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分子動力学計算分子動力学計算分子動力学計算分子動力学計算をををを用用用用いたアルミナセラミックスのいたアルミナセラミックスのいたアルミナセラミックスのいたアルミナセラミックスの焼結挙動焼結挙動焼結挙動焼結挙動のののの研究研究研究研究    

○○○○岡田岡田岡田岡田    智宏智宏智宏智宏、、、、    内田内田内田内田    希希希希    （（（（長岡技術科学大学長岡技術科学大学長岡技術科学大学長岡技術科学大学））））    

    

【【【【緒言緒言緒言緒言】】】】    

    セラミックスのセラミックスのセラミックスのセラミックスの焼結焼結焼結焼結はははは、、、、高温高温高温高温においてにおいてにおいてにおいて成形体中成形体中成形体中成形体中をををを形成形成形成形成するするするする粉体粉体粉体粉体のののの表面張力表面張力表面張力表面張力とととと表面表面表面表面のののの曲率曲率曲率曲率

半径半径半径半径からからからから発生発生発生発生するするするする表面表面表面表面エネルギーをエネルギーをエネルギーをエネルギーを極小化極小化極小化極小化しようとするしようとするしようとするしようとする傾向傾向傾向傾向をををを駆動力駆動力駆動力駆動力としとしとしとし、、、、構成原子構成原子構成原子構成原子がががが表表表表

面拡散面拡散面拡散面拡散、、、、体積拡散体積拡散体積拡散体積拡散、、、、蒸発凝縮蒸発凝縮蒸発凝縮蒸発凝縮などのプロセスによってなどのプロセスによってなどのプロセスによってなどのプロセスによって粒子接触部粒子接触部粒子接触部粒子接触部にににに移動移動移動移動するプロセスによするプロセスによするプロセスによするプロセスによ

ってってってって成成成成りりりり立立立立つとされているつとされているつとされているつとされている。。。。これまでこれまでこれまでこれまで拡散係数拡散係数拡散係数拡散係数はははは物質定数物質定数物質定数物質定数としてとしてとしてとして物質物質物質物質がががが決決決決まればまればまればまれば一義的一義的一義的一義的にににに

決決決決まるものとされていたがまるものとされていたがまるものとされていたがまるものとされていたが、、、、一方一方一方一方でででで結晶方位結晶方位結晶方位結晶方位によりによりによりにより物性物性物性物性がががが異異異異なることなることなることなることがががが知知知知られておりられておりられておりられており、、、、焼結焼結焼結焼結

においてもにおいてもにおいてもにおいても結晶面結晶面結晶面結晶面のののの接合接合接合接合のののの仕方仕方仕方仕方（（（（マッチングマッチングマッチングマッチング））））によってによってによってによって焼結性焼結性焼結性焼結性がががが変化変化変化変化することがすることがすることがすることが期待期待期待期待されるされるされるされる。。。。

本研究本研究本研究本研究ではではではでは、、、、粒子間粒子間粒子間粒子間のののの結晶軸結晶軸結晶軸結晶軸のマッチングとのマッチングとのマッチングとのマッチングと焼結性焼結性焼結性焼結性のののの関係関係関係関係にににに着目着目着目着目しししし、、、、古典的分子動力学古典的分子動力学古典的分子動力学古典的分子動力学

法法法法によりアルミナセラミックスのによりアルミナセラミックスのによりアルミナセラミックスのによりアルミナセラミックスの焼結挙動焼結挙動焼結挙動焼結挙動をををを解析解析解析解析するするするする。。。。今回今回今回今回はははは特特特特にににに大粒子大粒子大粒子大粒子がががが小粒子小粒子小粒子小粒子をををを吸収吸収吸収吸収

するするするする「「「「粒成長粒成長粒成長粒成長」」」」過程過程過程過程をををを追跡追跡追跡追跡したしたしたした。。。。    

    

【【【【計算計算計算計算】】】】    

    計算計算計算計算にはにはにはには古典的分子動力学法古典的分子動力学法古典的分子動力学法古典的分子動力学法（（（（Materials ExplorerMaterials ExplorerMaterials ExplorerMaterials Explorer〈〈〈〈富士通富士通富士通富士通〉）、〉）、〉）、〉）、ポテンシャルポテンシャルポテンシャルポテンシャル関数関数関数関数

KawamuraKawamuraKawamuraKawamura（（（（CIMCIMCIMCIM））））をををを用用用用いたいたいたいた。。。。計算計算計算計算モデルとしてモデルとしてモデルとしてモデルとして、、、、周期境界条件周期境界条件周期境界条件周期境界条件によりによりによりにより無限平面無限平面無限平面無限平面（（（（大粒子大粒子大粒子大粒子））））とととと平平平平

行六面体状行六面体状行六面体状行六面体状セルセルセルセル（（（（小粒子小粒子小粒子小粒子））））をををを構築構築構築構築しししし、、、、 0)1(01(0001)、 面同士面同士面同士面同士マッチングでマッチングでマッチングでマッチングで貼貼貼貼りりりり合合合合わせたもわせたもわせたもわせたも

のをのをのをのを出発構造出発構造出発構造出発構造としたとしたとしたとした（（（（図図図図１１１１）。）。）。）。またまたまたまた、、、、平行六面体状平行六面体状平行六面体状平行六面体状セルをセルをセルをセルを無限平面上無限平面上無限平面上無限平面上でででで 10101010°‐°‐°‐°‐180180180180°°°°回転回転回転回転ささささ

せたものもせたものもせたものもせたものも作製作製作製作製したしたしたした。。。。計算条件計算条件計算条件計算条件はははは時間刻時間刻時間刻時間刻みみみみ幅幅幅幅 0.1fs0.1fs0.1fs0.1fs、、、、50000steps50000steps50000steps50000steps、、、、温度温度温度温度 1300K1300K1300K1300K としたとしたとしたとした。。。。内部内部内部内部

エネルギーからエネルギーからエネルギーからエネルギーから求求求求めためためためた表面表面表面表面エネルギーとエネルギーとエネルギーとエネルギーと、、、、平均自乗変位平均自乗変位平均自乗変位平均自乗変位からからからから求求求求めためためためた拡散係数拡散係数拡散係数拡散係数によりによりによりにより粒成粒成粒成粒成

長長長長のののの進行進行進行進行をををを評価評価評価評価したしたしたした。。。。    

    

【【【【結果結果結果結果】】】】    

    表面表面表面表面エネルギーのエネルギーのエネルギーのエネルギーの低下量低下量低下量低下量にににに、、、、貼貼貼貼りりりり合合合合わせるわせるわせるわせる面面面面によるによるによるによる大大大大きなきなきなきな差差差差はなかったはなかったはなかったはなかった。。。。しかししかししかししかし(0001)

とととと 0)1(01 ではではではでは回転角度回転角度回転角度回転角度によるによるによるによる表面表面表面表面エネルギーエネルギーエネルギーエネルギー低下低下低下低下のののの様子様子様子様子がががが異異異異なるなるなるなる。。。。一方一方一方一方、、、、原子原子原子原子のみかのみかのみかのみか

けのけのけのけの拡散係数拡散係数拡散係数拡散係数はははは (0001)においてはにおいてはにおいてはにおいては、、、、アルミアルミアルミアルミ原子原子原子原子、、、、酸素原子酸素原子酸素原子酸素原子ともにともにともにともに計算初期計算初期計算初期計算初期(0(0(0(0～～～～1ps)1ps)1ps)1ps)でででで最最最最

大大大大となりとなりとなりとなり、、、、以後以後以後以後ほほほほぼぼぼぼ００００ででででああああったったったった。。。。そそそそれれれれ

にににに対対対対しししし、、、、 0)1(01 ではアルミではアルミではアルミではアルミ原子原子原子原子、、、、酸酸酸酸

素原子素原子素原子素原子ともにともにともにともに計算時間計算時間計算時間計算時間にかかわらすにかかわらすにかかわらすにかかわらす

同程度同程度同程度同程度のののの値値値値をとったをとったをとったをとった。。。。計算後構造計算後構造計算後構造計算後構造はははは

(0001)ではではではでは出発構造出発構造出発構造出発構造からからからから大大大大きなきなきなきな変変変変

化化化化はははは見見見見られなかったがられなかったがられなかったがられなかったが、、、、 0)1(01 ではではではでは

小小小小セルがセルがセルがセルが大大大大ききききくくくく崩崩崩崩れたれたれたれた構造構造構造構造となったとなったとなったとなった。。。。     
図図図図１１１１    計算計算計算計算モデルモデルモデルモデル    小粒子小粒子小粒子小粒子（（（（上上上上））））大粒子大粒子大粒子大粒子（（（（下下下下））））            


