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（4）材料物性のコンピュータ・シミュレーション
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研究目的

　近年、VLSIの発展は目覚ましく、将来、ナノメー

トルサイズの素子が作成されることが期待されてい

る。そのために、素子問の配線に使用するナノメー

トルサイズの金属細線の作成とその物性の研究が

盛んに行われている。長期間VLSIを安定動作させ

るためには、金属細線の変形機構や強度を考慮する

必要がある。本研究では、ナノメートルサイズの金

属細線の変形メカニズムと強度の関係をモンテカル

ロ・シミュレーションを用いて調べることを目的と

している。

方位をかえると細線の変形がどのように変化するか

を調べることである。また、細線の引張り変形だけ

でなく、せん断・ねじり変形も調べる予定である。
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シミュレーションの方法と結果

　材料として、実験でしばしば使われるAuを選ん

だ。細線として、Auのfcc格子から切り出され、二つ

の原子層に挟まれた、棒状の原子の塊（図1．a）を考

えた。この細線は5層の（001）面からなり、各面には

12または13個の原子が存在する。二つの原子層の間

隔を徐々に広げながら、モンテカルロ法を用いて、温

度：300Kで原子の安定な配置を探した。二原子間の相

互作用として、Morseポテンシャルを仮定した。

　細線は、張力が細線の伸びに比例する弾性変形と

張力が急に減少する降伏を繰り返して切断する。こ

のことは実験でも測定されている。図1に示すよう

に、細線が伸びるにつれて細線の原子層の数が増加

する降伏は、層の数を増やす原子クラスターのすべ

り変形に対応すると考えている。根拠として、本研

究や実験で得られている降伏応力はバルクの降伏応

力に比べて数十倍大きい点があげられる。すべりの

機構が細線とバルクでは異なるとことが、降伏応力

の値に反映していると推定される。
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今後の課題

　今後の課題は、温度や細線のサイズ、細線の結晶
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図1　細線の切断過程における原子配置の変化
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