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論文内容の要 旨

本論文は， d殻及びf殻金属およびその多様な化合物における化学結合を，半経験的な原子間相互作用の表式により表現し，

これを積極的に固体合金の動的構造の理解へと応用し，原子の移動を促進させる一般的な方策を探求するという目的のもと

に進められた研究の成果をまとめたもので，以下の 7章より成る。

第 1章は序論であり，研究の背景についてのべ，本論文で用いられた半経験的な原子間相互作用モデ、ルと，動的構造のシ

ミュレーション法としての分子動力学法の導入を行い，本論文の目的を記している。

第2章では， Ni-Y金属間化合物中の拡散現象について述べている。実験的研究により異常に大きな成長速度を持つこと

が知られる，遷移金属Laves相金属間化合物， Ni-Yを対象に，分子動力学法を用いた計算機実験によって，構成原子の拡散

挙動と格子欠陥などの微視的構造との関係について検討している。構成原子の運動を， Niの原子空孔の存在する構造，お

よび，結晶粒界のある構造について計算した結果，前者では完全結晶の場合との違いは見出されず，拡散挙動が確認されな

かった一方で，後者では粒界面を含む数格子分の範囲で，構成原子の活発な動きが可能であることを見出している。

第 3章では， α-Th， a -Puの原子間ポテンシャルについて述べている。軽アクチニド金属，及び，その金属問化合物に

適用可能な原子間ポテンシャルを得るべく，遷移金属に対する表式に対応する， f-結合に対する表式を定め， ι軌道の複雑

さを反映した原子聞のポテンンャル関数を定めている。弾性定数の実験データの得られている α-Th， a -Puについて，こ

のポテンシャル関数を用いた計算結果との比較を行っている。両者の比較の結果により，結合角依存性を取り入れることに

よって，最近接のみの結合を考慮したモデルによっても，実験データを再現することができ，遠距離の相互作用よりも結合

角への依存が重要であることを見出している。

第4章では，Al金属の原子間ポテンシャルについて述べている。Al金属の相互作用を， sp-価電子をほとんど自由な電子

の近似 (NFE近似)で， d-価電子を強束縛近似 (TB近似)で取り扱ったhybridizedNFE-TBB modelにより定め，前者の

比較的遠距離にまでわたる振動型の相互作用によって正しい結品構造の安定性を，後者の結合角に強く依存する近距離の相

互作用によって原子聞の結合の方向性を表現している。弾性定数および、fcc聞bcc-hcp聞の構造エネルギー差を計算し実験値と

比較した結果，弾性定数についてはほぼ最近接の相互作用のみによって再現することができ，Al金属の構造であるfcc構造

の安定'性については第4近接の相互作用まで取り入れることによって実現するこどか可能であることを見出している。

第5章では，希土類金属の原子間ポテンシヤルについて述べている。ランタニドを含む希土類金属の原子間相互作用を，

遷移金属と同様に，ほとんど自由な電子の近似によってsp-価電子を，強束縛近似 (TB近似)によってd-価電子を取り扱っ

た， hybridized NFE-TBB modelの原子間ポテンシャルによって表現している。弾性定数の計算結果と実験値とを比較した

ところ，結合角に強く依存するd-価電子による相互作用への依存性が明らかに見られた一方で，その効果は遷移金属よりも

弱いことを見出している。
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第 6章では， Al-希土類Laves相金属間化合物の原子間ポテンシャルについて述べている。Al・希土類のLaves相の金属間

化合物相における原子問の相互作用を，Al金属，希土類金属の場合と同様のhybridizedNFE-TBB model によって表現し，

ALzNd， AlzPrの弾性定数の実験値との比較によって検証している。 2元合金の構成元素の純金属に対する原子間ポテンシャ

ルから，合金の原子間ポテンシヤルを決定する方法を定めることに成功しており， Al-希土類のLaves相の金属問化合物が

かなり複雑な多体相互作用を含んでいることを見出している。

第 7章では，本論文の成果をまとめて結びとしている。

論文審査の結果の要旨

本論文は， d殻及びf殻金属およびその多様な化合物における化学結合を，半経験的な原子間相互作用の表式により表現し，

これを固体合金の動的構造の理解へと応用した研究の成果をまとめたもので，得られた主な成果は，以下の通りである。

1. d・殻及びι殻金属の原子間相互作用を，ほとんど自由な電子の近似 (NFE近似)により取り扱われる価電子の相互作用

と強束縛近似 (TB近似)により取り扱われる価電子の相互作用に分ける， hybridized NFE-TBB model により定め，従来

からこのモデルによって取り扱われてきた遷移全属，アクチニド元素のみならす，アルミニウム，希土類へとその適用範囲

を広めた。弾性定数の実験値と本モデルを用いた計算値との比較によって，これらの金属における原子間相互作用が，結合

角に大きく依存することを見出した。

2.上記のhybridizedNFE-TBB modelを， Laves相の金属間化合物相を例にとって， 2元合金に適用した。Al・希士類の

Laves相の金属間化合物相の原子間ポテンシャルを，Al金属，希土類金属のポテンシヤノレ・パラメ タと金属間化合物相の

弾性定数の実験値によって定め，構成元素の純金属に対する原子間ポテンシャルからその化合物の原子間ポテンシャルを定

めることか可能であることを示した。

3.上記のhybridizedNFE-TBB modelを，遷移金属Laves相の金属間化合物相を例にとって，分子動力学法による計算機

シミュレーションに応用した。実験的研究により異常に大きな成長速度を持つことが知られる，遷移金属Laves相金属間化

合物， NizYを対象にして構成原子の拡散挙動を検討し，粒界面を含む数格子分の範囲で，構成原子の活発な動きが可能で

あることを見出した。

以上，本論文は，その成果を固体合金の動的構造の理解へと応用することによって，原子の移動を促進させる一般的な方

策を探求したものであり，学術上寄与するところが少なくない。よって，本論文は博士(エネルギー科学)の学位論文とし

て価値あるものと認める。また，平成11年 2月12日実施した論文内容とそれに関連した試問の結果合格と認めた。
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