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論文題目
液晶の分子描像からの粗視化に基づくスケーリング理論の構築と粘弾性座屈遷移機構の
解明

　本論文は，フレキシブルディスプレイ等へのsmectic液晶の応用に際して問題となる，曲げや衝撃荷重
による座屈や転位生成を支配する法則を，数値計算と解析的理論の融合を通じて明らかにした．まず，
既存の理論で説明できない構造遷移の特性を解明すべく，全原子型の分子動力学法から，機械学習
を駆使した多目的最適化に基づき，液晶の欠陥形成を扱える粗視化分子動力学法の力場構築に成功
した．その上で，粗視化分子動力学法でも届かない大きなスケールの現象に対して，繰り込み群を援用
したスケーリング理論を構築した．この理論により，有効性を実証した粗視化分子動力学法を足場とし
て，実験計測が困難な時空間解像度の現象を予見する枠組みを確立したものである．

　液晶は固体と流体の性質を併せ持つ物質であるが，その挙動は場面に応じてどちらか一方の特徴に
注目して扱われている．しかし，フレキシブルディスプレイ等への応用場面で想定するような，準静的と
は言えない変形では，弾性と粘性の性質が共に顕在化する．さらに，大変形の際には欠陥生成なども
伴い，分子論的な特性が顕在化する．これらを充分に扱える数理モデルも数値解析モデルも既往研究
では存在せず，本研究で確立した意義は大きい．これまでに報告されてきた実験事実と首尾一貫した
特性を持つ粗視化分子動力学力場を系統的に確立する方法論では，力場の僅かな違いで特性が変
わり得る液晶の変形挙動に対して，時空間解像度の低減に伴う精度確保の課題を，多目的最適化の
的確な定義と解法により解決した．また，それを足場にして解析的（analytical）すなわち式変形に基づく
スケーリング理論を確立したことで，扱える時空間スケールを桁違いに広げることに成功した．それはま
た，粗視化分子動力学法で得られる詳しい粘弾性挙動と共に既存の理論や数値解析で説明できな
かったメカニズムを明らかにした成果に結実した．方法論の開拓から，対象とする現象のメカニズム解明
まで，一連の成果を体系的に実現した内容が本博士論文を構成する．
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2023年3月博士後期課程修了に係る学位申請
審査委員の選出・指名・付議、論文審査委員の付託（運営委員会）
学位論文発表会
本専攻内における博士学位取得要件(2017 年度以降入学者用)
「 1)a. 査読付き論文*が3報以上採択されていること。それらのうち最低１報
は定期刊行学術雑誌に掲載された査読付き論文でなければならない」、「
1)b. 査読付き論文2報採択、3報目がreject以外の査読結果を受けているこ
と。それらのうち最低１報は定期刊行学術雑誌に掲載された査読付き論文
でなければならない」、「 2)　上記採択論文には、WoS論文1報以上と筆頭
著者論文1報以上が含まれること」のうち 、1)a および 2) を満たしているこ
と]を確認の上、専攻会議で論文合格及び最終試験合格を承認。
学位授与認定・修了認定（運営委員会）
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以上のように、本論文は、多くの新しい知見を有すること、論文の内容、構成および公表論文数などか
ら、本学位論文審査委員会は、全員⼀致して、本論文が博士（工学）の学位論文として十分価値がある
ものと判断し、合格と判定した。
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