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論文審査の結果の要旨

金属結晶材料の変形特性は、内部の原子レベル欠陥の挙動に支配されているため、その詳細な理解l之は原子モデリ

ング法による解析が有効である。しかしながらダイナミクスを取り扱う原子モデリング法は解析可能な時間が短く、

原子拡散をはじめ、原子振動に比べて長い時間で起こる材料変形に寄与する各種スローダイナミクス現象を捉えるこ

とができない。本論文では長時間の原子レベル欠陥挙動の解析が可能な時間拡張原子モデリング法を開発し、それを

用いて金属結晶材料中の原子拡散ダイナミクスの詳細を明らかにすることを通じて、原子拡散挙動と金属結晶材料の

機械的特性との関係を明らかにしている。学位論文は全 5 章から構成されている。

第 1 章で序論を述べ、第 2 章では本研究で開発した時間拡張原子モデリング手法adaptive boos t法の理論と計算機

上での実現法について述べている。開発したadapt i ve boos t法では、位相空間での存在確率分布を分子動力学法によ

る位相空間サンプリングにより評価し、その存在確率分布から自由エネルギー曲面を平坦にするブーストポテンシャ

ルを求める。そしてとの平坦になった自由エネルギー曲面に対して分子動力学計算を実施することで、原子レベルの

長時間解析を可能としている。本章の後半では、 α鉄中の炭素拡散の解析やとれまでの手法との比較を通じてadapt i ve 

boost法の有効性を確認している。第 3 章では開発したadapt i ve boos t法を用いた α鉄中の転位付近での炭素拡散現象

の解析について述べている。その中で、転位と炭素との協調運動の存在や、転位芯での侵入型固溶原子の高速拡散方

向が従来から述べられてきた転位芯方向ではなく結晶のすべり方向と共役な共役すべり方向であることを明らかにし

ている。第4章では拡散によ って支配されているナノ金属結晶のクリープ変形のメカニズムを、分子動力学計算を用

いて明らかにし、ナノ金属結晶のクリープ変形の構成方程式を提案している。最後に第 5 章で結論を述べている。

このように本論文では時間スケールの壁を超えるための手法を提案し、これまで計算によって取り扱われてこなか

った固体材料中の拡散現象の解析を可能とするとともに、解析結果から材料変形に関連した幾つもの重要な知見を得

ており、博士(工学)の学位論文として価値あるものと認める。
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金属結晶材料の変形特性は，内部の原子レベル欠陥の挙動に支配されているため，その詳細な理解には原子モデリン

グ法による解析が有効である しかしながらダイナミクスを取り扱う原子モデリング法は解析可能な時聞が短く，原

子拡散をはじめ，原子振動に比べて長い時間で起こる材料変形に寄与する各種スローダイナミクス現象を捉えること

ができない 本学位論文では長時間の原子レベル欠陥挙動の解析が可能な時間拡張原子モデ、リング法を開発し，それ

を用いて金属結品材料中の原子拡散ダイナミクスの詳細を明らかにすることを通じて，原子拡散挙動と金属結晶材料

の機械的特性との関係を明らかにしている.学位論文は全 5 章から構成されている

第 1 章で序論を述べ，第 2 章では本研究で開発した時間拡張原子モデリング手法 adaptive boost 法の理論と計算機上

での実現法について述べている.開発した adaptive boost 法では，位相空間での存在確率分布を分子動力学法による

位相空間サンプリングにより評価する そして，その存在確率分布から自由エネルギー曲面を平坦にするブーストポ

テンシヤノレを求める.この平坦になった自由エネルギー曲面に対して分子動力学計算を実施することで，原子レベル

の長時間解析を可能とする.最後に ， a 鉄中の炭素拡散の解析やこれまでの手法との比較を通じて adaptive boost 法

の有効性を確認している 第 3 章では adaptive boost 法を用いて臼鉄中の転位付近での炭素拡散現象の解析について

述べている.転位芯での侵入型固溶原子の高速拡散方向が，従来から述べられてきた転位芯方向ではなく，転位のす

べり方向と共役なすべり方向であることを明らかにしている.第 4 章では主として拡散によって支配されているナノ

金属結晶のクリープ変形のメカニズムを，分子動力学計算を用いて明らかにし，ナノ金属結品のクリープ変形の構成

方程式を提案している.最後に第 5 章で結論を述べている




