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Makishimaらは、構成する配位多面体のイオン充填率と各酸化物の解離エネルギーから、ケイ酸

塩ガラスのヤング率の予測式を報告している[1]。これに対して、Okamoto らは、3 元系亜鉛スズ

リン酸塩ガラスにおいて、X 線回折および核磁気共鳴スペクトルから得られた、酸化スズと酸化

亜鉛の酸素配位数とリン酸 4 面体構造（Qn: n は架橋酸素数）情報[2]を用いてヤング率を予測して

いる[3]。2 元系スズリン酸塩ガラスは、含有する酸化スズの割合が多ければリン酸は短鎖状[4]に

なるのに対して、上記の亜鉛スズリン酸塩ガラスでは、リン酸の濃度を変えずに酸化スズを酸化

亜鉛で置換したときに鎖状構造が短くなる[2]。置換

によってカチオンに対するリン酸鎖状構造の配位

様式が変わることを示唆している。 

Rigid Unit Packing Fraction(RUPF)モデル[5]では、

ケイ酸塩ガラスのヤング率の予測に用いるために、

Makishima らの予測式のうち、イオン充填率が最密

になるように取り扱っている。さらに、Network 

formerと modifierをシミュレーションできる。 

本発表では、リン酸塩ガラスのヤング率を RUPF

モデルから予測した。この際、リン酸 4 面体 Qnの

割合と酸素配位数からイオン充填率を見積もった。 

 Fig. 1に、xZnO‒(67‒x)SnO‒33P2O5ガラスのヤング

率を、牧島‒マッケンジー（M‒M）モデルおよび RUPF 法から予測した値と比較している。M‒Mモ

デルはリン酸四面体の分子容を小さく、一方で酸化スズと酸化亜鉛の分子容が大きく見積もられ

るために、ヤング率が概ね高値になる（Simu. 1）。これに対して、RUPF モデルではリン酸四面体

の分子容が大きくなる一方、酸化スズでは小さい分子容を仮定することによって実測値にフィッ

トする（Simu. 3）。 
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Fig. 1. Calculated and measured values of 

Young's modulus in M-M and RUPF models for 

ternary xZnO–(67–x)SnO–33P2O5 glasses. 
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