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1. はじめに 
高分子の破壊機構を分子レベルから取り扱った研究例は、知りうる限りあまり行われてお

らず、分子のズレや化学結合の切断といった高分子破壊メカニズムの詳細について明らかに

なっていない。しかしながら、高分子破壊メカニズムの理解は、タフな高分子材料を設計す

る上で必要となってくる。そこで、我々は全原子分子動力学（MD）計算を行い、高分子の破

壊機構を原子・分子レベルから明らかにしようとしている。 
破壊の MD 計算を行うためには、ポテンシャル関数に化学結合の切断を取り込まなければ

ならないが、通常のポテンシャル関数では化学結合切断を取り扱うことはできない。そのた

め、化学結合切断を取り扱うことができるポテンシャル関数の開発が必要不可欠となってく

る。これまで、我々は Polyethylene(PE)および PolyMethyl Methacrylate (PMMA)の新規ポテン

シャルを開発してきた。本討論会では、アモルファス状態の PE および PMMA の破断 MD シ

ミュレーションについて報告する。また新規ポテンシャルモデルの開発については、当討論

会ポスター「高分子破壊シミュレーションに向けた、新規ポテンシャルモデルの開発」で発

表を行う。 
 
2. シミュレーション手法 
 破断のシミュレーションを行うために、C-C 結合のポテンシャルとして、 
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を用いた。Lennard-Jones 相互作用、Coulomb 相互作用などの C-C 結合以外のポテンシャルに

は OPLS-AA を用いた。これらの MD 計算は MODYLAS[1]を用いて行った。 
 
3. シミュレーション結果 

新しく開発したポテンシャルを用いて、Z 軸方向にポリエチレンを一定速度で延伸した場

合、高分子が伸びていくことにより、まず、クレーズのような構造が現れた。さらに延伸し

ていくと、化学結合の切断が始まり、次々と化学結合が切れていくことが明らかとなった。

当日は PMMA の結果と合わせて、詳細を報告する。 
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