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ナノ多結晶ダイヤモンドは、ナノサイズのダイヤモンド結晶構造を持った人工ダイヤモンドであり、天然のダイヤモ
ンドと同様な物性を持っている [1]。すなわち、硬度が高く、高い熱伝導性、絶縁性を持つ。また、多数の結晶面が重な
り合った構造であるため、天然のダイヤモンドより硬い。そのことより、高圧実験で用いられているダイヤモンドアン
ビルセル (DAC)への応用が考えられている。このため、ナノ多結晶ダイヤモンドの作製及び物理的性質を観察すること
は非常に重要な課題となっている。そこで本研究では、ナノ多結晶ダイヤモンドの硬さを調べることを目的とした。
準備計算として、ダイヤモンドの結晶構造を用いて ideal shear strengthを求めた。ソフトウェアは LAMMPS [2] を用

い、Tersoff potential [3] (SiC.tersoff)を用いた。温度は 300 K、Time stepは 0.001 psに設定した。構造最適化を NPT条
件下で 1 ps行った後、210 psの MD シミュレーションを NVT 条件下で行った。この際、1 ps経過する度に、各結晶面
の各方向に strainを増加させた。その結果、すべり面が {010}ですべり方向が<100>の時、ideal share strengthは 202.0
(GPa)でその時の critical strainは 0.39であった。すべり面が {110}ですべり方向が<-110>の時は、ideal share strengthは
93.4 (GPa)でその時の critical strainは 0.33であった。また、すべり面が {111}ですべり方向が<11-2>の時、ideal share
strengthは 87.9 (GPa)でその時の critical strainは 0.16であった。
今後、ナノ多結晶ダイヤモンドに Hall-Petch [5,6]の関係があるか否かを詳しく調べる。Branicioらによって報告され

ている [4]、grain size 4.1 nmより大きな grain sizeの計算を行い、ナノ多結晶ダイヤモンドの硬さを調べる。その際、そ
のナノ多結晶ダイヤモンドの、あるすべり面におけるあるすべり方向の ideal strengthを求める。ideal strengthとは、無
限に欠陥のない固体に徐々に負担をかける際、その固体が弾性限界を超え、形が完全に変化する直前の弾性の限界の値
をいう [7,8]。この計算も、準備計算と同様に分子動力学シミュレーションを行う。
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