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図 1 第一原理計算による基底状態，調和振動子近似，非調
和振動シミュレーションでの Al粒界エネルギー.

■背景 Alの対称傾角粒界エネルギーを第
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と
齟齬が生じていた．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．前
回は，有限温度での粒界エネルギーを見
積もるために，調和振動子近似の Einstein

methodを適用した．本研究では，Frenkel
法による非調和効果について検討した [1]．

■手法 基底状態の計算は Boettger 法に
より行った [2]．そこで得られた小さなモ
デルを使って以降の計算を行った．Frenkel法による Thermodynamical integrationは次の通り
である．仮想敵な系のエネルギーを

Etotal = λEVASP + (1− λ)EEinstein

とし，この λを変えてMonte Carlo(MC)シミュレーションを行い

FVASP = FEinstein +

∫ 1

0

⟨
dEtotal

dλ

⟩
dλ = FEinstein +

∫ 1

0

⟨
EVASP − EEinstein

⟩
dλ

により解析的に求められる Einstein結晶から VASP自由エネルギーを求める．

■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．Einstein結晶では，実験で取
られた平衡温度での完全結晶の体積を使って計算した．一方，Frenkel結晶では Einstein結晶で
求めた体積に固定してMCを行った．得られた計算結果と実験結果 [3] との比較を図 1に示した．
基底状態では実験結果から離れているが，Einstein結晶でほぼ一致している．また，Frenkel結晶
は Einstein結晶からあまり離れておらず，非調和効果は少ないと結論づけられる．
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