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【提出用】

ナノ・マイクロ域の機械物理とマルチスケール解析

密度汎関数法による第一原理計算や分子動力学法による微小材料の強度・物性の解明，
ならびにナノ～マイクロスケール現象の理解に基づいた，材料強度と劣化メカニズム解
明のための階層型マルチスケールシミュレーションに取り組んでいます．

Challenges to Nano-Micro Mechanophysics and Multiscale Simulation

Shear + Tension Shear + Compression

固体結晶の変形・破壊の原子レベル解析

境界潤滑状態の分子シミュレーション

化学機械研磨（CMP）の原子シミュレーション

ポリマー材の変形と破壊のマルチスケール解析
共有結合性結晶の圧縮・引張り
応力下でのせん断理想強度

CMP (chemical mechanical planarization) で生じるとされる、
引掻きと凝着による材料除去機構の反応分子動力学シミュレーション

マルチスケール
解析による材料
構成式の導出

有限要素法解析
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多段階粗視化
マルチスケール
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粗視化原子モデルによる変形解析 亀裂進展の有限要素法解析

ナノ～ミクロスケール現象解明による
ボトムアップ型マルチスケール解析

ナノ結晶粒構造を持つ金属表面に形成される潤滑油構造
（ポリマーブラシ）の粗視化分子動力学シミュレーション

転位運動と結晶すべりの分子動力学
シミュレーション
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シミュレーション、マルチスケール解析、材料強度物性、機械学習、モデリング� Cw302
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