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常に 問題 を解析的方法に よ っ て 追求す る こ とが可能 とは 限 ら な い 。 こ の よ うな場合 computor

simulation が 有力 に な る 。ま た現実的な モ デル で は simulate で き な い 場合で も ，
simulate

可能 な簡単化 したモ デ ル で 理論 の 検証に は充分な こ とが あ る。統計力学の エ ル ゴ ー ドの 問題に

computor 　simulation を適用 し
， そ の 結果 が予測 と異な っ た もの で あ り， こ の こ とが後 の ソ

リ トン の 発見に つ な が っ て い っ た Fermi 達 の 例は 印象的で あ る 。 computor 　simulation で は パ

ラ メ
ー

タ
ーが 大幅に制御可能で あ り， 極端条件で の 計算機実験が で き る 。 こ の よ うに 考え て く

る と計算機実験は物性物理 一
般を対象と した新た な意味で の 実験物理 とみ なす べ き で あろ う 。

計算機 シ ミ ュ レ
ー

シ ョ ン に よ る格子 欠陥研 究

の 現状 と将来

東大 ・物性研　竹　内 伸

§1． は じめに

　 は じ め に 本小文 で 取 り扱 う問題 を明確に し て お きた い 。 対象 とす る実体は ， 種 々 の 結晶中の

格子欠陥 ， すな わち点欠陥，転移 ， 結晶粒界 な ど，お よび ア モ ル フ ァ ス 物質，特 に ア モ ル フ ァ

ス 金属 と し ， 対象 とす る 問題 は ， これ ら の 原子構造お よび そ の 変化 ， 格子欠陥の 運動が関与す

る諸現象 とす る。すな わ ち，原子構造 の 乱れ た状態お よび それ が関 わ る 諸物性 が対象 で あ る 。

周辺の 問題 と し て ， 結晶表面 の 問題 ， 結晶成 長の 問題が あるが，こ こ で は議論の 対象 と しない 。

　物性研究 に お け る 「計算機 シ ミ ュ レ
ーシ ョ ン 」 の 定義は必 ず し も明瞭で は な い 。特定の 結晶

の エ ネ ル ギ
ー ・バ ン ド計算 な ど も本来 「シ ミ ュ レ

ー
シ ョ ン 」 の 範疇に 属する もの で あろ う。 し

か し ， こ こ で い うシ ミ ュ レ
ー

シ ョ ン とは， こ の 種の 第
一

原理 か ら出発 した い わ ゆ る理論計算で

は な く， 第
一

原理 か ら の 取 り扱 い が不可能な ， 多体効果の 著 し い 系に っ い て の 「近似的」 な計

算 で あ る 。すな わ ち，現実 の 物質に つ い て 「原子 モ デ ル 」 を設 定 し ， それ に っ い て の シ ミ ュ レ

ーシ ョ ン か ら何 らか の 有用 な知見 を得 よ うとす る立場で あ る 。 もう
一

っ 別の タイ プ の シ ミ ュ レ

ー
シ ョ ン と して ，特定 の 物質 を対象 とす る の で は な く，

一
般性 の あ る抽象的 な模型 を作成 して ，

それ に っ い て 計算機 に よ る実験 を遂行 し ， そ こ か ら何 らか の 法則性 を見出そ うとす る研究が あ

る 。 こ の 種 の 研究は シ ミ ュ レ
ー

シ ョ ン と呼ぶ よ りは 「モ デ ル 実験」 と呼ぶ べ きで あろ う。 格子

欠陥に 関連 した問題に も上 記二 種類 の タ イ プ の シ ミ ュ レ
ー

シ ョ ン が行わ れて い る 。以下 ，実験
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家 の 立 場か ら本問題 の 現状 と将来の 展望 に つ い て 述べ る 。

§2． 格子欠陥研究に お ける計算機シ ミ ュ レ
ー

シ ョ ン の意義

　格子 欠陥に つ い て の 計算機 シ ミ ュ レ
ー

シ ョ ン に よ る研 究 の 意義 は こ れ まで も しば しば問われ

て きた 。 計算機 シ ミ ュ レ
ー

シ ョ ン が 単 に実験 事実 を再 現す る に止 まる な らば ， そ の こ と の 積極

的な 意義 を見出 す こ とは 困難で ある 。 すな わ ち ， 対象 とす る物理 量や物理 現象が実験的に す で

に解明 され て い る場合に
， そ れ を単に再現 す る こ と は，そ の シ ミ ュ レ

ー
シ ョ ン に 用 い た仮定 の

当否 の チ ェ ッ ク に な る と い う消極的意味に あ っ て も （こ の 点に っ い て は後述 ），何 ら積極 的 な

貢献は ない 。い っ ぼ う ， 未知 の 物理量や物理 現象 を計算機シ ミ ュ レ
ー

シ ョ ン に よ っ て 求 めた場

合に は ， そ の 結果 の 信頼陸 を正 当に 評価す る こ とが一
般 に は 困難で あ る と い う難点が常に つ き

ま と う 。 格子欠 陥の 研究 に おい て
， 計算機 シ ミ ュ レ

ー
シ ョ ン が何 らか の 積極的な 貢献 をもた ら

す の は 以下 の よ う な場合 で あ ろ う。

（1）特定の 状態や現象の at ・ mistic な構造 の 解明 に適当な実験的手殺 を持 たず，計算機 シ ミ ュ

レ ーシ ョ ン に よ っ て始め て理 解が可能に な る場合。こ の よ うな場合に は ， 得 られ た結果 の 真実

性 はそ の 現象 に 関連 した諸物 性との consistency に よ り判断せ ざる を得ない 。

（2）特 定 の 状態あ る い は現 象 の 微視的機構 が不 明 で あ る と き ， シ ミ ュ レ
ー

シ ョ ン に よ っ て そ の

可能性 を さぐ り，理論的お よび実験的ア プ ロ
ー

チ へ の 指針 を与 え る 。

（3）解析的に 導出す る こ とが困難な多体効 果 に よ っ て 生 じ る複雑な現象 に つ い て ， 計算機 を用

い た モ デル 実験を行 な い ，あ る法則性 を導出す る。

（4）未知の 現象 ， 未経験の 極端条件下 あ る い は観測不可能な条件下 で生 ずる現象 に 関 して ， 予

知 ， 予 測 を行い うる場合 。

§5． 従来の 研究の 概 観

　こ れ ま で に ， 計算機 シ ミ ュ レ
ーシ ョ ン が格子欠陥分野 で い か な る研 究に 適用 され て 来た か を

概観 し，そ の 問題点 に つ い て考察す る こ とに よ り，今後の 研 究の 指針 の 材料 とした い 。

　格子欠陥の 研究に計算機が 利 用 され始め た の は 1950年代で あ るが ， 本格的な シ ミ ュ レ
ーシ ョ

ン は ， 電 子計算機の 大型化高速化 と相俟 っ て ， 1960 年代以降で あ る 。初期 に行われた シ ミ ュ レ

ー
シ ョ ン の 中で特に 有名な 研究に ， 結晶 の 照 射損傷 の 研究が あ る 。結 晶に 高速粒子 （電子 ・中

性子 ・イ オ ン ）が入射す る と ， そ れ らが構成原子 と衝突す る こ とに よ っ て そ の 原子 を格子位置

か らは じき 出 し （primary 　knock −on ），フ レ ン ケ ル 対 を形成す る 。
　 knock−on 原子 の エ ネ ル

ギ
ーが大 きい 揚合 に は ，連鎖反応的な は じき 出 しが継続 し，い わ ゆ る カ ス ケー ドを形成 す る 。
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こ の よ うな過程 は ， 1950 年代 に すで に 計算機実験 に よ っ て 見事に visualize され，照射損傷 の

微視過 程 の 定 性的理解 を可能に し た 点で そ の 功積は大 きい 。primary 　 knock−on の し きい 値 エ

ネ ル ギーが著し い 方位依存性 を示 す こ とも 1960 年代 前半 に シ ミ ュ レ
ーシ ョ ン に よ っ て 明 らか

に され た 。 以後 ， 数多 くの 物質， 種々 の ポ テ ン シ ャ ル を用 い た研究 　さらに 非弾性衝突効果 を

取 り入れ た シ ミ ュ レ
ー

シ ョ ン も行 わ れ ，定量 性 は と もか く， 照射損傷 の 定性的な理 解に 寄与す

る所は 少 くな い 。点欠陥自身に 関わ る基本的物理量は ， そ の 自己 エ ネ ル ギー と移動 の エ ネ ル ギ

ーで あ D ， こ れ らは 原子拡散 を支配す る重要 な量 で あ る 。

　金属中の 原子空孔の 自己 エ ネ ル ギ
ー

の 計算 は初期か ら数 多く行われ て きた が，現在で は それ

が原子 空孔 の 理解 に積極的 な役割を果 し て い る とは い えな い 。そ れ は ， すで に 実験的に よ い 精

度で 求め られ て い る か ら で ある 。

一
方 ， 格子 間原子 に 関 し て は，例え ば fcc金 属お よび bcc 金

属 中で の 安定 な存在状態に 関 し て 1960 年代 か ら シ ミ ュ レ
ー

シ ョ ン が行わ れ て お り， ご く最近

に な っ て始 めて そ れ ら の 結果 が実験的に 正 し い こ とが 検証 され た 。 こ の 揚合は ， シ ミ ュ レ
ー

シ

ョ ン の 結果が実験家 を刺 激 し，状 態 の identificationを行 う実 験的 な指 針を与 え た点で ， 消極

的な貢献を果 し た典型的 な例で あ る 。点欠 陥の 移動 の 様子や そ の 際 の ポ テ ン シ ャ ル ・エ ネル ギ

ー の 評価に 関す る シ ミ ュ レ
ー

シ ョ ン も行 われ て い るが，信頼性 の 高い もの で は な く，単に そ の

結果 を実験 と比較す る こ と に よ っ て 用 い た 原子問 ポ テ ン シ ャ ル な ど計算の 仮定の 正当性 の 評 価

に利用 で きる とい う消極的な意味 しか な い 。 Vacancy 　cluster に つ い て の 構造 の 安定性 ， 移動

の エ ネ ル ギーの 計算 ， 不純物原子 の 存在状態 お よ び拡散に 関す る シ ミ ュ レ
ー

シ ョ ン も行わ れ て

い る が ， 現状 で は こ の 種 の 研究が ， こ れ らの 欠陥を理解す る 上 に どれ ほ ど積極的 な寄与 を し て

い る か は疑問で あ る 。 以上 の 静的 あ る い は 準静的計算 の ほ か に
， 点欠陥周辺 の 振動状態に 関す

る 計算 も行わ れ て い る 。

　原子 の 集団運 動が 関与 す る も う少 しマ ク ロ な現象 の 例 と し て 相分離や析出過程 な どに 関す る

シ ミ ュ レ ーシ ョ ン も行わ れ始 めた が こ こ で は格子 欠陥の 範疇か らはずれ る の で省略す る。

　大型計算機がシ ミ ュ レ
ーシ ョ ン に そ の 威力 を発揮す る の は ， よ り大規模 な欠陥で あ る転位や

結晶粒界で あ る。転位に つ い て 原子 間 ポ テ ン シ ャ ル を仮定 した 本格的 な計算機シ ミ ュ レ
ーシ ョ

ン が行 わ れ る よ うに な っ た の は 1960 年代後半か ら で あ る。こ れ ま で に monatomic な各種 の 金

属 ， NaCl 型お よ び CsCl 型 の イ オ ン 結晶，　 Si， 規則合金 な ど比 較的単純 な 結晶構造 中の 転位

に 関する シ ミ ュ レ
ーシ ョ ン が行われ て き た 。ま ず ， 転位芯 の 構造お よび エ ネル ギ

ー
の 評価が行

わ れ ，弾性論的取 り扱 い の 不可能な転位芯 の 状態に つ い て ， 半定量的 な知見 を与えた点 で 貢献

を果 した 。 そ の 後，こ れ ら の モ デル 結 晶中の 転位に つ い て ，
パ イ エ ル ス

・ポテ ン シ ャ ル や パ イ

エ ル ス カに っ い て の 計算が行 われ た。最大の 努力が払われ た の は bcc金属中の転位の 運動 に 関
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す る シ ミ ュ レ
ー

シ ョ ン で あ る 。そ の 理 由は ， bcc金 属 が他 の 金 属 と比 べ て 低温 の 弓鍍 が異常に

高 くし か も特異 な結晶方位依存性 を示す こ とが 明 らか に され た か ら で あ る。 1／2 ＜ 111 ＞ の バ

ーガーズ ・ベ ク トル の 転位 を含む bcc 金属 の モ デ ル 結晶 を変形す る こ とに よ っ て ，
パ イ エ ル ス

カ を求め
， 転位 の 移動 の 様 子 を調 べ る シ ミ ュ レ

ー
シ ョ ン が，筆者 の 研究室 を含め 世界 の 数 ケ所

で 試み られ た 。 そ の 結果 は ， （［）らせ ん転位 の パ イ エ ル ス カは概 し て 大 き く，実験 で観測 され

る 結晶方位依存性 をか な り再現す る こ と ， （ID 刃状転位 の パ イ エ ル スカ は らせ ん 転位の そ れ よ

り桁 ちが い に 小 さ い こ と・（liD　Na に 関す る対 ポテ ン シ ャ ル （Pseudopotentiai法 eこ よ る ）を用

い て ， bcc構造中の らせ ん転位 と hcp 構造 中の らせ ん 転位 の パ ィ エ ル ス カ を計算す る と，前者

が後者よ り桁 ち が い に 大 きい こ と， な どが明 らか に された 。結局 ， 遷移金属 の み で な くア ル カ

リ金 属や規則合金 の bcc 金属 が す べ て共 通 して大 きい 低温強度 を示 す理 由は ，
　bcc 構造 の 幾何

学的特微に 基づ い て
， 1／2 〈 111 ＞ の らせ ん 転位 の パ イ エ ル ス ・ポ テ ン シ ャ ル が 大 きい こ と に

よ る の で あ る と い うこ と が ， 少 くと も定性的 に は ，理解で きた と い え る 。し か し ， 幾何学的特

徴 の と らえ方 ， 概念化に は必 ず し も統
一

的見解が得られ て い な い
。 量的 な面 で は ，シ ミ ュ レ

ー

シ ョ ン で 得 られ る パ ィ エ ル ス カ は ， 絶対零度 へ 外挿 した降伏応力か ら実験的 に評価 され る値 よ

り概 し て数倍大 き い
。 NaC1 型 の イ オ ン結晶中の 転位芯 の 構造 やパ イ エ ル ス カ の シ ミ ュ レ

ーシ

ョ ン も試 み られ て い る が，パ イ エ ル ス カは や は り実験値 よ り数倍大きな値 を与 え る。計算 と実

験の こ の 量的相異の 一
般的傾向が ど の よ うな理 由 に よ るか は現在ま だ 不明 で ある 。 計算に用 い

るポ テ ン シ ャ ル に 共通 し た 欠陥が あ る の か ， 実験的 に評価 され る値が理 想化 され た直線転位 の

準静的な パ イ エ ル ス カに 対応 しな い も の な の か ， 今後解決す べ き問題 で あ る。

　近年 ， よ り複雑 な構造 を有す る hcp 結晶中の 非底面転 位や化合物結晶中の 転位に つ い て の 転

位芯構造やそ の 移動に っ い て の シ ミ ュ レ ーシ ョ ン が行わ れ て い る 。 そ の 結果 は実験結果 と対比

し て 議論 され ， こ れ ら の 結晶の 塑性 の 特徴 を転位芯構造 と の 関連 で理解 し よ う と試み られ て い

る。一
般に結晶構造が複雑に なれ ば転位芯構造 も複雑に な り， さま ざま な転位 の 拡張状態 （部

分転位 へ の 分解 ）が可能 とな り， そ の 拡張状態が転位 の 移動の 仕方 に 決定的な 役割 を果す の で

あ る。

　計算機 の 能力 の 限界か ら，転位に 関す る シ ミ ュ レ
ー

シ ョ ン は 殆ん ど直線転位， す なわ ち 二 次

元的な計算に 限 られ て 来た 。転位 の キ ン ク に 関す る シ ミ ュ レ
ー

シ ョ ン も二
， 三 行わ れ て は い る

が ，モ デル サイ ズ が充 分で は な く， 有用な 結果が 得 られ て い る と は い えない 。そ の 他 ， 転位 と

不純物原子 との 相互 作用 ， 高速運動転位か ら の フ ォ ノ ン の 放 出な どに 関する シ ミ ュ レ
ーシ ョ ン

が行わ れ て い る。

　atomistic な計算で な い 転位運動に 関す る シ ミ ュ レ ー シ ョ ン ， す なわ ち転位運動に 関 す る
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　　　　　　　　　　　　　　　　　　　 計算機 シ ミ ュ レ
ー

シ ョ ン に よ る格子 欠陥研究 の 現状 と将来

「モ デ ル 実験」 も
一

つ の 分野 をな し て い る 。 初期 の 有名な研 究に ， 1960 年代に 行わ れ た 点障害

硬化に 関す る シ ミ ュ レ ー
シ ョ ン が あ る

。 そ れ は ，辷 り面状に ラ ン ダム に 分布 した 点障害 を切 り

なが ら進む 転位 の 運動 を string 　model で 取 り扱 い
， 点障害 の 強度 と濃度 の 関数と し て 臨界応

力 を求め た もの で ， 障害分布の randomness と転位の flexibilityの効果を定量的に 明 らか に し

た。そ の 後 ， 障害 との 相互 作用領域 を有限サ イ ズ に した場合や ， 熱活性化過程 を形式的に 取 り

入れ た 場合な どに っ い て 拡張 され ，よ り現実に近い シ ミ ュ レ
ーシ ョ ン に発展 し て い る 。そ の 他 ，

転位源か ら増殖 した転位群 の 集団的な運動 異な る転位源か ら増殖 した転 位群 間 の 相互 作用 を

考慮 し た集団運動 の シ ミ ュ レ
ーシ ョ ン な どが行 われ ， 転位 の 集 団運動に お け る 多体効果 に つ い

て 考察が行われて い る 。

　転位よ りさら に複雑な格子 欠陥で あ る結晶粒界に 関 し て も ， 実用性 と の 関連 もあ っ て ， 近年

い くっ か の グル
ープ で シ ミ ュ レ

ー
シ ョ ン が行 わ れ て い る。対 象 とす る 粒界 は，原子配列 を二 次

元的に 取 り扱 え る 傾角粒界に 限定 され て い る 。粒界 の 原子構造や エ ネ ル ギーが特 に 対応粒界 と

い う概念 と の 関連で 論 じ られ て い る． molecular 　 dynamics に よ る シ ミ ュ レ
ー

シ ョ ン で は，粒

界 の エ ン トロ ピーの 見積 り，粒界拡散，粒界移動な どに つ い て の 考察が行われ て い る 。 さらに，

粒界破壊 と い う実用的見地か ら ， 粒界 へ の 不純物 の 偏析 の 様子 が い ろ い ろ な観点か ら シ ミ ュ レ

ー
トされ て い る 。 しか し，ま だ特定 の 実験 事実 と の 関連 を論 じ る段階に は至 っ て い な い 。

　破壊 の 原子過 程 ， ク ラ ッ ク の 伝播 の 原子 過程 に つ い て の シ ミ ュ レ
ー

シ ョ ン も 1970年 か ら試

み られ て い る 。特に ク ラ ッ ク先端で の 集団転位 の 発生に伴な う弾性 応力場 の screening 効果が

注 目され て い る 。 さら に ク ラ ッ ク の 表面 へ の 化学吸着 （例えば H の ）の 効果に つ い て も計算が

行 わ れ て お り，破壊の ミ ク ロ 機構 の 解明へ の 努力 が な されて い る。

　乱れ た構造 の 極限ともい う べ き ア モ ル フ ァ ス 物質に つ い て は ， そ の 実用性 が注目 され 始め た

こ とと相俟 っ て ， 1970 年 代後 半か ら こ の 種 の 物 質に 関す る シ ミ ュ レ
ー

シ ョ ン が盛 ん で あ る。ア

モ ル フ ァ ス 金属 の 構造に つ い て は，稠密充填構造 か ら出発 し て 原子 問ポテ ン シ ャ ル を用 い て 緩

和す る 方法 ，あ る い は molecular 　dynamics 法 で 高温 の 液体状態 か ら モ デル を急冷す る 方法で ，

まず単体の ア モ ル フ ァ ス 状態の 模型の 作成が行わ れ，実験 の 動径 分布 関数 をよ く再現す る 結果

を得， ア モ ル フ ァ ス 状態 の 原子構造に つ い て の 考察が行わ れ て い る e 現実に室温 で安定 な ア モ

ル フ ァ ス 金 属はす べ て 合金 で ある こ とか ら，そ の 後種 々 の 合金系に つ い て の 構造模型 の 作成も

試み られ ，

一
方実験的に も部分動径分布 関数に 関す る報告が行 われ始 め たた め ， こ れ らを対比

す る こ と に よ っ て合金原子 の 配位の 仕方 な どに つ い て 詳細 な検討 が行われ る よ うに な っ た 。ま

た ， こ れ らの 原子構造 モ デル を基に し て ， 最近 で は原子振動 の 状態密度 ， 電子 の 状態密度 の 計

算が行わ れ，実験結果 との 比較が行 わ れ て い る。 さ らに，筆者の 研究室な ど で は ， 現実的 と思
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われ る構造模型 を用 い て
， 計算機内で 塑性変形や molecular 　 dynamics 法 に よ る 焼鈍実験 を

行な い ，塑性変形 の 微視的過 程や 構造緩和 に 関す る 原子 過程 を明 らか に し よ うとす る 試 み が行

われ て い る 。

§4． 従来の研究 の 特徴 と問題 点

　 atomistic な シ ミ ュ レ ーシ ョ ン に関す る 最大 の 問題点は ， 当然の こ とな が ら，原子 間 の 相互

作用 ポテ ン シ ャ ル の 選 択に あ る
。 従来か ら用 い られ て き たポテ ン シ ャ ル ， （DVan 　der　Waals

結晶に 対す る Lennard −Jonesポテ ン シ ャ ル
， （ii）pseudopotential 法 に よる simple 　meta1 に

関す る ポ テ ン シ ャ ル
， （iiDイ オ ン 結晶に 対す る静電 ポテ ン シ ャ ル 十 Born −Mayer 型反 撥 ポ テ ン

シ ャ ル ・（iv）弾性定数・phonon 分散関係な ど の 物性値に 合致す る よ うに 定 め た い わ ゆ る empi −

rical 　potential が主要な もの で あ る 。多 くは 中心 カポ テ ン シ ャ ル で ある が ， （IDで は 体積依存

項 を含む 。（（iv）で も含 ませ る場合が あ る ．）そ の 他 ，
　 b・nd 　angle をパ ラ メ

ー
タ に 取 り入れ た

四 配位結晶に つ い て の ポ テ ン シ ャ ル ，遷移金属に つ い て d電子の 結合エ ネル ギーを tight−binding

近似 で 取 り入れ た ポテ ン シ ャ ル な どがある が ， い ずれ も parametric な もの で あ る 。
　 Gv）に 比

べ て （D （ii）（ili）は それぞ れ の 物質に 対 し て 比 較的精度 の 高 い ポテ ン シ ャ ル と考 え られ る。 しか

し，今まで の 格子 欠陥 の シ ミ ュ レ
ー

シ ョ ン の 殆ん どは ， （iV）の empirical 　potential を用い た

金属 を対象 と し た もの で ある 。

　完全結晶か らの 格子 変位が小 さ い 場合は ， 完全結晶 の 性質に 準拠 し て 定 め られ た empirical

potential が よ い 近似 に な る の は 当然で あ る が
， 転位や格子 問原子 ， 結晶粒界 の よ うに 原子 変

位が大 きい 場合 に は そ の 精度は全 く当て に な らな い
。

に もか か わ らず ， 格子 間原子 の 存在状態
＊

な ど定性的な 幾何学的情報に関 し て は ， 単純な ポ テ ン シ ャ ル に よ っ て 正 し い 予測 を して い た こ

とが明 らか に な っ て い る
。 こ の こ と は 次 の よ うに 解釈 され よ う。金属中の 複雑な 欠陥 の エ ネ ル

ギーを支 配 して い る の は，主 と し て接近す る 原子対間の 反撥ポ テ ン シ ャ ル で あ っ て ， 引力ポ テ

ン シ ャ ル は minor な寄与 しか しな い 。そ の た め に
， 格子 欠陥の 状態は金 属 の 種類に 比較的鈍感

で ， そ の 構造 はお もに そ の 金属 の 結 晶構造 と い う幾何学的因子 に よ っ て規 定 され て い る 。従 っ

　　 の　　　コ　　　■
て ， 適 当な原子 問 ポテ ン シ ャ ル に よ っ て ，欠 陥の 構造に 関 し て 第一

近似的な予測 が可 能に な っ

て い る の で あ る 。 こ の 点 は，実験 的な 側面 か ら い えば，例えば ， さま ざま な結合様式 に 基因す

るbcc金属 （ア ル カ リ金 属 遷移金 属 ， 金 属間化合物 な ど ）の 中 の 転位 が か な り共通 し た挙動

＊ fccお よび bcc中の 格子 問 原子 は，そ れ ぞれ ［100 ］split 型，［UO ］split 型の み が安定 で あ る とい うこ と は 15年以

　上 前 の シ ミ ユレ
ー

シ ヨ ン で 予 測 され て い た が ，それ ら が Huang 灘 L，
　channel ］ingなどで 実験 的 に確認され た の は

　 こ こ 4 − 5年の こ とで あ る。
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　 　　 　　 　　 　　 　　 　 　　 　　 　　 計算機 シ ミ ュ レ
ー

シ ョ ン に よ る格子欠陥研究 の 現状 と将来

を示す こ と ， ア モ ル フ ァ ス 金属 がす べ て 共 通 した動径 分布関数 を示 す こ とな どに 反映 し て い る 。

しか し ， 格子 欠陥 の 自己 エ ネ ル ギーの 値や ， 移動 の エ ネル ギーな ど定量的な面 で は ， シ ミ ュ レ

ーシ ョ ン で 得 られ る 値は殆ん ど信用 で きな い の が 現状で あ る 。

　 要する に
， 従来行 っ て い た特定物質に 関す る シ ミ ュ レ

ー
シ ョ ン は ， 実 は真 の シ ミ ュ レ

ー
シ ョ

ン で は な く， 同種 物質に 関す る 「モ デル 実験」 で あ っ た とい うこ とがで き る 。 そ の モ デル 実験

の 範囲 で は 大体 にお い て正 しい 結果 を与 え て い た の で あ るが ， モ デル 実験で あ る以上 定量性 は

ない 。 す なわ ち ， 同一種 属 の 結晶 に 関す る定 性的第
一近似的 な結果は正 し くて も， 例えば Cu と

Au ，
　Fe とMo の 間 の 物理量 の 差異 を論 じ られ る段階に は 至 っ て い な い の で あ る 。

　それ で は ， 今 日ま で行 わ れ た atomistic な計算は如何な る点 で 格子欠陥の 物 理 に 貢献 して来

た の で あろ うか 。 まず第
一に は ， こ の 種 の計算が行わ れ る以前に は ， 実体が殆ん ど把握で き て

い なか っ た ， 極端 に い えば雲 を っ か む よ うな対象で あ っ た 複雑 な格子欠陥 ， た と えば転位芯や

結 晶粒界 の 構造 ，照射損傷 に よる カ ス ケ
ー ドの 形成 な どが，そ の 精度は 別 として ， そ の 実体が

明確化され ， 視覚化 され ま た あ る場合に は概念化 され た とい う点が挙 げ られ よ う。 こ の こ と に

よ っ て ， そ の 後 の 実験 的あ る い は理 論的研究 に刺戟 を与 え ， あ る 場合に は そ の 指針 とな っ た と

い う功績 は 小 さ くな い と思 われ る。 さ らに 消極的な 意味で の 貢献 と して ， シ ミ ュ レ
ー

シ ョ ン と

そ の 後 の 実験事 実 と の 対比 の 結 果 ，
い か な る ポ テ ン シ ャ ル が ど の よ うな問題 に 対 し て 有効 で あ

る の か ， また ど の 種の 問題 に対 して 無力 で ある か とい う経験 を積ん で 来た こ とに よ り， こ の 種

の 研究 の 将 来 へ の 指針 を与 え て い る 点が挙げ られ よ う 。

　 もう少 し積極的な意味 で の 貢献 の 例 とし て ，筆者 も関与 し て い る た め 我田 引水 の き らい が 無

くもな い が ， bcc 金属 の 低 温 塑性 の 特異性 が ， 転位芯 の 挙動に 関す る シ ミ ュ レ
ー

シ ョ ン に よ っ

て か な グ 理解
”
す る こ とが 可能 に な っ た こ と，ア モ ル フ ァ ス 金 属 の 構造 が dense−random

packing とい う概念で 表現 で きる こ とが 明 らか に な っ た こ とな どが 挙げ られ よ う 。 点欠陥 ， 結

晶粒界に 関 して は ， 特 に 積極的な役割を果 した例は少 い よ うで ある 。転位 の 運 動に 関す る モ デ

ル 実験で は ， 点障害硬化機構 の 定量 性 に 貢献 し ， zipper 効果 な ど新 し い 概念 の 導入 に 寄与 し

て い る。

　総 体的 に は ， 筆者 の 見解で は ， 今 日ま で に 格子欠 陥の シ ミ ュ レ
ー

シ ョ ン に 投入 され た費用 と

労力に対 し て ， 現時点で 得 られ た物理的成果 は必ず し も pay す る もの で はな く， む し ろ そ れ は

今後 の 発展 へ の 投資 で あ っ た と見 る こ とがで きよ う。

§5． 将来へ の展 望

5．1　 ポテ ン シ ャ ル の 問題
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　 格 子欠陥の atomistic なシ ミ ュ レ
ー

シ ョ ン の 基礎 を なす の が ポテ ン シ ャ ル ， す な わ ちイ オ ン

相対位置 の 関数 と して エ ネル ギーをど の よ うに表現 す るか とい う問題 で あ る 。今後，理 論的立

場か らよ り精度 が高 く， しか も格子欠 陥の 計算機シ ミ ュ レ
ー

シ ョ ン が 現実 に 可能で あ る程度 に

simple な 表式 が種 々 の 物質 に つ い て 提案 され る こ とが強 く要望 され る 。 そ し て ，こ の こ とが

シ ミ ュ レ ーシ ョ ン 研究 の 将来 の 発 展性 へ の カ ギ を握 っ て い る と い っ て も過 言 で は な い か も知れ

な い 。

　 し か し ， 従来用 い られ て 来た か な D
“

い い 加減 な
”
中心 力 ポ テ ン シ ャ ル に よ る シ ミ ュ レ

ー
シ

ョ ン で も， 前節で述 べ た よ うに
， 結果 とし て 正 し い 知見 を与 え て い た面 も少な くな い

。 従 っ て ，

格子 欠陥 の あ る種 の 性 質，特 に欠陥の geometry に 関連 した問題 は ， 従来の empirical 　poten
−

tial で 充分役に 立 つ 結果 が得 られ る こ とを経験的に 会得 した の で あ る 。要 は， シ ミ ュ レ
ー

シ ョ

ン で 得 られた結果 の 内 ， 何が信用 で き何が信用で きな い の か を予 じめ認識 した上 で ，計算機実

験 の 目的を明確に す る必 要があ ろ う 。 先に も述 べ た よ うに
， 計算機実験に は特定の 物質 を対象

とし た真の 意味の 「シ ミ ュ レ ーシ ョ ン 」 と， 同
一

の 結合様 式お よび 結晶構造 を有す る
一

群 の 物

質を対象 と した 「モ デル 実験」 とに 大別で きる。前者は 定量性が要求 され る の に 対 し，後者で

は定量性は 問題で は な く， そ の 結晶群に 共通 した性質あ る い は法則性 を抽象す る こ とが 目的で

あ る 。 こ の 二 つ の 区別を明確 に意識 し て シ ミ ュ レ
ーシ ョ ン を行 うこ とが重要 で あ る 。

　現時点で は ， 格子欠 陥に 関 し て は前者 の 意味 の シ ミ ュ レ
ー

シ ョ ン は殆ん ど実現 して い な い
。

それ を意図 した研究 は数 多くな され て は い るが
， 実際に は後者の 型 の 研究 と考え る べ きで あ っ

た とい う事情 はす で に述 べ た
。 今後 エ ネル ギー

計算 の 精度 が上 っ た と して も，そ れ が近似的な

もの で ある以上，格子欠陥に 関す る 計算値 （形成 エ ネ ル ギー
， 移動 エ ネル ギー

，
パ イ エ ル ス

・

ポ テ ン シ ャ ル な ど ）に 関す る信頼性 を評 価す る こ とは難 し い で あろ う。 恐 ら くそ れ を判定する

唯
一

の 手段は次 の よ うな方 法で あろ う。す な わ ち ，
シ ミ ュ レ ー トす る 欠陥 と類似 （原子変位量

や原子 配列に お い て ）の 欠陥で
， そ れ に 関す る あ る物理 量 がす で に 実験的に確 立 して い る もの

を選 び ， そ の 値の 再現性 を確か め る 方法で ある
。 例え ば ， 転位芯の エ ネ ル ギー

計算 の 信頼性 は ，

同
一

ポ テ ン シ ャ ル を用 い て 計算 し た 点欠 陥の 形成 エ ネル ギーや移動 の エ ネ ル ギーの 値 の 精度 に

よ っ て チ ェ ッ ク す る の で ある 。

　
一

方，後者 の 「モ デル 実験」 は あ る結合様式や結晶構造に 特有の 共通的性質 を再 現す る もの

で，そ れは ポ テ ン シ ャ ル の 詳細 に 比較的 insensitiveな 筈で あ り ， 逆に ポ テ ン シ ャ ル に sensi −

tive な性 質は モ デル 実験 の 対象 と し て は 不適切で あ る 。 し か し ， モ デ ル 実験 の 結果 の 判定 は

や は り上述 の 方法を と らざ る を得な い で あろ う、す な わ ち ， 同種 の 性質で 既 知の もの を検証す

る こ とに よ っ て 未知 の 性 質に つ い て 得 られ た 結果の 正 当性 を主張 す る とい う， 経験的方法で あ
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　　　　　　　　　　　　　　　　　　　計算機 シ ミ ュ レ
ー

シ ョ ン に よ る格子欠陥研究 の 現状 と将来

る 。

　 な お ， ポテ ン シ ャ ル の 選択 の 問題 以外に
， 純粋 な計算技術上 の 諸問題 もま だ 充分改善の 余地

が残 され て い よ う 。 それ ら の 内，格子欠陥 proper の 問題 と し て ， 複雑 な欠陥 に なれ ば な る ほ

ど， 構造 の uniqueness の 問題が深刻 に なる 。す なわ ち ， 転位芯 の 構造や特 に 結晶粒界 の 構 造

な ど で は 一般に 多数 の 準安定な状態が存在 し うるた め ， 最安定状態 を見 出す る こ とは必 ず しも

容易で はな い 。初期条件 の 取 り方 ， 境界条件の 取 り方に な ど計算方法 に か な り依存す る 面があ

る の で ，
こ の 種 の 計算技術の 発展 も今後に期待 され る 重 要な課題で あ る。

　 以下 ， 今後に 発展 が期待 され る 具体的諸問題 を取 り上 げ て み た い 。

5．　2　 点欠陥

　比較的単純 な点欠陥， す な わ ち単体結晶 の 原子空 孔や格子 聞原 子 に 関 して は，第
一

原理か ら

の 計算精度が今後 ます ます高 くなる と考 え られ る の で ， こ こ で い うシ ミ ュ レ
ー

シ ョ ン の 対象か

らは除外すべ きで あ ろ う。 しか し欠 陥 ク ラス タ
ーや複合欠陥に つ い て の 問題 は シ ミ ュ レ

ー
シ ョ

ン に 頼 ら ざる を得 な い
。

　 ［di−vacancy ，
　tri−vacancy −一…

，
di−interstitial

，
　 tri−interstitia1… 一一な ど の 構造，そ の

　 安定性な ど コ

を従来 の 経験的手法 の 延 長 と し て シ ミ ュ レ ー
トす る こ とは ， 過剰欠陥 の 集合体 の 発生 ， 成長 な

どの 機構に つ い て の 基礎デ ー
タ と し て ， 照射 損傷の 理解 に 役立 つ もの で あ る 。

　点 欠陥 の 運動に 関連した 問題で ， モ デ ル 実験 に 頼 らな けれ ば な らな い もの も多い と思 われ る 。

　 ［ブ ロ ッ キ ン グ （固溶原子 周辺 に 同
一

の 原子 を寄せ つ け な い ）を伴 な う高濃度固溶体 中の 固

　溶原子 （例え ば金属 中の II）の 拡散係数 ］

　 ［母相 と拡散係数 の 異な る第二 相が ラ ン ダム に分散す るパ ー
コ レ

ーシ ョ ン 的 な 系に お け る不

　純物拡散 ］

な ど に 関す る シ ミ ュ レ
ー

シ ョ ン が 考え られ る 。そ の 他 ， 実際的な 問題 と して

　 ［原子炉第
一

炉壁 の よ うな高温 ， 重照射下に お け る照 射損傷］

に 関す る シ ミ ュ レ ー シ ョ ン な どは ， 実験が不可能な極端条件下 の 現象 に従来の 経験的 手法 を適

用 し うる問題の 一
つ で あ る 。

5．3　転位

　転位に っ い て 計算機シ ミ ュ レ
ー

シ ョ ン に 頼 ら ざる を得な い 重 要な問題 は，弾性論 の 適用不能

な転位芯に 関わ る問題 ， す な わ ち電子的構造 を含め たそ の 構造 ，
パ イ エ ル ス

・ポテ ン シ ャ ル
，

不純物原子 との 相互 作用 な どで ある
。 転位芯の 原子構造 に つ い て は，以前 は観察手段 を全 く持

た な か っ た ため ，
モ デ ル 計算に 全面的に頼 らな ければ な らな か っ た し ，

モ デル 計算 をチ ェ ッ ク
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す る 手段 もな か っ た の で あ る が ，最近 で は電子 顕微鏡技術 の 発 達に よ っ て 実験的 ア ブ ・
一

チが

か な りの 所 ま で 可能に な っ て 来た
。 まず ， ウィ

ー
ク ・ビーム 法 の 開発 に よ っ て 転位 の 拡張状 態

が精度よ く得 られ る よ うに な っ た の で，例 え ば ダイ ヤ モ ン ド構造 の 種 々 の 結晶 中の 転位 がす べ

て 拡 張 し て い る こ とが明 ら か に な り， こ れ ら物質中 の 転位 に 対す る考え方に 大 き な影響 を与 え

た の で あ る 。ご く最近 で は格子像観察に よ っ て 転位芯 の 原子 構造がか な りの 精度 で 求 め られ る

よ うにな っ た．但 し ， 転位線に 垂直な バ ーガーズ ・ベ ク トル 成分 の 原子変位 し か 観察で きな い

とい う制約があ る た め ，純刃状転位以外 の 転位 芯構造に 関 し て は 実験的に 解明す る こ とが 困難

で あ る 。そ こ で ， 刃状転位に つ い て シ ミ ュ レ
ー

ト し た結果 と格子像観察 を比較す る こ とに よ っ

て 用 い た原子 間ポ テ ン シ ャ ル の チ ェ ッ ク を行 な い
， そ の ポテ ン シ ャ ル で他 の 転位 の シ ミ ュ レー

シ ョ ン を行な うと い う方 法が考え られ る 。 対象 とす る 物質は従来 monatOlnic な金属が 殆 ん ど

で あ っ た が，今後は ，

　 ［金属に 限 らず非金属 ，化合物結晶中の 転位芯 の 構造に つ い て
， 上記 の 実験的チ ェ ッ ク を併

　 用 して求め る］

こ とが行な われ る で あ ろ う。

　 ［パ イ エ ル ス カ ，パ イ エ ル ス
・ポテ ン シ ャ ル ］

をシ ミ ュ レ
ー

シ ョ ン で 求め る こ とに 関 し て は ， そ の 定量性が今後 ど の 程度改善 され る か を予測

する こ と は難 し い が ， 実験 と比較す る こ と に よ る試行錯誤の 経験 を経て ， 次第 に 信頼性 が高 ま

る こ とが期 待 される 。パ イ エ ル ス ・ ポ テ ン シ ャ ル は結晶塑性に 関わ る 転位 の 最も基本的性質で

ある が ， た と えば fcc金属 中 の 転位 の パ イ エ ル ス ・ポ テ ン シ ャ ル が何故 IO
− 5G

（G ： 剛 性率 ）

と い う小 さ い 値 を示 すの か は全 く 「理解」 され て い な い の で ある 。10usG と い う小 さ い パ イ エ

ル ス カ を精度 よ くシ ミ ュ レ
ー

トす る こ とは計算技術上 か ら も現在の 計算機の 能力で は 不可能で

あ り ， 今後 の 計算機 の レ ベ ル ァ ッ プ も将 来 の 発展 に と っ て 重要な因子 で あ る 。

　 次 に重 要な 課題 と して

　 ［キ ン クお よ び キ ン ク対の 原子構造 ， そ の 自己 エ ネ ル ギーお よび そ の 移動 エ ネ ル ギー］

に 関す る シ ミ ュ レ
ー

シ ョ ン が あ る 。キ ン ク に関す る シ ミ ュ レ
ー

シ ョ ン に は か な り大き な 三 次元

結晶モ デル を用 い る 必 要が あ るため ， や は り現在 の 計算機 の 能力 で は不足 で ある 。 しか し ，
パ

イ エ ル ス 機構に よ る転位 の 運動 は ，キ ン ク対形成 とキ ン ク 移動 の 過程 を経て 行わ れ る の で ， 従

来 の string 　model を越 えて よ り深 く理解 す る （例え ば転位運動 の 活性化 エ ネ ル ギー
の 応力依

存性 な どに っ い て ）た め に は キ ン クに 関す る正確な 知識 は不可欠で ある 。

　 ［転位 と異種原 子 との 相互 作用 ］

は固溶体硬化機構や不 純物 の 偏析な ど の 問題 を定量的 に評価す る上 に 重要で あ る が ， 従来は 主
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　　　　　　　　　　　　　　　　　　　 計算機 シ ミ ュ レ ー
シ ョ ン に よ る格予欠陥研究の 現状 と将来

と し て 弾性 論 に基 づ く近似的 な取 り扱 い の み で あ っ た 。た だ し，転位 芯 の 状態がシ ミ ュ レ ーシ

ョ ン で 明 らか に な っ た の ちは ， そ れ と不純 物 との 相 互作用 の 問題 は シ ミ ュ レ
ー

シ ョ ン よ り は む

しろ理論計算の 範疇に属 す る 問題 か も知れ な い
． また ，

　 ［転位芯 に そ っ た原子 拡散 ］

の 問題 も実際的 な面か ら重要 な研 究課題 の 一
つ で あ る。

　 ［転位に 附随 した 局在振 動 に 関す る シ ミ ュ レ
ー

シ ョ ン ］

は転位に 関す る ダイ ナ ミ カ ル なシ ミ ュ レ
ー シ ョ ン の 内の 重 要 テ

ー
マ で ある 。そ れ は ， 転位運動

の 熱活性化 過程 を理 解す る上 に 欠 くこ と の で きな い 問題 だ か ら で あ る。

　転位 が関与 した も う少 し マ ク ロ な塑 性 の 問題 とし て ，

　 ［転 位の 集団運動に 関す る シ ミ ュ レ
ー

シ ョ ン ］

が ある 。 転位は 長距離の 歪 み揚 を伴 うた め ， 長距 離に わ た っ て 相互作用 しなが ら運動 し ， しか

も増殖 ， 消 滅を伴 い なが ら塑性変形が 進行 す る。こ の よ うな 複雑 な多体効果 の た め ， 高温で の

結晶の 定常変形 状態 ， 低温で の 準定常変形 状態 が ど の よ うな機構 で 実現 す る の か まだ よ く理解

され て い な い 。大容量 の 計算機に よ る 塑性変形 の モ デ ル 実験に よ っ て何 らか の 示 唆が得 られ る

もの と期待 され る。

5．・4　 結 晶粒界

　結晶粒界は ，二 っ の 結晶 の 方位関係 と粒界面方位がパ ラ メ
ー

タ とな る た め ， 結晶学的に 5 つ

の 自由度 を持 っ て い る 。 実際 に シ ミ ュ レ
ーシ ョ ン が行 われ て い る の はそ の 内の 傾角粒界 とい う

特殊な も の に 限 られ て い る し ， 将来 も恐 ら くそ れ以 外 の 粒界 を取 り扱 うこ とは 実際問題 と し て

殆ん ど不可能で あろ う 。 しか し ， シ ミ ュ レ
ーシ ョ ン が可能な 範囲の 中 か ら も， 何 ら か の 一

般性

を見出 し うる可能性 は あろ う。な お ， 刃状転位 の 場合 と同様 ， 傾向粒界 の 場合 は電子 顕微鏡 を

用 い た 格子 像観察に よ っ て 構造の 観察 が可能に な っ た の で ， 構造 をシ ミ ュ レ
ー

トす る の み で は

意味 がな く， 粒 界に 関す る種 々 の 性質 に 関す る シ ミ ュ レ
ー

シ ョ ン が今後に期 待 され る問題で あ

る 。

　 ［粒界構造 と エ ネル ギーの 関係 ］

に っ い て は対応粒界 と い う概念の 意味を明確に す る た め に も， ま た再 結晶過 程で の 集合組織 の

形成 の 問題 と も関係す る の で 重要 な問題 で あ る 。

　 ［粒界 へ の 不純物 の 偏析 と粒界 の 凝集力 ］

に 関す る シ ミ ュ レ
ー

シ ョ ン は粒界破壊 とい う実際的問題に 関わ る テ
ー

マ で ある が ， 転位 へ の 偏

析 の 場合 と同様 ， 不純物原子 と粒界 との 相互作用 に つ い て の 理 論的取 り扱い が課題 で あ る 。

　 ［粒界 拡散 ， 粒界 移動 ， 粒界辷 り］
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な ど に 関 して ダイ ナ ミ カ ル な シ ミ ュ レ
ー

シ ョ ン を行 うこ とに よ っ て 何 らか の
一

般的 な法則性 を

見 出す こ とは ， これ らが再結晶 ， 超塑 陸現象，高温 ク リ
ープ な ど の 機構 に直接関わ る の で ，そ

の 意義 は非常に 大 き い 。

5．5 　 ア モ ル フ ァ ス 金 属

　ア モ ル フ ァ ス 金属 の 構造に つ い て はす で に多 くの シ ミ ュ レ
ー

シ ョ ン が 試み られ ，現在実験 的

に 得 られ て い る 情報をか な りよ く再現す る こ とに成功 して い る 。今後は ， む しろ 実験的な面 で

の 進歩 を待ち な が ら， それ に応 じ て シ ミ ュ レ
ー

シ ョ ン に よ る構造 の identificationの 研 究 を進

めて行 くべ きで あろ う。 ア モ ル フ ァ ス物質 の ミ ク ロ 構造 は ， 実験 と シ ミ ュ レ
ーシ ョ ンが相補的

な役 割 を果す研究対象 の 典型 と考 え られ る 。

　構造に つ い て 信頼が置 ける モ デル が作成 され た次 の 段階の シ ミ ュ レ
ーシ ョ ン として

　 ［ア モ ル フ ァ ス 金属の 原子振動状態 ， 電子 の 状態密度の 計算 ］

を行 な い
， そ れ らがア モ ル フ ァ ス 特有の 構造 とどの よ うに結び つ い て い る の か を解明す る研究

はす で に 始め られ て い る 。 も う少 し実際的な 問題 と し て は

　 ［強磁性ア モ ル フ ァ ス 金属 の 磁気異方の 解明 ］

　 ［ア モ ル フ ァ ス 金属 の 塑性変形機構 の 解明 ］

な どの テ
ー

マ が あ り， 後者に つ い て はす で に か な りの 研究が行 なわ れ て い る 。ダイ ナ ミカ ル な

シ ミ ュ レ
ー

シ ョ ン の 例 と して

　 ［ア モ ル フ ァ ス 金属中の 原子 拡散機構お よ び ク リ
ー プ変形機構 コ

　 ［ア モ ル フ ァ ス 金 属特有 の 構 造緩和現象 の 解明］

な どは ， 結晶 とは 異な る ア モ ル フ ァ ス 構造特有の 現象 で あ り， atomistic な シ ミ ュ レ
ーシ ョ ン

の 果す役割は大 きい と考え られ る 。

5．6　 破 壊

　脆性破壊の 問題は ， 従来は 主 と し て マ ク ロ な観点か ら の 研究が主流 で あ っ た。破壊 の 発生 ，

進行 に 関す る atomistic な ア プ ロ
ー

チは近年米 国 で 研究が始め られた 。 こ の 問題は将 来性 の 大

きな 課題で ある と い え よ う 。

　 ［ク ラ ッ ク の 進行に 関す る atomistic な ア プ ロ ー
チ ］

は比較的大きな モ デ ル を必要 とす る 。特に ，転位の 発生 ， 運動に よ る塑性緩和 を伴 う場合に は ，

さ ら に 大規模 なモ デ ル を要す る ため ， 計算機 の 能力 の 増大が望 まれ る。

　 ［表面吸着に よ る脆性 の 促進効果 ］

に 関す る シ ミ ュ レ
ー

シ ョ ン も実用に 関わ る問題 と して
， そ の微視的機構 の解 明は重要で ある 。
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§6． 結　び

　シ ミ ュ レ
ー

シ ョ ン に は特定の 物質 の 特定 の 現象 を対象 とした真 の 「シ ミ ュ レ
ー

シ ョ ン 」 と
，

あ る物質群 を表現 す る モ デ ル あ る い は対象 を抽象化 した モ デル に関す る 「モ デル 実験 」 の 二 種

類の 研究があ る 。 従来行われ て 来た格子 欠陥に 関す る シ ミ ュ レ
ー

シ ョ ン は ， 前者 を意図 した 研

究で あ っ て も， 結局は後者 の タイ プ の 研究で あ る と見做せ る場合が殆ん ど で ある 。そ して ，そ

の 限 りで は概 し て 妥当な結果が得 られ て い た。 しか し ，
シ ミ ュ レ

ー
シ ョ ン の 結果 の 評価 を最終

的 に は実験に 委ね る の で あれ ばそ の 意義は小 さい 。シ ミ ュ レ
ー

シ ョ ン は ， 本来 ， 実験的 あ る い

は理 論的に 解 明す る こ とが 困難な 問題 を明 らか に す る こ とに よ っ て 始 め て 積極的 な意義が生 じ

る の で あ る が ， そ れ だ けに，そ の 得 られ た結果に 対す る信頼性 はそ れ ま で の 経験 と ， 関連す る

物性 との consistency に 頼 らざる を得 な い と い う宿命が あ る 。そ の 点，最近 の ミ ク ロ な観察技

術の 著し い 進歩が格子 欠陥 の 構造の あ る special 　case に っ い て は シ ミ ュ レ
ー

シ ョ ン の 結果 をチ

ェ ッ ク す る こ とを可能に し て お り， シ ミ ュ レ
ー

シ ョ ン の 信頼性 の 評価に果 す役割は 大き い と思

わ れ る 。

　格子欠陥の よ うに原子構造が 著し く乱れた 状態に 関 わ る物性 は ， 理論的 に は第
一

原理 か ら の

取 り扱 い が不可能で あ り， 実験的に は適切な研究手段 を持た な い 場合が多い 。従 っ て ，今後 も

格子欠陥分里予に お い て 計算機 シ ミ ュ レ
ー

シ ョ ン の 果 す役割 は ， シ ミ ュ レ
ー

シ ョ ン の 意味 とそ の

結果 の 適用限界 を見極 め つ っ 行 うか ぎ り ， 誠に 大 き い もの で あ る。

　最後に ，本テ
ー

マ に 関連 した単行本二 冊 を挙げる。

t ‘lnteratomiC　Potentials　 and 　Simulation　 of 　Lattice　Defects’
”

　edited 　 by　P．　C ．　Gehlen，

J．R ．　Beeler　 Jr．　and 　 R．1．Jaffee
，
　Plenum 　Press，　New 　York −London

，
1972 ．

ccJnteratomiC
　Potentialsαnd 　 Crystalline　Defects” edited 　 by ∫．　K ．　Lee，　The 　Metallur−

gical　Society 　 of　AIME
，
　Warrendale

，
　Pa．，1981．

表面物理 と大規模数値計算

東大 ・理 　塚　田 捷

§t． は じめに

表面物理 の 研究に お ける 大規模数値計算 の 役割に つ い て 概観 し て み た い 。表面 研究の 基礎 は
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