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【緒言】 
 珪酸塩メルトの高圧力下における特異な挙動は地球科学および物質科学において長年続く問題の一

つである。例えば、塩基度の低い珪酸塩メルトのせん断粘性率が圧力と共に低下することは良く知ら

れている[1, 2]。また近年、SiO2ガラスの圧密過程において体積弾性率の圧力による異常が確認されて

いる[3]。私たちは原子レベルの構造と物性の関係を研究するために、分子動力学法を用いて高圧力下

における単純な二成分系の Na2O-SiO2のメルトのシミュレーションを行った。 
 
【方法】 
分子動力学シミュレーションには MXDORTO[4]を用い、原子間ポテンシャルモデルは分子軌道

法を用いて作られた[4]のものを用いた。シミュレーションを行った組成は Na2O･SiO2(NS1)、
Na2O･2SiO2(NS2)、Na2O･3SiO2(NS3)および Na2O･4SiO2(NS4)で、温度は 1873 K, 圧力は常圧

から 10 GPa まで 1 GPa 刻みで計算を行った。アンサンブルは NPT を用いて、ユニットセル内

の原子数は約 8000 原子でシミュレーションを行っている。Verlet 法のタイムステップは 0.5 fs
に設定し、4,000,000 ステップ(2 ns)の緩和計算の後、400,000 ステップ(200 ps)の計算を行い、

得られた各原子の軌跡データから様々な解析を行った。 
 
【結果】 

シミュレーションの結果、圧力による粘性の低下は

以下の構造変化によるものである可能性があると考え

られる。一つはネットワーク構造の歪みによる Si-O 結

合の不安定化である。それに加えリングサイズ分布に

おいて、変形の自由度が低く力学的に固いとされる４

員環の減少および、６員環、８員環のように変形の自

由度の高い環の増加による力学的な軟化が影響を与え

ている可能性が示唆される。またSi-O結合の交換速度、

Rexcと O および Si 原子の自己拡散係数 DNWFとの間の

べき乗則が確認された。SiO2 量が少ない場合、及び圧

力が低い場合においてはDNWF∝Rexcの関係である単純

な液体で見られる関係である。しかしながら SiO2の量

が多い場合、及び圧力が高い場合においては DNWF∝

Rexc0.25 の関係が確認され、ネットワーク性液体である

珪酸塩液体を特徴づけるべき乗則であると言える（図

１）。また、[3]の実験と同様に、珪酸塩メルトは高配位

Si が出現する以前の圧力でも３段階の圧

密メカニズムが存在することが確認され

た。（図２） 
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