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MgOとMgSiO3 perovskiteの弾性波速度・異方性の温度圧力依存性のMD法によ

る推定

MD simulation of the temperature dependence of the elastic wave velocity and anisotropy

of MgO and MgSiO3 perovskite
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M g OとMgSiO3 perovskiteは下部マントルを構成すると考えられている物質であり、これらの物質の物性値、特
に弾性定数を知ることは下部マントルでの地震波速度構造を解明する上で重要なパラメータである。

本研究では分子動力学法（M D法）を用い、下部マントルに相当する温度圧力条件下でこれらの物質の弾性定数
を計算した。

M g OとMgSiO3 perovskiteは下部マントルを構成すると考えられている物質であり、これらの物質の物性値、特
に弾性定数を知ることは下部マントルでの地震波速度構造を解明する上で重要なパラメータである。

本研究では分子動力学法（M D法）を用い、下部マントルに相当する温度圧力条件下でこれらの物質の弾性定数
を計算した。

M D計算には松井によるプログラムを使用した。このプログラムでは、原子間相互作用としてクーロン力・ファ
ンデルワールス分子間力・近接反発項の和からなる中心力ポテンシャルに加え、B S M（Breathing Shell Model）
を考慮に入れたポテンシャルを用いた計算を行うことができる。

これにより従来の中心力ポテンシャルを主体とした計算での欠点であったM g OのCauchy relationの問題を回避
した計算が可能になる。（Matsui, 1998）

上記のM D法を用いてM g OとMgSiO3 perovskiteの両物質について弾性定数C i jを計算し、弾性波速度の温度圧力
依存性を計算した。そしてそれらが下部マントルにおける温度異常にどの程度影響するかを見積もった。さらに
求めたC i jから単結晶におけるS波速度の方向依存性を計算し、温度圧力依存性を見積もった。そして地球の下部マ
ントルを想定してSH波・SV波の計算を行い、S波速度異方性に関する考察も行った。


