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研究・成果概要

「革新的構造用金属材料創製を目指したヘテロ構造制御に基づく新指導原理の構築」

局所エネルギー・局
所応力の第一原理
計算法の開発（産
総研）：従来の第
一原理計算では、
エネルギーや応力は
スーパーセル内の積
分や平均でしか得ら
れなかった。原子や
原子グループのエネ
ルギーや応力を電
子挙動に基づき計
算する手法の開発・
応用を進めている。

セル内のエネルギー密度、応力密度を計算（産
総研 コード）、それらを原子領域で積分
することで、原子毎のエネルギー、応力を求める

合金の弾性定数（体積弾性率等）が
濃度に依存して特異に変化する現象の機構

を局所応力の第一原理計算を用いて解明する

原子や原子集団の局所応力（静水圧）変化
体積変化から、局所体積弾性率を計算する

合金スーパーセルモデル①：
の置換 を クラスターの配置で分析

合金スーパーセルモデル②：
が 共有 や一次元鎖で存在

合金スーパーセルモデル③：
が 共有の二次元・三次元連結で存在

合金スーパーセル全体の体積弾性率の
濃度依存性 実験結果を再現

と の各領域の局所体積弾性率
の 濃度依存性： 領域の変化がメイン

では、 の や一次元
鎖が生じ、その部分の 領域の軟化が顕著

を超えると の 連結による
二次元・三次元配列が出現、その部分が硬化

まとめ： 合金の 濃度依存の体積弾性率変
化（約 まで軟化、それを超えると急激に
硬化）の機構を局所応力に基づく局所体積弾性率
計算から解明。 濃度に依存して クラスター間
の や配列が変化。 では

を共有した や一次元鎖が生じ、
部分が急激に軟化。約 を超えると
共有のより近接した 間 による

二次元・三次元配列が出現、 部分が強い
混成で硬化、合金全体の体積弾性率が回復。
部分と 部分の局所体積弾性率を分けて計

算することで、 間の や配列の仕方が
体積弾性率変化の起源であることが明確になった。

産業界への期待・要望 産総研の当該グループ（電池技術研究部門）では、局所エネルギー・局所応力の第一原理計算の計算技術開発（
産総研の第一原理計算汎用コード に実装）を進めています。こうした計算を用いた材料研究を、大学や産業界の研究者・技術者に指導し普及す
る活動（共同研究や技術指導）も進めています。興味のある方はご連絡ください（香山、田中）


