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論文内容の要旨

本論文は，アモルファス金属の特性の原子レベルの発現機構に検討を加える目的で行なった，分子動力学法を用い

た研究の成果をまとめたもので， α-鉄結晶体の加熱・急冷過程シミュレーションによるアモルファス構造の生成機

構，得られたモデルを用いたアモルファス金属の機械特性の評価，さらにモード I 型き裂の進展特性について述べた，

以下の 6 章から構成されている o

第 1 章では，アモルファス金属の材料特性，特に，結晶体とは異なる特異な構造とそれが原因となって発現する機

械特性，および，その実用上の意味なと、について，これまでの研究成果をまとめ，本研究の目的と意義について述べ

ている。

第 2 章では，分子動力学法について，原子構造の動的変化を追求するためのシミュレーションとしての位置づけ，

具体的な解析手法を示し，あわせて，解析結果より力学特性を評価するための方法について述べている。

第 3 章では，結晶構造からアモルファス構造を作成するための，加熱・急冷過程のシミュレーション結果について

述べている o α-鉄結晶を加熱，融解した状態から急冷し，過冷却状態を経て得られた構造に対して，構造解析と

Voronoi 多面体解析を行ない，アモルファス構造が得られていることを確認するとともに，微視的内部応力の分布と

Voronoi 多面体の体積の関連について検討を加えている o

第 4 章では，第 3 章のシミュレーションにより得られたアモルファス金属モデルに対し，単軸および二軸の引張り

および圧縮変形を加えた下で生じる構造変化の特徴について検討した結果について述べ，原子クラスタとして集団的

に生じる構造変化による変形メカニズム，非弾性変形開始点(降伏点)の応力の多軸性の影響と履歴依存性，予負荷

を受けたことによる剛性の低下を明らかにしている o さらに，自由表面を持っそデルに対して単軸引張変形解析を行

なって，せん断すべり形の局所変形が発生することを示し，そのメカニズムについてを考察している o

第 5 章では，アモルファス金属中にき裂を導入し，モード I 型の荷重条件下での原子の運動， き裂先端近傍の応力，

および，ひずみ分布を詳細にしらべることにより，き裂の鈍化，進展が，結晶体とは異なったメカニズムで生じるこ

とを明らかにしている o さらに， Gurson モデルを用いて行なわれた損傷力学理論に基づく解析結果と比較し， き裂

先端の変形特性が定性的に一致することを示している o

第 6 章では，本研究で得られた主要な結果を総括し，今後の展望を述べている D
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論文審査の結果の要旨

アモルファス金属が，結晶金属と異なる特有の力学特性を発現する機構については未だ不明な点が多く，材料設計

上，幾多の問題が残されているo 本論文は，加熱・急冷過程の分子動力学シミュレーションにより生成したアモルファ

ス構造に対して，外荷重を負荷した下での原子配置の変化を詳細に追跡することにより，材料中に出現・消滅する秩

序・無秩序構造の変化と種々の力学量との関連を明らかにし，アモルファス金属に特有の力学特性と変形・破壊のメ

カニズムに検討を加えたもので，得られた主な成果を要約すると次の通りである。

(1) α 鉄結晶の加熱・急冷過程における原子構造に対して，動径分布関数の検討および Voronoi 多面体解析を行な

い，アモルファス構造を生成する過程の詳細を明らかにしている。

(2) 静水圧応力と Voronoi 多面体の体積との聞には強い相関があり，特に，アモルファス中に多数含まれる 13原子

20面体構造に対する(0 . O. 12. 0) Voronoi 多面体の体積が，他の種類の多面体に比べて小さく，かっ，そこ

では大きな圧縮の静水圧応力を生じていることを見出しているo

(3) 単軸および二軸の，引張りおよび圧縮変形下でのアモルファスの構造変化の特徴について検討した結果より，変

形の進行によってもアモルファスの基本構造は保持されるが. 13原子20面体構造の崩壊と新しい 5 角形ピラミッド

クラスタが生成することを見出し，非品質性を保持する変形メカニズムは， このような 5 回対称構造の崩壊と生成

によることを示しているo

(4) 種々の予負荷を加えた後の弾性係数および非弾性変形開始点(降伏点)の変化と原子構造変化を調べ，アモルファ

ス金属の力学的特性は13原子20面体構造と密接に関係しており，その構造の崩壊に伴って，系の剛性および降伏点

が低下することを明らかにしている。

(5) アモルファス金属中のモード I 型の荷重条件下でのき裂先端近傍の原子の運動，応力および，ひずみ分布の変化

を詳細に調べることにより，アモルファスにおいては結晶体と比較して，異なったメカニズムでき裂の進展・鈍化

を生じることを確認している。

以上のように，本論文は，アモルファス構造の生成と外荷重を負荷した下での原子構造の動的変化を詳細に解析し

微視的構造変化と巨視的力学特性の関連を明らかにしており，得られている成果は材料工学ならびに計算物理学に貢

献するところが大きい。よって，本論文は，博士論文として価値あるものと認めるo
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