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学 位 論 文 名  SiO2 結晶の弾性特性に関する原子論的研究 

論 文 審 査 委 員  （主査） 
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論 文 内 容 の 要 旨 

 本論文では、高圧下および高温下における SiO2 結晶の弾性特性、特に負のポアソン比の発現に係わる微視的変形

機構を原子シミュレーション手法である第一原理密度汎関数法および古典分子動力学法を用いて評価した。 
 第１章は序論として研究の目的・背景を記述した後、SiO2 相に関する一般とその用途および重要性について述べ

た。また負のポアソン比の発現を着眼点とした固体の弾性特性と原子シミュレーションの適用に関して記述した。 
 第２章では、第一原理密度汎関数法および古典分子動力学法に基づく原子シミュレーションを使用した固体の弾性

特性の評価手法に関して述べた。 
 第３章では、SiO2 結晶の体積変化に伴う微視的構造変化と負のポアソン比を主とする弾性特性との関連について

の原子シミュレーションの結果を報告した。ここで負のポアソン比を発現する代表的な結晶モデルである石英および

クリストバライトを対象として、第一原理密度汎関数法を用いて弾性定数の独立成分を求めることにより、結晶内部

の変形機構と負のポアソン比の発現の関連を明らかにした。 
 第４章では、石英の高圧下における弾性定数の独立成分全てを第一原理密度汎関数法計算により求め、それらの圧

力依存性の妥当性について検証した結果を報告した。 
 第５章では、石英における低温型－高温型相転移に伴う構造変化と高温下弾性に関する古典分子動力学計算の結果

を報告した。ここでは石英における特徴的な弾性定数の温度依存性を系統的に記述するため、相転移領域を含む 300
～1200 K の温度領域の断熱弾性定数を平衡分子動力学法により計算して高温下弾性の発現機構を調査した。 
 第６章では、クリストバライトにおける低温型－高温型相転移に伴う構造変化と高温下弾性に関する古典分子動力

学計算の結果を報告した。ここでは相転移領域を含む 300～1800 K の温度領域の断熱弾性定数を平衡分子動力学法を

用いて計算することにより、弾性定数の温度依存性を支配する要因を調査した。 
 第７章では、シリカガラスに関する３次元網目構造の特性と弾性特性の関連に関する古典分子動力学計算の結果を

報告した。ここではシリカガラス系のネットワーク構造における中距離秩序構造を原子論的に検出し、更にその構造

における弾性定数を計算することにより内部構造と弾性特性との間の特徴づけを行った。 
 第８章では、本論文の結論としてまとめを述べた。 
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論 文 審 査 の 結 果 の 要 旨 

 本論文は、主要な SiO2 相である石英、クリストバライト、シリカガラスを対象として第一原理密度汎関数法およ

び古典分子動力学法に基づく原子シミュレーションを実施することにより、各相に特徴的な弾性特性の発現に係わる

微視的機構を検証している。特に実験的知見に乏しい高圧下弾性および高温下弾性に関する情報を得るため、弾性定

数の独立成分全てを圧力、温度の関数として求めることにより、各 SiO2 相における動的構造と弾性挙動の関係を詳

細に評価している。 
 その主な成果は以下である。 

⑴ 石英およびクリストバライトを対象として体積変形に伴う微視的構造変化を第一原理密度汎関数法により評価

し、その変形機構が SiO4 構造単位の回転挙動に支配されていることを確認している。また各体積条件における

弾性定数を評価し、石英およびクリストバライトは体積膨張の進行と共に、負のポアソン比を発現する挙動が顕

著に強化されることを明らかにしている。 
⑵ 石英の高圧下における弾性定数の独立成分全てを第一原理密度汎関数法計算により求め、それらの圧力依存性の

妥当性について検証している。 
⑶ 古典分子動力学法を用いて石英の弾性定数を相転移点を含む 300～1200 K の温度領域について求め、相転移に伴

う構造変化と弾性挙動との関連性を示している。 
⑷ クリストバライトについて相転移領域を含む 300～1800 K の温度領域の断熱弾性定数を、平衡分子動力学法によ

り内部応力テンソルのゆらぎの式を用いて評価している。その結果、クリストバライトはこの幅広い温度領域全

体において負のポアソン比を示し、また低温相と高温相の間ではその機構が異なることを見出している。 
⑸ 古典分子動力学法によりシリカガラスの３次元網目構造を構築し、不規則ネットワーク構造における中距離秩序

構造を原子論的に検出している。その結果系の規模に係わらず環状構造の分布はほぼ一定であり、SiO2 におけ

るガラス構造を特徴付けるものであることを確認している。 

 以上のように、本論文は SiO2 結晶に認められる負のポアソン比の発現機構に関して原子論的な立場から詳細に検

証し、その弾性的異方性に関する温度依存性および圧力依存性について微視的レベルから解明したものであり、その

学術的な価値は高い。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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