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Abstract (Aim, Use
Applications and

Contents)

結晶性材料内部に形成する転位，析出物等のナノ組織を非線形超音波（NLU）応答
により検出する技術は，様々な分野で適用が試みられてきた．また，NLUで頻繁に
用いられてきた第2次高調波発生（SHG）よりも信頼性・再現性が高いことが期待
される周波数混合も近年提案されている[1]．科学的根拠に基づいた非破壊検査技術
の構築には，ナノ組織と信号変化の関係を物理メカニズムに基づき解析することが
求められる．特に，分子動力学（MD）法は原子レベルの挙動から同関係を把握す
ることができる強力な手法である．本研究では，MDを用いて周波数混合とSHG
のNLU応答の整合性を検証し，Feを対象とした完全結晶，並びに結晶欠陥導入時の
混合周波数応答を定量化することを目的とする．

実験
Experimental

MD計算はLAMMPを用い，Fe原子間ポテンシャルは[2]によって与えた．x[100]
217nm, y[010] 5.7nm, z[001] 5.7 nmでy, z方向周期境界，x方向自由境界，0Kで
常圧のセルを設定し，x=0nm原子に時間強制変位を与えることで周波数の異なる２
つの弾性波（周波数f1, f2，振幅a）を導入した．セル内には，0 ~ 1%の濃度で原子
空孔をランダムに分布させた．波動伝搬後，原子面の変位時系列データに対して，
それらの平均値を高速フーリエ変換等の周波数解析を行うことにより，周波
数f1±f2成分の振幅a±を定量化し，非線形パラメータβ±を以下の式によって求め
た．
β± = a± / 4a2k1k2xD
k1, k2: 導入周波数の波数，xD: 波の伝播距離

結果と考察
Results and Discussion

弾性論ではβは周波数や伝播距離に依存しない一方，本計算では周波数・伝播距離
の増大に伴って減衰が大きくなることがわかった．また，各々の伝播距離での振
幅aを用いることにより，減衰を補正できることも明らかとなった（図1）．更
に，SHG，混合成分の各々の手法で算出されるβは良い一致を示した．これらの結
果から，周波数混合はナノ組織発達を推定する非破壊検査技術となることが期待さ
れる.

図・表・数式 1
Figures, Tables and

Equations 1

Fig. 1 Nonlinear parameter β as a function of propagating distance
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