
Japan Society for Simulation Technology

NII-Electronic Library Service

Japan 　Sooiety 　for 　Simulation 　Teohnology

∬95

囲
柔軟構造体 ・ 複雑構造体の 変形解析の ため の
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ー シ ョ ン

中 谷 彰 宏
＊ ・中 谷 敬 子

＊ ＊ ・下 川 智 嗣
＊ ＊ ＊

　ABSTRACT 　Molecular　dynamics　method 　has　two 　essential 　features，　FirsL　it　is　based　on　the　formuiation　inv  lv−

ing　the　finite　deformation　framework ，　and 　it　is　applicable 　to　flexible　structures 　of 　which 　the 　geometrical　nonlinearity

is　remarkable ．　Secondly，　it　adopts 　the　precise　explicit　time 　integration　and 　it　can 　overcome 　strong 　history　dependent

properties．　Owing 　to 由 e　former　feature，　itis　advantageous 　for　the　deformation　analysis　of 　flexible　structures ．　The

latter　feature　is　useful 　for　the　deformation 　analysis 　of 　complex 　structures ．　From 　the　viewpoint 　of　such 　deformable

body　analysis ，　we 　review 　our 　molecu 且ar　dynamics　studies ：instability　of 　follower　force ，　surface −surface 　interaction　in

patterned　self −assernbled 　monolayers ．　and 　deformation　of 　nanocrysta 】】ine　rnetal ．　Finally，［he　atomistic 　simulations 　are

compared 　with 　the　model 　of　continuum 　 mechanics 　and 　the　role 　ofeach 　model 　is　discussed，

1．　 は じめに

　分子 動力学 （Molecular　Dynamics ；MD ）法で は，
一
般

に考察す る系に 含 まれ る 全 て の 分子
・
原子 の 配置 の 汎

関 数と して系全体の ポ テ ン シ ャ ル エ ネル ギーを表現 し，

配 置 の 変化 を 引き起 こ す 駆動力 を，そ れ に 対応 す る 熱

力学的力，す な わ ち
，

ポ テ ン シ ャ ル エ ネ ル ギー
の こ う

配 と して 評価す る，例 え ば，材料を内部 自由度 の ない

質量 m の N 個 の 原子 の 集合体 の 系と して モ デ ル 化す

る と
， 系 の ポ テ ン シ ャ ル エ ネ ル ギー

Φ は，原 子 座 標 g

＝（g
；，　g

！，＿．グ）の 関数で あ り，個 々 の 原 子 の 座標成分

の 変 化 に 関 連す る力 F 〔g ）は，Φ の こ う配 に よ っ て 評価

さ れ る．こ の 例 に対す る MD 解析 で は，　 q に 対す る 初

期条件が与えら れ た 初期値問題 に対 して
，運動方程式，

　　　礑 ・ ・ （・ト 寄　　　 （1＞

を数値的 に 時間積分す る こ と に よ り，原子 の 座標 q の

時 間発展を Lagrange的な描像 で 追跡す る．

　MD 法 は，本来，ミ ク ロ な現象を理解 し，統計力学

を駆使 して マ ク ロ 特性の 評価 に 結 びつ け る方法 と位 置

づ け る こ と が で きる が ，こ こ で は ，変形 や 力学特性 の

評 価 を目的 とす る変形構造体の 力学解析手法 と して の

MD 法 に応用 に つ い て 考え る．その よ うな視点 で 捉え

る と，MD 法 に は 2 つ の 大 きな特長が ある よ うに 思 わ

れ る．第
一

は，MD 法で は 単純な定式化 なが ら も最初

か ら本質的 に有限変形 を扱 う定式化 に な っ て お り，幾

何 学 的 非 線形 が 顕 著 な 問題 の 構造解析 を簡 単に 実施 で

きる こ と， 第．二は，時間発展を陽 に 扱 うの で，強 い 材

料非線形性 ・履歴依存性 を示す材料で あ っ て も簡単 に

構 造 解 析 が 実施 で きる こ とで あ る．例 え ば，仮 に 原 子

構造を連続体 の 代表点 と して 捉 え た場合 に 変位が多価

関数 に な る よ うな複雑 な 変形が 生 じる よ うな 問 題 も容

易 に 取 り扱 うこ とが で きる．

　本稿 で は，前者 を柔軟構造体 の 変形解析，後者を複

雑構造体の 変形解析と呼ぶ こ とに し，分子動力学法 の

適 用 に つ い て 考 え る．本 質的 に，こ の よ うな 定義 は ，観

察す る空 間的
・
時問的ス ケール に依存す る もの で あ り，

また，高分子 の 分子鎖 の 回転に よ る 二面角の 変化過程

を考えれ ばわか る よ うに
・
般に は両者を単純 に分けて

考え る こ とが で きない 場合もあ る こ と を注意 して お く．

Deformation　Analysis　of　Flexible　Structure　and 　Complex 　Struc−

ture　by　Molecular　Dynamics ．　By 　Akihiro　Nakatani （Osaka 　Uni−

versity ），Keiko ハTakatani 〔Osaka　Prefectural　CDIIege　of　Techno】−

ogy ＞and 　Tomotsugu∫himokawa （Ka 皿 azawa 　University〕・

　
，
大阪大 学大学院工 学研究科知 能 ・機能創成工 学専攻

艸 大 阪 府立工 業高等専 門 学校総 合工 学 シ ス テ ム 学科
ホ纏

金沢大 学大学院 自然科学研 究科シ ス テ ム 創成科学専攻

2．　 柔軟構造体の変形解析

　2，1　 エ ラス テ ィ カ問題

　上 述 の 定義 に 従 え ば，エ ラ ス テ ィ カ問 題 は 柔軟構造

体 の 解析例 の
一

つ で あ る．こ の 問題 は，単純 な構成式

（例 えば，第 2Piola−Kirchhoff応力 とGreen の ひず み の
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間 に線形関係）を仮定 し，端点 の 条件を与えた時 の ，弾

性線の 形状を決定す る 問題 で あ り，微小 ひ ず み だが 有

限 変位 で あ る とい う幾何学的非線形問題 の 典型で ある

（図 1（a ），（b）参照）．問題自身 は 占典的 だ が，長 い 線 の

端点だけ で 構造 の 変形 を コ ン トロ ー
ル す る 技術 は ，

カ ーボ ン ナ ノ チ ュ
ーブ の マ ニ ュ ピ ュ レ

ー
シ ョ ン

2）な ど

ナ ノ テ ク ノ ロ ジー分 野で も重 要 な問題の
一つ で あ る と

考え られ る ．こ の 弾性線 の 問 題 に お い て ，古典的 に は

ひ ず み エ ネル ギ ーは 曲率の 関 数 で 表現 さ れ るが ，軸線

上の 物体点 に適切な原子構造を仮定する と局所的な 原

子の 相対位置 の 関数 で 表現 す る こ とが で きる．次節で

は，こ れ と よ く似 た 例 と して ，トラ ス 構 造 で で きた 柱

の 大たわみ 問題 につ い て 示す．

　 2．2　非保存 力を受 ける柱 の 問題 3）

　 トラ ス 構造 （部材が 軸力の み を受 け，結 合部 で 回 転 が

自由な骨組構造）で は
，構造全体 の ひずみ エ ネル ギ ーは，

単軸荷重 を うけ る個 々 の 部材 の ひ ずみ エ ネル ギ
ー

の 総

和 で 与 え られ る ，部材 の 両端 の 節点 を原子 と対比 して

考 え る と，トラ ス の 変形解析 と
， 原子間相互 作用 に二 体

ポ テ ン シ ャ ル を 仮定 した 原子モ デ ル の 構造解析 と の 間

で ア ナ ロ ジーが 成立 す る．こ の よ うな着想 に 基 づ き，

MD 法の トラ ス 構造解析 へ の 適用 に つ い て 考える．

　同様の 問題 は 有限要素法 な どの 手法 で も解析可能 で

ある が，MD 法の 周辺 で は，コ ン ピュ
ー

タ
ー

の 発展 と

と もに，並列計算な ど に よ り大自由度の 問題が扱 える

ノ ウ ハ ウが 蓄積され て きて い る こ と に加え て，相空 間

の 面 積保存性 とシ ン プ レ ク テ ィ ッ ク （Simplectic）性 を兼

ね 備えた，力学系 の 運動方程式 を解 く数値解法 と して

特化 した数値積分演算子（Numerical　Integrator）に対す る

理論的な意味付 けが 進 み，様 々 な安定な ス キーム が考

案さ れ 発展 して い る．こ の よ うな背景 の も と ミ ク ロ シ

ミュ レ
ー

シ ョ ン 分野 で培わ れ た ノ ウハ ウが ，マ ク ロ 搆

造解析 に 効率の 良い シ ミ ュ レ
ー

シ ョ ン 手法 と して 転化

で きる 可 能性 が あ る．

　解 析 例 と して ，従 動力 を 受け る柱 ，
Beck の 柱 の 問題

を考え る，こ の よ うな 問題 で は，あ る条件下で フ ラ ッ

ターと呼ばれ る振 動 型 不安定挙動が 現 れ る こ とが 知 ら

れ て い る．図 2は ，解 析 モ デ ル を示 して い る （図 は 実際

に フ ラ ッ タ
ー

を生 じた時の 解析結果 の ス ナ ッ プ シ ョ ッ

トで ある ）．

　図 2 の 構造 は，図 3（a）に示 す
一

端 固 定 で 自由端 に 従

動力 を受ける 理想化 され た 問題 の 具 体例 とみ なす こ と

が で きる．図 3（b）は，MD 解析 の 結果得 られ た荷重 P

三18kN，減衰係数 γ
；10kglsの 場合の フ ラ ッ タ

ー
の 様

子 を一
定 シ ン ク ロ の ス トロ ボ 撮影風 に 表示 し た も の で

あ る．図 3（c）に 示す よ うに
一

定振幅で 振動 して い る 様

子が わか る．こ の 時の 振動 モ
ードは 柱 の 無負荷時の 固

有 振 動 数 とは 異 な っ て い る．図 3（d）は，MD 解析 の 結

果得られ た荷 重作用点の 変位 と時間の 関係か ら，周波

数解析 を行 な っ て 得た従動力 と固有振動数 の 関係 を示

して い る．P く 10kN の 領 域 で は，2 つ の 固有振 動 の 重

ね合わせ で表 現 さ れ て い た が ，荷重 を増加 させ て ゆ く

と P ≡ 10kN 近傍で こ れ らの 区別 が で きな くな り，
一

つ

の 振動数 の フ ラ ッ ター現象へ と移行 す る．こ の よ うな

接線従動力に対して は，Beck に よ り，フ ラ ッ ターに 対

す る 臨界荷重 が，

　　　P・・2… 5・9・男　 　 　 （・）

で 与えられ て い る．こ こ で考えて い る構造は，長さ 1＝

10m の 等価曲げ剛性 は ，　EI ＝4．7501 × 104　Nmz で あ り，

P ．＝9．52kNとな り，フ ラ ッ ターに移行 した荷重値は 理

論値 と良 く
一

致す る こ とが わ か る．

　図 3（d＞，（f＞は荷重作用点が 描 く軌跡 を床面 に投影 し

た 図 で あ る．初期 に
一

定面内 で振動が 起 こ っ て い た も

の が，微小 な擾乱 に よ っ て あ る 条件下 で は 時間ととも

に 面外振動 に 移行す る ．こ の よ うな 3次 元 的 な 運動 に

図 1 　エ ラ ス テ ィ カ 問題，（a），（b）は模 式図
D

図 2 　ロ ケ ッ ト推力 を 受け る トラ ス 構造の フ ラ ッ タ ー
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つ い て は こ れ まで ほ とん ど議論されて い ない が ，こ こ

で 示 した よ うな MD 法を用 い た シ ミ ュ レ
ー

シ ョ ン が新

しい 問題 を提起す る 可 能性 が あ る ．

　2 ．3　自己組織化単分子膜 の 摺動特性 の 検討
4i

　長鎖 ア ル キ ル 化合物 と固体 を反応 させ る と 自発的に
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高 い 配向性 を持 つ 分子膜が形成 され る．こ の 白己組織

化 の 過程 で 形 成 され た 膜は
， 自己組織化単分了

・
膜 （Self

Assembled　Monolayer；SAM ）と呼 ば れ る．様々 な種類の

SAM が 発 見 さ れ て い る が，なか で も水素終端の シ リコ

ン 表面 上 に規則 正 し く配列され た ア ル キ ル 単層膜の 共

有結 合 膜 は，バ イオ セ ン サ
ー

や 半導体 テ ク ノ ロ ジーへ

の 応 用 を始 め とす る 幅広い 応用 の 可能性 か ら注 目 を集

め て い る．一
方，そ の 力学的機能 に注 目した利用法 と

して マ イ ク ロ マ シ ン ・ナ ノマ シ ン （MEMS ，　 NEMS ）の

摩耗，接着，摩擦 を減 少 させ る コ ーテ ィ ン グ 層 と し て

の 役割が 考 え られ，様 々 な研究が 行 なわ れ て い る
i’fi’1．

　図4 は ，SAM の 模 式 図 と コ
ー

テ ィ ン グの 概念を示 し

て い る，こ の よ うな 系 の 特性 を知 る た め の 手 が か りと

して，SAM を表面 に 有す る 2 つ の 基板 を押 しつ け て 相

対 的 に 摺動 させ る 際の 構造変化 と摺動特性 を評価す る．

　SAM の 生 成 パ ターン を制御 して 表面 に で きる ポ テ ン

シ ャ ル場の周期性を制御する こ とができれば
，

この よ

う な摺 動 特 性 を制御する こ とが で きる 可能性 が ある。

す な わ ち，図 5 （a ）の よ う に ltド同 じ パ ターン で ミス

フ ィ ッ トの な い もの を摺動させ る と，ポ テ ン シ ャ ル の

［llと 谷 を 乗 り越 え る際 の 力の 変化が 大 きくな りス

テ ィ ッ ク ス リ ッ プの よ う な 挙動 が 現 れ る の に 対 して ，

図5（b〕の よ うに E下面 で ミ ス フ ィ ッ トを作 る こ と に よ

り，Frenkel −Kontorova 型の ポ テ ン シ ャ ル が作られ ，結

〔e ）

図 4　 自己 組織 化単分子膜 に よる コ
ー

テ ィ ン グの 概 念

ぐ，’　　 　　ドノ　　　 　　　　 　　　　 　　 ででf

− 、AM 　 鑼
　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 S口b＄trate　　 瑟 羅 灘顳　　 ．

substra 宦eSAM

詔

図 3　接線従動 力 を受 ける Beck の 柱の 問題．（al モ デ ル 模

　 　 式 図，（b）変形形 態の ス ナ ッ プ シ ョ ッ ト，（c ）荷重 作

　　 用 点の 変位 と時刻 の 関 係，（d）荷重 と 固有振動 数の 関

　　 係，（e ｝変形初期 の 面内振動，（f）面 外振 動 へ の 移行

（a ）

substrateSAM

　　セ　　セ　　　　　　　　　　　　　　　　　じ　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　

一 、AM
　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 substrate

（b＞ 〔c）

図 5 　ミ ス フ ィ ッ トに よ る 鞍 点 の 導入 ，〔a ）．（b）は ミ ス

　 　 フ ィ ッ トが な い 場 合 と ある 場 含に 作 ら れ る ポ テ ン

　　 シ ャ ル 場 の 模 式 図，（c）は ミ ス フ ィ ッ ト を応 用 した

　 　 Van　der　Waalsベ ア リ ン グ
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果的に よ り小 さ な力 で 運動が 可能 とす る メ カ ニ ズ ム を

考える こ とが で きる と予想 さ れ る ，こ れ は ，格子 すべ

りに お け る 転位 の 役割 と似て お り，実際，図 5（c ）の よ

うな ミス フ ィ ッ トを応用 した Van　der　Waalsベ ア リ ン グ

も研 究 され て い る ，

　 こ こ で は，Au （11D 基 板．h の SAM と，　 Si（111 ）基板

上 の SAM との 相互 作用 に つ い て 考える．Au （m ）面 と

Si（111）面 で は ，格 了 定数 の 違 い か ら上 述 の ミス フ ィ ッ

トが 現 れ る．加 え て，Au （111）面 で は 結晶学的 に 等価

な サ イ トすべ て に均質に SAM が 形成 さ れ る が ，　 Si

（ILI ）面 で は ，最 もエ ネル ギー的 に 安定な 結合 状 態は

SO 　
°f・ の シ リコ ン が 共 有 結 合 を して い る 状 態 で あ り，異

力性が あ る こ とが 分 っ て い る 7／，

　解析は分子動力学法を用 い て 行な う．基板は剛体と

し，SAM 内 の 高 分 子 連 鎖 構 造 の 全 ポ テ ン シ ャ ル エ ネ ル

ギ
ー

は ， 結合相互 作 用 ポ テ ン シ ャ ル と非結合相 互 作用

ポテ ン シ ャ ル の 和 で 表現 され る と仮定す る．結合 相 互

作用ポ テ ン シ ャ ル は ，結合丿丿に よ る 項，結合角 の 曲に

よ る 項 ，
二 平面 の ね じれ の 項の 全 て の 組み合わせ の 総

利 で 表現 さ れ る と仮定 し，経験的 に 表 わ さ れ て い る

MM3 パ ラ メ
ーターs）を 用い る ．一

方，非結合相互 作用

と して ，6−12　Lennard−Jonesポ テ ン シ ャ ル で 表され る

Van 　der　Waals 〔VdW ）ポ テ ン シ ャ ル を考 える ．こ こ で

は，結合相互 作用 に 関係す る 原子 ど う しで は ，非結合

相互 作用 は ない もの とす る ．こ の 研究の 解析 にお い て

は cut −off 値は 9A と し，　Switching関数 を 8．IA か ら導 入

して ，徐 々 に VdW 力 を 減少 させ て い く こ と とす る ，こ

れ らの ポ テ ン シ ャ ル に 加 え て ，基板 か らの 影響を考慮

した ポ テ ン シ ャ ル を用い る．

　 解 析 は，第
一

段 階 で 上 面 を F面 に 近 づ け る z 方向 に

h だ け接 近 させ ，第「 段 階で 8psの 分子 の 構造最適化 を

行ない ，第三 段階で 下 面を固定 して お い た まま，上 面

を 100m ／s で 動 か し て 摺 動 特 性 を 計 測 す る ．摺 動 特 性 の

方向依存性 に つ い て 検討す る た め に
， 第三 段階で の 上

面 を すべ らせ る 方向を面内で e＝ 　O．　30，　90
一
と変化 させ

る．

　図6 と図7 は
，
そ れ ぞ れ Au 基板 ど う し

，
Si基板 と Au

基板 の 摺動時 の 応力 と相対すべ り量 の 関係を示 して い

る ．こ こ で 応力 は変位 を拘束 して い る 原子 に は た ら く

力 を実効面積 で 除 した 値 で 評価 し て い る ，Au 基板 ど う

しの ミス フ ィ ッ トが な い 場合，SAM を構成す る 分子鎖

の 間隔 に 対応 す る 周期運動 が 現 れ る ．一方，Au と Si基

板 を摺動 させ た 場 合 に は，緩和が 急 速 に 起 こ り，応 力

変化 は ほ ぼ一
定 に な り，Au 基板 ど うしに 比べ て 応力変

動量 も小 さ い こ とが わ か る ．

3．　 複雑構造 体の 変形解析

　3．1 構成式 の 選択 の ス ケ ール 依存性

　構成 関 係 式 は，材 料 に 固 有 な 応 答特性 を表現 す る た

め に，運動学的 （幾 何 学 的 ）量 と力学 的 量 を関係づ け る．
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い わ ば ，自由エ ネ ル ギー
表現 に 相当す る．決定の 原 埋 ，

局所作用 の 原理 ，客観性の 原理 など，構成式が満たす

べ き前堤 に は 様 々 な 仮 説 が 設 け られ る ．

　塑性変形は，微視的 に みれば結晶の すべ り，双晶変

形，拡散過程 とい っ た 著 しい 不均
・
変形 を と もな っ て

い る に もか か わ ら ず，多 くの 塑性理論で は，物体点 の

近傍 に位置す る点 の 運動が十分 に なめ らか で ，物体点

の 運動 と変形 こ う配の 履歴 に よ っ て 特徴づ け られ る と

す る 仮定，す な わ ち，単純 体 （simple 　material ）の 仮定 が

用 い られ て い る．こ れ ら の 不均
一
変形 を微視的 に 見れ

ば，
一

般 に，カ オ テ ィ ッ ク で あ り単純体の 仮定 は 成 立

しえ な い か ら，こ の 仮 定 が 持 ち こ まれ た 構成式 を 用 い

る限 り，こ れ らの微視的不均 変 形を力学の 問題 と し

て 陽 に扱 うこ とは難 しい ，と こ ろ が ， MD 法 で は
， 原

子 の 結 合 の 切 断 と 再 構 築が 自然 な形 で モ デ ル 化 され る

た め ，微視的 な変形 メ カ ニ ズム を調べ る道具 と して 簡

単に用 い る こ とが で きる．次節 で は ，
こ の よ うな問題

へ の 応 用 と して ナ ノ 多結 晶 の 塑 性 変 形 につ い て 述 べ る．

　3．2　ア ル ミ ニ ウム ナ ノ 多結晶体の 変形
9 ／

　 ア ル ミ ニ ウ ム ナ ノ 結晶体 の 変形解析 の 例 を示す．原

子問相 耳 作用 と して Mishin らの 原 r埋 め 込み 法
1〔” を用

い ．2 次 元 的 に 結酷粒 を 配 置 した モ デ ル に 対 して 行 な

う．平均結晶粒径 は約 5nm で あ り，8個 の 結晶粒 を lunit

と して こ の ユ ニ ッ トを 12 × 12配 置す る た め 1152個 の

結晶粒 か ら構 成 され る （約 170 万 原
．
」
二

）．モ デ ル の ・亅
．
法

は 1．1 × 120 × 207nm で あ り，全 方向 に 周期境 界条件

を 適用 す る．500fs ご と に 0．0004 の 引張 ひず み を
Jj・え

る こ とで ，引張変形解析 を実行 す る，後の 解析結果 は

こ の 引張 ひずみ の 公称値 で 変形の 桂度 を表 す もの とす

る．な お，変形 は平面 ひ ず み 条件 を仮 定 し，試験 片の

横 方 向 の 収 縮 は
・
様 と し法 線 応 力 成 分 を零 に な る よ う

に セ ル 長 を制御 す る．解析温 度 は 100K，300K ，5〔〕OK

の
一定条件で 行 な う．rcc，　 hcp と欠陥構造 は第一

隣接

原 子 の 幾 何 学 的 な情 報 を 用 い て CNA ア ル ゴ リ ズ ム
11’

で 分類す る，

　図 8（a）に ε＝0．12 に お ける 原 f構造 を 示 し，図SLb）

に 粒 A の 結 品 方 位 の 変化，図 8 （c 〕に ひ ずみ 0．00 か ら O．12

に お け る 相当ひずみ，図 8（d｝に ひ ず み O．OOか ら0．12に

お け る変 位勾配 の 反 対称成分 ω を絶対値 で 小 す。図 8　　　　　　　　　　　　　 しL
〔a ）の 粒C と粒D の 縞模様 の ず れ や，pa　8　｛lc）の 相 当ひ

ず み が こ の 領域 に 大 きな値 を示 して い る こ とか ら，粒

界す べ りが 生 じて い る こ とが 確 認 で きる．図 8 〔a｝の 粒

内 の 縞模様 の 変化 よ り，粒界すべ りと同時 に ，粒 界会

合部 の 幾何学的 な ミ ス フ ィ ッ トを緩和す る メ カ ニ ズ ム

と して，粒 A は 反時計回 り，粒 B．B
’
は，時引 Fu］りに 回

転 し て い る こ とが 確認 で き る．こ の と き，図 8Cc）の 粒

内A，B に 大きな相当 ひ ず み が 存在 しない こ と
， 図8 （d｝

の 匝 iが 粒内で 大きい こ とか ら，粒内の 結晶す べ りを

伴 わ な い 粒 回 転 で あ る こ とが 理 解 で きる ，

　図8（e ｝に σ鯲 加 らに よ っ て 提案 され て い る粒界す べ

りに よ る粒回転 メ カ ニ ズ ム の 概略図 を 示す
】11．せ ん断

変 形 を受 け る と き
．
左側 の 粒界か ら 粒界すべ りが 生 じる

と す る．こ の と き粒界内の バ ー
ガ
ース ベ ク トル は

， 粒

界面 に 平行で あ る．こ の 粒界すべ りに よ る バ ーガ ース

ベ ク トル が 三 重 点で 粒界而 に垂 直ノ∫向の べ ーガ ース ベ

ク トル に 分 解 さ れ，そ の 後 ，粒 界面 に沿 い 転 位 が ヒ昇

運動 を彳Jな い 〔こ こ で は回位対 と見 なす こ とがで きる L

再 び 三 重点 で 合成 され ，粒界面 に 平 行 な バ
ー

ガ
ー

ス ベ

ク トル 成 分 を持 つ 転 位 と な り，粒 界 す べ り を生 じる．

そ の と き，中央の 粒 と L 下 に隣接 す る 粒問に ず れ は 生

じず ，そ れ ぞ れ 反対力向に 粒 回転す る，Gutkinらの メ

カ ニ ズ ム は，MD 計算 に よ り得 ら れ た 図 8（a ）に 示す 変

形 を良 く説 1列して い る．三 重 点間の 距離 が 短い ナ ノ結

晶 に お い て は，粒 界す べ りに よ り生 じ る ミス フ ィ ッ ト

を ア コ モ デ
ー

シ ョ ン す る メ カ ニ ズ ム と して 粒 界 内 の 彰、

位 ヒ昇を伴 う粒の 回転が考え られ る．

　図 9に ひず み 0．12に お け る，各結晶粒 の重心が均質

変 形 した 場 所 （黒 丸 〕と実 際 に 塑 性 変 形 した 場 所 か らの

〔e ） τ

　

→

〒

図 8 　粒径 5nm の A1 ナ ノ結晶 の 変 形 （ひず み ε ＝O．12｝．［．a ）「亰
「
F 配 置，　 Cbl）結 晶粒 A の 配 向 Cε ＝O．OO　and 　e，　12），　 Cc）相当 ひず

　　 み の 分布 〔ξ＝0．OO か ら U．12 まで 〕，1：d）変位 こ う配の 反対称 成分の 分 布 1ω 」〔蛭 ＝0．00 か ら ｛〕．12 ま で ｝，　 rc｝粒界す べ ll

　 　 と結 晶 粒 の 園 転
12 ，
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図 9　結 晶粒 の 重心 の 運 動 と して 見 た 変 形 パ ダ
ー

ン （初期

　　 か ら，ε ＝0．12 まで ｝．1：a ）IOOK ，（b＞300K ，（c ）500K ．

ずれを示す．ず れ は実際の 値 を4倍 に 拡大 し て い る ．四

角で 示 して い る 領域が lunitの 領 域 で あ る．図 9 よ り1司
じ構造を した uniI の 周 期 的 な構造 に も関 わ らず，長距

離 に 及ぶ 粒集団挙動が 確認 で きる．また，温度 が 高く

な る 程，矢印 で 示 した 変形 パ タ ーン の 規 則 性 が な く

な っ て い る こ とが確認で きる．こ の よ うな粒集団挙動

は，原子搆造 レ ベ ル の 粒界すべ り・移動 ・拡散よ りも

マ ク ロ な メ ゾ ス ケ
ー

ル 現 象 で あ り，そ の 発 生 機構 や マ

ク ロ 特性 へ の 影響 に つ い て の研 究 は まだ ス タート した

ば か りで あ る．

　な お SAM 摺動解析 の 結果 の
一

部 は，大 阪 大 学大学院

学生 神崎仲彦君 に よ る もの で あ る こ とを記 し謝意を表

しま す．

4．　 お わ り に

　 原子 シ ミュ レ
ー

シ ョ ン が，著者らの 専門分野 で ある

材料力学分野で 行 な わ れ て い る 解析 と ど の よ うに 関 連

す る の か を 考え なが ら，分子動丿丿学法を複雑構造体 ・

柔軟構造体の 変形解析 に 用い る とい う観点から著者 ら

の 解 析 例 を紹介 して き た．こ こ で 例 を挙げた 構造 よ り

ももっ と 柔軟 な あ る い は，複雑 な構造の 変形 を取 り

扱 っ た 研究 は 数多あ り，その 多 くは 従来 の 変形理 論 で

は ア ブロ ーチ す る こ とが 難 し い 問題 で ある ．こ の よ う

な 問題 に対 して 原子 シ ミ ュ レ
ー

シ ョ ン の 果たす役割 は

大 きい と期待 され る．

　
一一
方，MD 法 そ の もの は ，本 来 ，物 理 ベ ース の モ デ

ル に 基 づ い て お り，連続体 モ デ ル ベ ー
ス の FEM の よ う

な偏微分 方程式の 数値解法 とい っ た 般 性 は 期待 で き

ず，変形体 を扱 うと い っ て も出 発 点 は全 く異 な っ て い

る ．しか し なが ら
， 例えば，等方弾性体 を表現す る た

め の 原子間ポ テ ン シ ャ ル の 開発
131

や，離散力学 モ デ ル

の 設計分野へ の 応用
］4），原子問ポ テ ン シ ャ ル の 基 づ く

連 続 体 モ デ ル 15】な ど の 研究 に 共通 して 見 ら れ る よ う

に，原子モ デ ル と連続体 ベ ー
ス の 計算力学モ デ ル との

関 わ り を 考え る こ とに に よ っ て ，共通点を見い だす こ

と が 叮能 に な る，逆 に構造 の 持 つ 離散性が 性質に 密接

に 結 び つ く場 合 の 理 解 も深 まる と考 え られ る ，
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