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Yangen Li、Md. Hossain Rana、新⾥秀平、尾⽅成信
⽬的 機械学習ポテンシャルを⽤いた分⼦動⼒学解析により、切削⼯具等に⽤いられる超硬セ

ラミックスの変形・破壊メカニズムを理解する。

内容 タングステンカーバイド-コバルト(WC-Co)系のニューラルネットワークポテンシャルを
構築し、焼結体の変形・破壊解析を実施した。

結果 構築したポテンシャルは、WCおよびCoの⼒学特性に関して
第⼀原理計算の結果をよく再現することを確認した。
構築したポテンシャルを⽤いた引張解析ではCo含有量
を調整することにより変形・破壊モードが変化し、
強度および靭性が向上することを⽰した。

利⽤した計算機 SQUID GPUノード群
ノード時間 10,000 時間
使⽤メモリ 68 GB
並列化 2ノード並列


