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材料の物性・特性を理解するにはその材料の原子配列を明らかにすることが欠かせ

ないが、ガラスのような非晶質（アモルファス）と呼ばれる材料では、結晶とは異な

り、原子配列に周期性が無く、その解明は未だ困難であり、この分野での挑戦的な課

題の１つとなっている。これまで非晶質構造に関しては多くの実験的研究および計算

を用いた構造モデリングがなされてきている。実験的には主に、広範囲から得た回折

強度から動径分布関数を求め、配位数や原子間距離を計算することによって、特徴的

な短・中距離秩序構造の存在が議論されてきている。さらに、分子動力学法や逆モン

テカルロ法などの計算機シミュレーションによって、実験結果を満たす 3次元構造の

モデリングも試みられており、多くの有益な知見が得られている。一方で、動径分布

関数は一次元の平均構造情報を表したものであるため、個々の短距離秩序構造の特徴

やその繋がりをさらに理解するためには、そのような平均構造情報に加え、より直接

的な局所構造情報が有用な場合もある。そこで、我々はこれまで走査型透過電子顕微

鏡(STEM)を用いたオングストロームビーム電子回折法を手掛けてきた[1]。これによ

り、これまで平均情報を元に検討・モデリングされてきた非晶質の局所構造をより直

接的に検証することが可能となった[2]-[4]。講演では、最近の金属ガラス局所構造に

対する局所逆モンテカルロ解析（図）や計算ホモロジー解析[5]を含めた、いくつかの

事例を紹介する。 
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図：局所逆モンテカルロ法による局所構造

のモデリング 
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