考え 方 の 上 に 様 々 な 条 件や

工 夫が 付加 さ れ，よ り厳密か っ 有用な 結果が得られ る よ う

な シ ミ ュ レ
ー

シ ョ ン が 行わ れ て い る．次節で は分子動力学

を 用 い た 研究例を 幾っ か 紹介す る．

5． 分子動力学の研究例

　分子動力学 に よ る 金属材料の 強度 に 関す る研究は 大変多

くとて も把握 しきれ る もの で はな い が，その う ち の ほん の

一
例 を 紹介す る と，例え ば，塑 性変形の 素 過 程 と して の 転

位 の 運動 を シ ミュレ ー
ト した 中谷 らの 論文

2）で は，転位 の

運動速度 の 応力依存性 に っ い て の 検討が行わ れ て い る，ナ

ノ サ イ ズ の ニ ッ ケ ル 単結晶 の 変 形 挙 動 を解 析 し，部 分 転 位

の 発生，運動 に よ る結晶の 変形 を調 べ た北村 らの 研究
3＞，

ナ ノ サ イ ズ の 多結晶体 の 引張解析を 行 っ た井上 らの 研究
1）

な ど もあ り， 井上 らの 研究で は 高温 に お い て ク リ
ープ に 相

当す る と考 え られ る粒界す べ りが 再現 さ れ て い る．また，

中村 らは鉄 の 結晶粒界付近 に 水素 を拡散 させ，そ れ に よ り

粒界破壊 が 生 じる こ と を シ ミ ュ レ
ー

ト して い る
5）．

　 こ れ らの 研究 は，実験 に お い て は さ ま ざ ま な要因 に よ っ

て 影響を受ける 現象 に っ い て，他 の 要因 を一
切排除 し純粋

に そ の 要素，例 え ば転位 や 粒界 の 挙動 の み を取 り出 した研

究 とい え る．こ れ らの 結果 は 分子動力学 が実験 か らは得 ら

れ に くい 物理 現象 の 本質を説明で きる可能性 を秘 め た手法

で あ る こ とを示唆 して い る．

6．　 ま　 と　 め

　分子動力学 は現時点 で は計算機能力 に よ る様々 な 制約 が

あ る もの の
， 粒子間の 相対的な配 置 の 変化 に よ るあ らゆ る

現 象 が解 析 で き るた め，き裂先端部 の よ うな特異場 に お け

る材料 の 特性 や ， 実験 で は達 成 す るの が 難 しい 特殊 な 条件

下 で の 挙動を理 解 で き る可能性 が あ る．そ の た め 圭に材料

物性値の 評価，相変態や破壊現象の 素過程等 の メ カ ニ ズ ム

解明 とい っ た 物理 的な情報 を得 る た め の 強力な手助 け とな

り得 る手法で あ る と考え られ る．しか しな が ら現実 の 構造

材料の 強度を論 じ る 際に は材料中に 含ま れ る各種 欠 陥の 影

響，き裂の 形状，粒界の 存在 や偏析等の 組織の 状態，更に

環境の 影響等 ， 多 くの 要 因 が複雑 に 関係 し合 う と考 え られ

るた め ，ご く微少 な 領域，時間を対象 と しモ デ ル 化 が行 わ

れ る分子動力学が 実際の 現象 を ど れ だ け説明で きる か が 今
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後 の 大 きな課題 で あ る．
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