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図 1 Al⟨110⟩ 対称傾角粒界エネルギーの角度依存性の
実験結果 [2] と計算結果 [4] および本研究での第一原理
計算.

■緒言 低角の粒界エネルギーは Read–Shockley の
転位論に基づいた理論があり，角度依存がバーガース
ベクトルに比例する結果が予測され，実験結果が一致
しているとされてきた [1]．しかし，第一原理計算で
求めた場合，液体金属との接触角計測により求められ
た実験結果 [2] と齟齬が生じている．これは実験結果
が有限温度での熱平衡状態での測定であるのに対し
て，第一原理計算では基底状態のエネルギーを求めて
いるためである．本研究では，有限温度での粒界エネ
ルギーを見積もるために，Einstein modelを適用した
結果を報告する．また，非調和振動効果をモンテカル
ロシミュレーションを用いて確認した [3]．

■手法 Einstein model は原子がそのサイトに釘付
けされて，その周りを熱振動しているモデルである．原子それぞれのサイト i での有限温度での Helmholtz自由エネ
ルギー Fi は，

Fi = E0
i − kBT lnZi = E0

i − kBT
∑

j=x,y,z

ln

(
exp(−ℏωj/2kBT )

1− exp(−ℏωj/kBT )

)
で求められる．ここで E0

i は基底状態のエネルギーを，ωj は x, y, z 方向のバネ定数から求めた振動数を表している．
この値を求めるために第一原理計算には VASPを用いた．完全結晶と粒界モデルを用意して全ての等価なサイトでバ
ネ定数を計算する．粒界は ⟨100⟩ 方位の対称傾角粒界で傾角 22.62, 67.38◦ を用いた．k-点は VASPが用意している
自動生成機構を用いて，length=50を用いた．

図 2 粒界エネルギーの温度依存性の計
算 (this work)と実験 (exp)の比較.

■結果 粒界エネルギーは完全結晶のエネルギーとの差から求める．
まず，完全結晶のある温度での最安定体積を定める．その体積での，粒
界モデルのフィッティングで得られたバネ定数から計算される自由エ
ネルギーとの差を求めてその温度での粒界エネルギーを定めた．計算
結果と実験結果 [2] との比較を図 2に示した．温度依存性はよく一致し
ている．また実験の測定温度 513Kでは，高傾角は，低傾角と近い値を
示している．さらに，第一原理計算による Frenkel法の影響は非常に小
さい結果が得られ，計算結果は実験結果を概ね再現している．発表で
は，塑性変形の基礎となる転位のバーガースベクトル依存性について議
論する．
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