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分子動力学シミュレーションによるダイアモンドの融解 

 

Melting of Diamond by Molecular Dynamics Simulation 
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Ryota Suemitsu, Yosuke Kataoka 

 

法政大学工学部物質化学科 

 

The melting of the diamond is observed under high pressure by molecular dynamics 

simulation. The Tersoff potential is famous as the intermolecular potential function for classic 

molecular simulation. The melting of the diamond crystal is studied by the heating process. The 

obtained melting point is higher than the experimental result.  Moreover, the accuracy of 

calculation of the Tersoff Potential is shown by a comparison of the calculated elastic constant 

with the experimental one. 
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1. はじめに 

炭素原子間の古典的分子シミュレーション用の分

子間ポテンシャル関数としては，Tersoff のポテンシ

ャルが有名である．Tersoff ポテンシャルは，結合エ

ネルギーが原子の局所環境に依存するというボンド

オーダの考え方に基づいて開発され，合わせこまれ

たシリコン多形の凝集エネルギーと格子定数のみな

らず，アモルファス，欠陥，表面の特性も再現でき

ることで知られている． 

本実験ではポテンシャルの特徴を明らかにし，ダ

イアモンド構造を加熱して，分子動力学シミュレー

ション 1)によりダイアモンドの融解を明らかにする．

また，弾性定数を求め実験値と比較し，Tersoff ポテ

ンシャルの計算精度を明らかにする． 

 

2. 理論 

2.1 分子動力学法(Molecular Dynamics (MD)) 

 分子動力学法とは，古典力学の運動方程式（Newton

の運動方程式）に従う多数の粒子群のモデルを数値 

 

 

 

 

 

積分で解析し，粒子一つ一つの運動を追跡する方法

である． 

 古典力学では，現時刻での粒子の座標，速度，力

が分かれば，その後の運動は運動方程式から予測で

きる．液体を構成している粒子は周りの粒子から

時々相互作用をうけて運動している．MD法のシミュ

レーションでは，粒子間の相互作用は簡単な関数で

与えられ，そのような粒子群を観測することで実際

の系での運動を推測できる． 

 

2.2 ポテンシャル関数 

 ポテンシャル関数とは，原子・分子間の相互作用

を配述するもので，「関数形」とそれに含まれる「パ

ラメーター値」を与えることで決定する．C 結晶に

合うポテンシャルとしては Tersoff ポテンシャルが

あり， 

 

原稿受付 2009 年 3 月 4 日 

発行   2009 年 3 月 31 日  

法政大学情報メディア教育研究センター 



32 

 

Copyright © 2009 Hosei University      法政大学情報メディア教育研究センター研究報告 Vol.22 

1

2

2

[ ( ) ( )]

( ) exp( )

( ) exp( )

(1 )

(1 )

( ) ( ) exp[ ( )]

i i i

i

i i i

c ij r ij ij a ij

i j i

r ij ij ij ij

a ij ij ij ij

n n n

ij ij i ij

n

n n n

ij ij i ij

ij c ik ik ijk ik ij ik

k ij

f a E r b E r

E r A r

E r B r

a

b x

f r g r r





  

 

   









  

 

 

 

 

 





 

2 2

2 2 2
( ) 1

( cos )

1
( )

1
( ) 1 cos ( ) (1)

2
( )

0

i i

i i i ijk

ij ij

ij ij

c ij ij ij ij

ij ij

ij ij

c c
g

d d h

r R
r R

f r R r S
S R

S r






  
 


 

  
            





 

という関数形で与えられる． 

 

2.3 二体相関関数，積算配位数 

 二体相関関数 gij(r ) は，ある原子種 i に着目した

ときに，距離 r だけ離れた地点における原子種 j の

単位体積あたりの（原子種 i の原子についての）平

均原子数を，平均密度 Nj/V を単位として表わしてい

る．系に含まれる i 番目の原子種の全原子数を Ni 

とし，nik を距離 r の位置における厚さΔr の球殻に

含まれる k 番目の原子種の原子の数とすると，gij(r) 

は 
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と定義される．時系列データをいくつか用意し，そ

れらについて平均化と，原子数による平均化を行っ

て求めた． 

 また，積算配位数は，ある原子種 i を中心とする．

半径 r の球内に存在する原子種 j の個数を示してい

る．二体相関関数から次のように求めることができ

る． 

( ) ( ) (3)
j

ij ij

n

N
Z r g n r

V
    

n は n・Δr が r に達するまで和をとる．時系列デー

タをいくつか用意し，それらについて平均化と，原

子数による平均化を行って求めた． 

 

2.4 平均二乗変位 

 平均二乗変位 LMSD は，原子がある一定時間 Tの間

に平均してどれだけ変位したかを表している．長さ

T の時系列データをいくつか用意し，それらについ

ての平均化と，原子数による平均化を行って求めて

いる． 
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M は時系列データの数，tkは k 番目の時系列データ

の開始時間を表している．このときの自己拡散係数

D はアインシュタインの式から， 

1
(5)
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T
   

となる． 

 

2.5 弾性定数 

弾性体に力を加えた時，移動が拘束される場合，

応力が発生しひずみが生じる．発生する応力の各成

分が全てのひずみ成分の線形結合によって表すこと

ができるという法則をフックの法則という．例えば，  

1 11 1 12 2 13 3 14 4 15 5 (6)xx c S c S c S c S c S       

である．これを全成分についてマトリクス表記する

と， 

11 12 13 14 151 1

12 22 23 24 252 2

3 13 23 33 34 35 3

4 14 24 34 44 45 4

5 515 25 35 45 55
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となる．ここで登場する応力と工学ひずみを結びつ

ける材料定数[c]を弾性定数という．また，式（7）

をフックの法則と呼ぶ．σ は応力を表している． 

 

3. シミュレーション方法と条件 

3.1 シミュレーション条件 

使用ソフト；Materials Explorer 5.0
2) 

 MD セル；C-diamond 

 原子数；64 個 

 アンサンブル；NTP 

 総ステップ数；100,000 steps 
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 時間刻み幅；0.1 fs 

 圧力；0.1 MPa，1 GPa，10 GPa，100 GPa 

 温度；298 K から十分な高温度まで 

 

Figure 1 にダイアモンド結晶の 0.1 MPa，298 K の初

期配置を示す． 

 

Fig.1 Initial configuration of diamond crystal. 

 

4. 解析 

Figure 1 のようなダイアモンドの初期配置からシ

ミュレーションを始め，298 K から序々に温度を上

げていき，そのときの体積変化，エンタルピー変化

の様子を観察した．結果は Fig.2，Fig.3 のようにな

った． 

 

 

Fig.2 Volume V vs. temperature T plot. 

 

 

Fig.3 Enthalpy HT vs. temperature T plot. 

 

その結果，10 GPa までの圧力では 6,500 K 付近で，

100 GPa では 7,000 K 付近で大きな変化を確認でき

た．よってこの温度での相転移が期待できる． 

しかし，この場合 6,500 K～7,000K付近の変化は，

これだけでは，グラファイト相に転移したのか，液

相に転移したのかは定かではない．そこで二体相関

関数，積算配位数，そして平均二乗変位を求めるこ

とで何に転移したのかを求めた． 

二体相関関数，積算配位数，そして平均二乗変位

を計算し，配位数と温度の関係を Fig. 4 に，自己拡

散係数と温度の関係を Fig.5 にそれぞれ示した． 

 

 

Fig.4 Coordinataion number vs. temperature plot. 

 

 

Fig.5 Self-diffusion coefficient D vs. temperatureT plot. 

 

Figure 4 では，最初の 3,000 K 程度までは固体とし

て安定だがそれ以後ははっきりした数値を示してい

ない．Figure 5 の自己拡散係数の値から 10 GPa まで

は 6,500 K 付近，100 GPa になると 7000 K 付近で液

相になっていることが推測できる． 

視覚的に変化が読み取りやすかった 0.1MPa での

融点と推測される温度の軌跡と平均二乗変位のグラ

フを Fig.6，Fig.7 に示した． 



34 

 

Copyright © 2009 Hosei University      法政大学情報メディア教育研究センター研究報告 Vol.22 

  

    ・6270K                ・6280K 

Fig.6 Trajectory at melting point under 0.1MPa. 

 

       ・6270K              ・6280K 

Fig.7 Mean-square displacement at melting point of 

diamond under 0.1MPa. 

 

Figure 6 の軌跡をみると，6270 K では規則的に原

子が並んでいるのに対して，6280 K になると分子間

結合が切れ，不規則に動いていることがわかる．

Figure 7 の平均二乗変位では，6280 K になると右上

がりに急激な変化が見られ，固相から液相への相転

移が期待できる．各圧力の場合も同様の変化を読み

取ることができた．融点を推測した結果を Table 1

に示す．実験値の値は常圧下での温度である．3) 

 

Table 1 Melting point of diamond. 

圧力 0.1MPa 1 GPa 10GPa 100GPa 実験値 

融点 6280K 6160K 6100K 7070K 3800K 

 

続いて，ダイアモンドのセルに 0.5～5.0%の歪を

与え，弾性定数を計算し，Fig.8 に示した． 

 

Fig.8 Elastic constant to each swerve of diamond. 

 

各歪で弾性定数を計算してみたが，どの歪に対し

ても弾性定数はほとんど変わらないことがわかる．

このことから，歪 1.0%での計算結果は信頼できると

考えられる．よって，歪 1.0%で弾性定数を計算した

結果を Table 2 に示す． 

 

Table 2 Elastic constant of diamond. 

diamond MD 実験値 

C11[GPa] 804.6  1068.6 

C12[GPa] 259.2  119.8 

C44[GPa] 569.0  578 

 

シミュレーションで得られたダイアモンドの融点

は実験値とは大きく差が見られた．弾性定数の値は

実験値とおよそ対応している．融点が合わない原因

として，Tersoff ポテンシャルは固体のポテンシャル

なので液体との境界において必ずしも良くないと見

られる． 

 

5.結言  

10 GPa までは圧力を上げても，融点には大きな変

化は見られなかったが，100 GPa では融点に大きな

変化が見られた．よって，ダイアモンドの融点は 100 

GPa 以上圧力をかけた場合に圧力依存性があらわれ

ると考えられる． 

Tersoff ポテンシャルの特徴を調べた結果，分子間

距離に関するスイッチ関数を全体に掛けているため，

遠距離の原子間相互作用を無視している．そのため，

ポテンシャルは短距離の範囲にしか及ばないことが

第一の特徴である． 

次に 3 体ポテンシャルであって，ij 2 原子間のポ

テンシャルエネルギーは第 3 者の k 原子が ij となす

角度に強く依存する．この角度依存性部分にもスイ

ッチ関数が仮定されている． 
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