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voronoi分割の方法の効用について生 じうる誤解を懸念 して,一言述べさせて頂きます｡

中野氏の指摘された, ｢分子の形が現象形態をどう規定するか｣という問題は,興味深い

｢形の問題｣の一つだと思います｡ voronoi多面体について私の関わった研究は,球対称粒子

の系を対象 としてお りますが,voronoi分割による構造解析の手法自体は,複雑な形の分子の

系に対 しても適用できます｡例えば棒状分子の系でのVoronoi分割は分子の中心位置を基とし

て行 うことができ,その結果は,長い多面体をもつ分割が得られる筈です｡

非晶質構造におけるパッキング問題
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§1. はじめに

非晶質固体の中では,原子の配置に トポロジカルに乱れているが,その密度が結晶とほとん

ど変らないことを反映して,全 く乱雑ではあり得ない｡すなわち,長距離にわたっての秩序は

存在しないが,最隣接原子間距離と配位数は結晶とほぼ同じである｡ したがって,非晶質構造

の特徴は, 1)短距離秩序の存在,2)長距離無秩序,そして3)高い充填率 (全体の接続性 )

という3つのある意味では矛盾する要請を満たすような原子のパッキングの仕方はどのような

ものかを指定することによって与えられる｡ ここでは,これまでに調べられているモデルにお

ける中距離秩序 (数個～数十個の原子の配置についての記述 )を概観する｡

§2･DenseRandom PackingModell)

非晶質金属についてのこのモデルは多くの研究者によって調べられてお り,動径分布関数の

実験との一致 も良い｡中距離秩序については, Voronoi多面体,Bernal多面体の形で統計が与

えられている｡Bernal多面体 (原子を頂点に持っ多面体 )に関しては,a)非晶質構造は非常

に多数の tetr血edraを含むこと, b) tetragonaldodec血e血a,trigonalprism のような非結晶

的単位構造を100原子あた り15-25個含むことが見出されている｡ tetrahedraは結晶を構成

するumitの一つであるが,これだけの集合では5回対称の形をっくり空間を充填し得ない｡し
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たがって,中距離秩序を考える際,Bernal多面体の接続性を与えねばならないが,DRPmodel

では一つ一つ原子を積み上げて行 く構成法のゆえに,全体にわたっての接続性 を考えることは

容易でない｡実際,･DRPmodelは,しばしば,低い充填率を与えている｡

§3.ContinuousRandom NetworkMode12)

非晶質半導体についてのこのモデルは,その製作法から DRPmodelに対応するものである｡

中距離秩序については,ring統計, 2面角分布が与えられている｡ 奇数員環を含むいくつかの

モデルは,それぞれ独立に作 られたにもかかわらず,きわめて良く似たring統計を与える :

n5- 0･4, n6- 0･9, n7- 1･05, 但 しnf は-原子あた りのf員環の数,また,2面角の分

布はeclipsed/staggered-0･4/0.6｡ この結果は全体の connectivityの制約がもたらしたもの
▲

と考えられるが,その意味は明らかにされていないO

§4. DislocationorDisclinationModel

4.1 Rivier,slines)

continuousRandom NetworkModelは上のように多数の奇数員環を含むが,これらの奇数員

環がまったく勝手に配置されているのではないことは鮎vierにより証明された｡ CRNmodel

の中に任意の多面体を考えると,多面体の表面に偶数個の奇数員環が存在することは容易に示

される｡ このことから得られる結論は

｢cRN modelの中には,奇数員環のみを通る線を措 くことが出来る｡ この線は閉曲線 とな

るか,表面に出てしまうかである｡｣

Rivierはこの線を disclinationと呼んだが,普通に定義される dislocation,disclination と同

じものか,もう少し一般的なものかはあまりはっきりしていないと思われる｡

4.2 曲った空間におけるpacking4)

KlemanとSadocは,非晶質金属の DRPmodelが多数の tetrahedraを含むこと,曲った3次

元空間は tetrahedraによる充填が可能であることに着目し,次の手順で非晶質構造を得ること

を考えた｡曲った空間における多面体の充填 -- 3次元 Euclid空間-の mapping｡ 最初の曲

った空間における次項が tetrahedraの規則配列 (曲った空間の結晶 )であれば,mappingに際

して歪を大きくしないようにすれば,空間の裂け目が必要になる(地球儀上の地図と平面地図

の関係 と同じ)｡ Kleman達は,曲った空間における規則配列 - disclinationの導入 -- 3

次元Euclid空間-のmappingを考え,この方法が トポロジカルに分類 しやすいことを主張 して
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いる｡

4.3 DislocationMode15)

非晶質構造についてのこのmodelの立場は,結晶 (shortrangeorder,longrangeorder,high

packingfraction) に longrangeorderをこわす操作を大量に施 こすことによって非晶質構造

に到達できないだろうかということである｡ この性格 をみたす操作 としては dislocation や

disclination が考えられる｡ 点欠陥は,逆に,shortrangeorderのみをこわす操作になってい

る｡

転位芯の構造がBernal多面体のうちの非結晶的単位構造,あるいは, tetrahedraの5回対称

集合の構造になっていることが示 されるので,dislocationmodelはBernal多面体の接続性の問

題への一つの解答を与えるものになってお り,DRPmodelと相補的な性格を持っている｡

計算機にGe結晶あるいは面心立方金属をつ くり,転位の3次元網 目を導入 した後,適当な

原子間ポテンシャルを使って原子位置を緩和させると,-4×1014cm-2の転位密度の時,非晶

質 Ge,非晶質金属と良く一致する動径分布関数が得 られる｡ 転位網の分布 correlationlength

は-4原子距離である｡ 転位密度を-原子体積あた りに換算すると-0.3原子距離になるが,

非晶質構造でこれだけの転位密度を必要とする理由は,結晶に多くの小さなdislocationloopを

導入 して行 くとき,loop同士がつながって全体 としての長距離秩序をなくしてしまう密度 とい

うpercolation 的な意味を考えられるかもしれない｡
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