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論文内容の要旨

本論文は、アモルファス金属の変形と破壊機構の解明を目的として行った、原子集合体モデ、ルを用いたシミュレー

ション研究の成果をまとめたものであり、以下の 6 章からなっている。

第 1 章では、アモルファス金属の特性および開発の歴史的背景について述べるとともに、コンビューターシミュレ

ーションによる研究の現状について展望した。

第 2 章では、解析手法として用いる分子動力学法および有限要素法の基礎理論について述べ、分子動力学法につい

てはデータ解析の手法や高速化、大規模化の方法について言及した。さらに、本研究で解析対象とするモデルアモル

ファスの生成シミュレーションについて述べた。

第 3 章では、アモルファス金属中のき裂の初期開口挙動について評価した。分子動力学法により板厚の異なる試料

に対してき裂進展特性を検討し、力学状態の違いに起因して現れる変形挙動の違いを解明した。さらに、原子モデル

を用いた分子動力学シミュレーションの結果と、微小な代表体積要素の分子動力学シミュレーションによってパラメ

ーターを決定した弾粘塑性構成式を用いた連続体モデルに対する有限要素解析の結果を比較し、連続体近似による粗

視化アプローチの有効性と問題点を明らかにした。

第 4 章では、アモルブアスブロックの単軸引張変形下で生じる変形誘起ナノ結晶化過程の解明を目的として分子動

力学シミュレーションを実施し、結晶化前後の体積変化と応力変化の関係および温度変化について検討を加え、変形

によって誘起される結晶化による材料組織制御の可能性を示した。

第 5 章では、両側切欠きを有する試料の単軸引張解析を実施し、切欠き前縁近傍に生じる強変形領域の形状および

力学状態、温度分布と結晶化前後の切欠き成長機構の違いを明らかにした。また、第 4 章の結果に照らし合わせて、

ナノ結晶化のクライテリオンは、温度のみに依存するのではなく、応力にも依存する可能性があることを示した。マ

クロな強変形域としてのせん断帯の内部に現れる微小せん断帯の存在および、その変形挙動を明らかにした。また、

アモルファス金属の構造健全性評価において、内部構造変化に着目した検討の重要性について述べた。

第 6 章では、得られた結果を総括し今後の展望について述べた。
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論文審査の結果の要旨

アモルファス金属は、結晶性金属とは異なって構造的に準安定であるために、微視的に極めて複雑な応答をするが、

その詳細は明らかにされていなし、。今後、高機能化材料としての利用度を高めていくためには、その変形・破壊のメ

カニズムを解明することが求められている。本論文は、大規模な分子動力学シミュレーションを行うことにより、鉄

原子からなるアモルファス金属モデルに対して、き裂進展特性と変形誘起ナノ結晶化挙動について検討した研究成果

をまとめたもので、得られた成果を要約すると以下の通りである。

(1) アモルブアス金属中を進展するき裂挙動の解析結果に基づいて、局所的には延性的な変形特性を有しているに

もかかわらず、大域的には脆性的に破壊するアモルフアス金属特有の特性発現の基本メカニズムを明らかにし

ている。

(2) き裂開口問題に対して、大規模な分子動力学シミュレーションと弾粘塑性モデルを用いた有限要素シミュレー

ションを行ない、両者の結果の比較から、アモルブアス金属の変形挙動を、弾・完全塑性材料としてモデル化

することの有効性と限界を明らかにしている。

(3) 強変形下で結晶核を生成しナノ結晶化する変形誘起ナノ結晶化現象の詳細を明らかにしている。そして、変形

条件と得られるナノ結晶の方位や粒径との関係を調べることで、アモルファス金属の変形誘起ナノ結晶化をナ

ノメタルの開発に応用することの可能性を示している。

(4) 結晶核が生成・成長するとアモルファス金属の変形挙動が顕著に変化することを明らかにしており、局所的な

大変形を受けるアモルファス金属の変形機構の解明において、結品化の影響を考慮にいれることの必要性を示

している。

(5) アモルファス金属中に現われるせん断帯が互いに最大せん断応力の方向に生成した微小せん断帯の集合によ

って形成されることを見出している。

以上のように、本論文は大規模な分子動力学シミュレ}ションにより、アモルファス金属の基本的な変形・破壊機

構を明らかにすると共に、原子シミュレーションを用いたナノスケール構造を持つ材料の開発・設計の可能性を示し

ており、機械工学および材料工学に貢献するところは大きい。よって、本論文は博士論文として価値あるものと認め

る。
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