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平成２３年度北海道大学情報基盤センター共同研究成果報告書 
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 ６．共同研究の成果 

 
材料特性のマルチスケール性は材料の普遍的な性質の一環であり、効果的な材料設計の為には、特

性の素因子としての電子・原子の挙動の解明と、支配因子の代表である内部組織の制御を、全スケール

域に渡って整合的（seamless）に実行し得る手法の開発が必須である。毛利および陳は計算材料科学を専

門とし、特に金属材料に関する合金の相安定性・相平衡・相転移の理論計算に取り組んできた。本研究で

は、上述のような問題意識の下、基礎理論の集積としての材料設計を実現するために、第一原理からの.
原子配列と内部組織の設計と制御を骨子とする設計手法の開発を行うことを目的とした。 
 当該年度においては、原子の局所変位計算の為のプログラムコードの開発に取り組んだ。一般に

合金中の原子は Bravais 格子点といわれる対称性の保証された基本格子上の格子点ではなく、多かれ

少なかれこの格子点からは変位した位置に存在する。しかし、理論的にこれを求める試みは遅れて

おり、相平衡状態図を計算したり、数多の熱力学量を算出していく上で、局所変位の取り扱い大き

なネックとなっている。内部組織の計算においても、ミクロスケールにおいて局所変位を考慮した

自由エネルギーを定式化せずしては結果の信頼性は保証されない。このような問題意識の下、連続

変位クラスター変分法を用いた自由エネルギーの定式化を試みた。通常のクラスター変分法と同様

に、連続変位クラスター変分法も hierarchy 構造をしており、basic cluster と言われるエントロピー項

に含まれる最大クラスターで近似度を表す。連続変位クラスター変分法では、Bravais 格子点の周囲

に原子が変位し得る付加的な点（準格子点）を導入して、異なる準格子点に変位した原子は異なる

原子種として取り扱う為に、基本的に超多元系の相平衡を扱うことになり、通常のクラスター変分

法よりも定式化、数値計算共に極めて困難である。本研究では、面心立方格子を対象にして対近似、

四面体近似での計算を試みた。準格子点の数を増やせば増やすほど計算精度は増大するが、計算量

は飛躍的に増大する。この困難を解決するために、大宮教授の協力を得てプログラムの改造に取り

組んだ。その結果、準格子点数が 21 × 21 × 21 までの計算が可能となり、準格子点数を関数とした計

算結果の収束性について言及することができるようになった。今後は、さらに高近似の四面体近似

に拡張していくことが課題であり、MPI 並列が必須となると思われる。以下に、Lennard-Jones 二元

系合金に対して算出した k 空間の散漫散乱強度の一例を示す。 
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（研究成果のつづき） 
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