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概 要

物理学の理論，数式を実際の現象において考えるには，そのモデル化が重要になるが，
模式的なモデルではその理解が困難となる．本研究室で主に取り扱っている物理現象とし
て，LPSO構造の生成機構，Alの対称傾角粒界などが挙げられる．これらには結晶中に
格子欠陥が存在する．1次元欠陥である転位およびその部分転位に挟まれた積層欠陥は，
模式図で理解することは容易であるが，現在の原子位置から理解するのは難しい．また，
第一原理計算で求めるエネルギー値も文面だけでは理解することが困難である．そこで，
格子欠陥とエネルギーの変化をイメージすることができれば研究の助けになると考えた．
本研究では，物理現象を 3次元的に視覚化することで，より明確なイメージを与え，直感
的に理解できるようにする目的で行った．
視覚化ツールとして，Processingを使用した．Processingは無料でダウンロードするこ
とができ，自分でコード開発ができるので，格子欠陥を視覚化することに関して適してい
る．しかし，VASPの計算で求められた原子位置入力ファイルPOSCARをそのまま使用
することができない．そこで，Rubyを使用し，Processingで読み込むことが出来る tsv

ファイルに変換し，Processingで結晶構造やエネルギーの視覚化を行った．格子欠陥に色
付けをし，拡大・縮小などの機能も追加して，見やすくした．
さらに，積層欠陥や部分転位について，様々な視点（方向）からの視覚化を行った．近
年は，高分解能顕微鏡像で原子の様子を見ることは可能であるが，その視点は固定されて
いる．今回の研究結果によって，様々な視点（方向）からの確認が可能となり，理論面で
の学習を行う際にはとても有効なものなった．
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第1章 序論

1.1 背景
金属などの物質を原子単位で見たときに，原子球が 3次元的に規則正しく並んでいるわ
けではなく，実際の結晶には何らかの乱れが含まれている．それらを総称して，格子欠陥
と呼ぶ．格子欠陥には点欠陥や，線欠陥，面欠陥がある．線欠陥は特に転位と呼ばれ，材
料の変形を左右する重要な欠陥である．また hcp構造中に入った転位は，部分転位に分解
することが知られている．この 2本の部分転位は広がり，その間に積層欠陥と呼ばれる面
欠陥を形成する．これらの格子欠陥は，模式図で理解するのは容易であるが，3次元的な
原子モデルから理解するのは非常に困難である．そこで本研究では，原子モデル上のどの
位置に転位等の格子欠陥が存在するのか視覚化するシステムの開発を目的とした．そして
本研究室で研究対象としているMgの長周期積層欠陥（LPSO）構造や，Alの小傾角粒界
における格子欠陥の視覚化を行った．

1.2 格子欠陥
本節では，格子欠陥を理解する上で必要となる結晶構造や，ミラー指数の専門用語につ
いて記述する．

1.2.1 結晶構造と格子定数
図 1.1に代表的な結晶格子を示す．図 1.1(a)には最も単純な規則配列を示した．ちょう
ど赤線で造られる立方格子の格子点に原子が配置されているので，この結晶構造を単純立
方格子（simple cubic lattice）という．また大きな結晶構造を造る際に，積み上げる単位ブ
ロック（ここでは赤線で示したブロック）を単位胞（unitcell）という．図 1.1(b)には立方
格子の格子点と重心に原子が配置されている体心立方構造（body ceteted cubic:bcc）を示
した．鉄（Fe）やタングステン（W）の結晶がこの構造をとる．図 1.1(c)には立方格子の格
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子点とすべての面の中心に原子が配置されている面心立方構造（face centered cubic:fcc）
を示した．この構造では，原子がすべて同じ大きさの真球である場合に最も密な原子配列
をとるため，立方最密格子ともいう．例えば，Al，金（Au），銀（Ag），銅（Cu），イット
リウム（Y）の結晶がこの構造をとる．図 1.1(d)には六方最密充填構造（hexagonal closed

package:hcp）を示した．この構造は fcc構造と同様に最密構造であるが異なる構造であ
る．例えば，Mg，亜鉛（Zn）がこの結晶構造をとる．hcp構造と fcc構造は LPSO構造
を考える上で重要な構造であるため，1.2.3小節で詳しく解説する．

図 1.1: 代表的な結晶構造の格子の形と原子配置の様子．(a)単純立方格子 (simple)．(b)

体心立方構造 (bcc)．(c)面心立方格子 (fcc)．(d)六方最密充填構造 (hcp)．

結晶は，格子に内包する原子に応じて特定の結晶軸の長さや軸間角度をとる．その単位
胞の各軸間の角度α，β，γと角軸の長さ a，b，cを表す 6個の定数を格子定数という．ま
た格子定数は，3次元空間におけるベクトルa，b，cで表すこともできる．格子定数 a，b，
c，α，β，γが表す値を図 1.2(a)に示した．立方格子の場合，a = b = c，α = β = γ = 90◦

が成り立つため，格子定数 aのみで表すことができる．六方晶における格子定数が表す値
を図 1.2(b)に示した．hcp構造の場合，a = b ̸= c，α : β : γ = 90 : 90 : 120◦が成り立つ．
hcp構造を議論する際，a軸と c軸の長さの比を表す c/aを用いることが多い．補足だが，
原子を真球であるとき c/a = 1.63が成り立ち，この比を c/aの理想軸比と呼ぶ．

1.2.2 ミラー指数
結晶内の方向や面における構造の異方性を考えるためにミラー指数が用いられる．格子
面が (a : b : c)軸上で切る点 (x : y : z)に対し，ミラー指数は (1/x : 1/y : 1/z)で定まる．
図 1.3にミラー指数で表される面を示した．図 1.3(a)は (111)面を示した．(x : y : z)は
(1 : 1 : 1)であり (1/1, 1/1, 1/1) = (111)となる．図 1.3(b)は (100)面を示した．(100)面は
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図 1.2: (a)立法構造，(b)hcp構造における格子定数．

a = 1は定めるが b, cは無限に広がっていると考える．そのため，(x : y : z)は (1 : ∞ : ∞)

であり (1/1, 1/∞, 1/∞) = (100)となる．図 1.3(c)は六方晶における (0001)面を示した．
六方晶では格子面を (a1 : a2 : a3 : c)で考え，ミラー指数は (1/a1 : 1/a2 : 1/a3 : 1/c)で
定める．以上の示したミラー指数以外に，軸を負の側で切る場合がある．その場合は指数
の上にマイナス記号をつけ (h̄ : k : l)のように表示する．また，ミラー指数 (hkl)で表さ
れる面に垂直な方向を [hkl]と表す．

図 1.3: (a)立方形の (111)面．(b)立方形の (100)面．(c)六方形の (0001)面．
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1.2.3 hcp構造と fcc構造における積層周期
hcp構造と fcc構造は LPSO構造を考えるにあたって重要な構造である．hcp構造と fcc

構造はともに最密構造であり，それぞれ (111)面，(0001)面に最密面を有する．これらの
構造の違いは最密面の積み方，つまり積層順序の違いである．
まずは，積層順序の違いについて説明する．最密面上に最密面を積む方法を図 1.4に示
した．青丸で示した最密面上に最密面を積むパターンは，図 1.4(a)もしくは図 1.4(b)があ
る．それぞれ，図 1.4(c)に黒線で示した菱型内にある 2つの正三角形上の，どちらかの重
心に原子が積まれていることがわかる．よって青の最密面をA面とすると，A面の上に
詰める面は緑の最密面である B面，もしくは赤の最密面である C面である．また，B面
に積める面はA面とC面であり，C面に積める面はA面とB面である．このように積層
順序は，最密面の相対的な位置でA,B,C面を特定することができる．

図 1.4: 最密面の積み方の様子．最密面上への積層は，(a),(b)のいずれかである．(c)に先
の 2通りの最密面の積層を示す．(a)は (c)に示す黒いひし形の逆三角形の重心にあたり，
(b)は正三角形の重心にあたる．最密面の積層順序は相対的な位置でA,B,Cを区別できる．

次に，hcp構造と fcc構造の積層順序の違いについて説明する．図 1.5(a)にhcp構造，(b)

にその (112̄0)面を示した．この図より，hcpでは [0001]方向に最密面であるA面，B面の
2種の層が交互に積層していることがわかる．また，図 1.6(a)に fcc構造，(b)にその (12̄0)

面を示した．この図の (a)と (b)における原子の色は対応しており，fcc構造における立方
格子は (12̄0)面に示したように位置している．この図より，fcc構造の [111]方向に最密面
であるA面，B面，C面の 3種の層が順に積層していることがわかる．以上のことから，
hcp構造は...|AB|AB|...の 2層 1周期の構造であるのに対し，fcc構造は...|ABC|ABC|...の

6



3層 1周期の構造であるという違いがわかる．

図 1.5: hcp構造の積層順序．(a)は hcp構造を示し，(b)は (112̄0)面から見た hcp構造を
示している．

図 1.6: fcc構造の積層順序．(a)は hcp構造を示し，(b)は (11̄0)面から見た hcp構造を示
している．

この hcp構造と fcc構造の違いから，結晶格子においてABAのような積層順序の箇所を
hexagonal構造 (“hexagonal” closed package)，ABCのような積層順序となる箇所を cubic

構造（face centerd “cubic”）とみなすことができる．また，最密構造はhcp構造，fcc構造の
他にも存在する．例えば，...|ABCB|...のように 4層 1周期である 4H構造，...|ABCACB|...

のように 6層 1周期である 6H構造が存在する．他にも，18層 1周期である 18R構造も存
在し，この構造は本稿で扱う LPSO構造の 1種である．このような結晶多形の表記法は
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「Ramsdellの表記法」と呼ばれ，先の数字が 1周期における層数，後のアルファベットは
結晶系の頭文字「C:立方晶 (cubic)，H:六方晶 (hexagonal)，R:菱面体 (rhombohedral)」を
示す．

1.2.4 格子欠陥
金属材料はミクロレベルで見ると三次元的に構成原子が規則正しく並んだ完全結晶で
あるが，実際の結晶には何らかの規則の乱れが含まれている．それらを総称して格子欠陥
と呼ぶ．格子欠陥には 0次元的な欠陥の点欠陥や，1次元的な欠陥の線欠陥や 2次元的な
欠陥の面欠陥がある．線欠陥は転位と呼ばれ，材料の変形を左右する重要な欠陥である．
代表的な転位として刃状 (edge)転位とらせん (screw)転位などがある．

1.2.5 転位
刃状転位について述べる．図 1.7には 1原子間距離のすべりがすべり面の左半分で起こっ
ているが，右半分では起こっていないような単純立方格子を示す．図 1.7の FEを転位と
いう．転位の位置は，図 1.8に示されるように，結晶の上半分に余分に挿入された垂直な
半平面をなす原子面の端で示される．転位の近くでは結晶は大きい歪を受けている．単純
な刃状転位は，すべり方向に垂直に，すべり面上をどこまでも続いている．

1.2.6 バーガース・ベクトルとバーガース・サーキット
転位の性質は，すべり方向への大きさ bを持つベクトルbによって定義づけられる．こ
のベクトルのことをバーガース・ベクトルという．図 1.9(a)に示す刃状転位を含む実際の
結晶を考える．まず，転位線の向きを決めるために，転位線と平行に単位ベクトルを定義
する．次に，結晶格子の任意の原子 (S)から，時計回りに転位線の回りを回って同じ位置
(F)に戻る閉じた回路を作る．これをバーガース・サーキットという．図 1.9(b)は格子欠
陥を全く含まない理想結晶である．この理想結晶内で，図 1.9(a)のようにして作成した実
際の結晶のバーガース・サーキットと対応する回路を作ってみる，始点 Sと終点Fが一致
しない．転位のバーガース・ベクトルの定義は，Fと Sを結ぶベクトルである．
結晶内に閉曲線かまたは両端が結晶の表面で終わっている開曲線を考える．(a)この曲
線を周縁とする任意の単純曲線に沿って結晶を切断する．(b)この面の一方の側の結晶を
他方の側に対しベクトル bだけずらす．この bをバーガース・ベクトルという．
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図 1.7: すべり面ABCDにある刃状転位 EF．原子が格子定数の半分以上変異しているよ
うなすべりの生じている領域ABEFと，変異が格子定数の半分以上であるすべりの生じ
ていない領域 FECDが示されている [1]．

図 1.8: 刃状転位の構造．y軸の上半分に余分の原子価を挿入したために，変形していると
考えられる．この挿入で，上半分の原子は圧縮され，下半分の原子は引き伸ばされる [1].
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図 1.9: 実際の結晶のバーガースサーキットと理想結晶の対応サーキット [2].

1.2.7 部分転位
すべり面上の原子がずれた領域とまだずれていない領域の境界線が，転位として存在す
る．転位がその結晶格子のベクトルと等しいベクトル bのようなバーガース・ベクトル
をもつとき，その転位を完全転位と呼ぶ．また一致しない転位を部分転位と呼ぶ．図 1.10

は完全転位の模式図を示した．ベクトル bがあるため，完全転位となっている．図 1.11

は部分転位の模式図である．積層欠陥 d0の端に部分転位 bpa，bpbがある．

1.2.8 積層欠陥
積層欠陥とは，積層順序の連続性が局所的に乱れた欠陥である．例えば hcp金属におけ
る部分転位の間は，fcc構造をもつ局部領域となっており，積層欠陥を形成している．hcp

構造における積層欠陥の様子を表した模式図を図 1.12に示した．hcp構造ではこの図で示
すように [0001]方向に最密面がABABと積層している．この時，赤枠で囲った原子を赤
矢印の方向にずらすと，積層順序がABCAとなる．そして hcp構造上に発生した積層欠
陥面の上下の白丸で示した層を中心とした積層順序を考えると，それぞれ ABC,BCAと
なっていることがわかる．このことから hcp構造において積層欠陥が発生すると cubic構
造である fcc構造が導入されることがわかる．積層欠陥は，結晶成長時に生じたり，また
一本の転位が二つの部分転位に分離して拡張転位を作るときに生じる．この二つの部分転
位で囲まれた領域が積層欠陥である．
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図 1.10: 完全転位の模式図 [3]．

図 1.11: 部分転位の模式図 [3]．
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図 1.12: hcp構造における積層欠陥の様子を表した模式図.グレーの丸は hcp構造，白丸
は fcc構造を示している．また赤の破線部は積層欠陥面である．
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第2章 視覚化

本研究室では，原子の位置やエネルギーを第一原理計算ソフトVASPを用いて計算して
いる．そのため，VASPの計算で求められた原子位置入力ファイルPOSCARをそのまま使
用してシミュレーション結果を視覚化できるソフトとして，結晶構造描画ソフトVESTA

を使用してきた．しかし，VESTAは自分でコードを書き換えることが困難であるため拡
張性に欠け，積層欠陥や転位部分に色付けすることができない．そこで結晶をより詳しく
見たいときには結晶モデル構築ソフトMayaを使用していた．しかし，Mayaは 3Dアニ
メーションに関連する機能は充実しているが，ライセンス料がとても高価である．一方，
Processingは無料でダウンロードすることができ，自分でコード開発することが出来るソ
フトである．Processingとはグラフィック機能を中心とした Javaを単純化した言語で，画
像処理やアニメーションに特化しているといった特徴を持っている．　以上の 3つの視覚
化ツールの特徴について詳しく説明する．

VASP: 密度汎関数法による平面波・擬ポテンシャル法を用いた第一原理計算プログラム
パッケージである．擬ポテンシャル法は原子の内殻電子を除いた価電子だけを考慮する手
法である．そのため，全電子を計算するフルポテンシャル方に比べ比較的高速な計算が可
能となる．また，内殻電子は化学結合や物性に影響を与えることが少ないため，擬ポテン
シャル法であっても十分な精度で計算できる．

2.1 視覚化ツール
2.1.1 Maya

Mayaは，オープンソースアーキテクチャを基板とした強力な統合型の 3Dモデリング，
アニメーション，レンダリングソリューションである．多くのフィルムやビデオアーティ
スト，ゲーム開発者，マルチメディアデザイナー，3DCGに関わる SOHOデザイナーなど
が使用しているプロ仕様のハイエンドソフトである．グラフィックス性に優れ，非常に高
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度な機能を有しているため，自由度も高く，アニメーション機能が充実している．また，
MayaはそのGUIの全てをMELというスクリプト言語で実行可能となっている．しかし
ライセンス料が非常に高価であるため，Webに上げてもMayaが入っていないパソコンか
ら見ることが出来ない．読み込むプログラムの量が多いと途中で勝手に改行され，正常に
読み込まれない場合があるなどコード開発が非常に困難である．

MEL: MEL(Maya Embedded Lanquage)とはMayaで使用できるスクリプト言語であり，
MayaのGUIの機能の全てをまかなうことが可能となっている．MELのみでCGの作成，
カスタマイズを行うことができるが，Maya専用のスクリプトエディタ上でしか実行でき
ない．また，線形計算などの数値計算に向いておらず，構文も複雑な構成となっている．

2.1.2 VESTA

西谷研究室では，第一原理計算を行うソフトとしてVASPを使用している．VASPには
原子位置入力ファイルとなる POSCARを用いている．その POSCARをVESTAに直接
入力し，原子位置を簡単に確認することが出来る．他にもVESTAは無料でダウンロード
することができ，高度な専門知識抜きで使いこなせ，広い学術分野をカバーしている.結
晶構造，電子・各密度分布等の 3次元可視化プログラムで，20種以上のファイル形式か
ら構造データの入力ができる．詳細な英文マニュアルを備えていることから，世界的に普
及し，数多くの研究に貢献している．しかし，ソフトが完成しているので，自由にコード
を書き換えることが困難であるため，自由度がとても低い．ソフトにある機能しか出来な
いので，拡張性に欠ける．

2.1.3 Processing

Processingとは Ben Fry氏と Casey Reas氏が開発したコンピュータ上で簡単にグラ
フィックを扱って動かすことができるプログラム開発環境である．誰でも公式サイトから
無料でダウンロードして利用することができる．シンプルで軽く，初めての人でも使いや
すい環境である．sphereで表示するとプログラムが重くなってしまい，boxにしなければ
いけない．そのため boxで表示すると動きやキレイさではMayaやVESTAの方が優れて
いる．しかしシンプルなプログラムで実装することができ，自由度も高く，Webから無
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料でダウンロードすることができる．そして webに上げれば，web上で動かすことも可
能になる．
これら 3つのツールの特徴を以下の表にまとめた．

表 2.1: 比較表
Maya Processing VESTA

動き ◎ ◯ ◎
キレイさ ◎ ◯ ◎
自由度 ◯ ◯ ×
安価 × ◯ ◯

Web対応 × ◯ ×
コード開発 ◯ ◎ ×

本研究では，格子欠陥を視覚化することが目的であるため，格子欠陥の色分けをする
機能が備わっていない VESTAでは格子欠陥を詳しく見ることが出来ない．また，視覚
化したモデルをWeb上で共有したい．そのため，ライセンス料が高価であるMayaは共
有できる PCが限られてしまうことから，本研究では，格子欠陥の色分けや安価である
Processingを使用する．

2.2 視覚化のアルゴリズム
ProcessingでPOSCARを読み込ませるためには，プログラムが複雑になる．そのため，
処理にとても時間がかかってしまう．そこで効率良くするために，Rubyで POSCARを
tsvファイルに変換や格子欠陥の色分けの処理を行ってから，Processingで表示させる方
法を使用する．

• Ruby

– POSCAR読み込み．

– 絶対座標変換．

– ネイバーリスト作成．

– 原子の色分け．

– tsvファイル出力．
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• Processing

– tsvファイル読み込み．

– 3D表示．

2.2.1 Ruby

POSCAR読み込み

POSCARとは，本研究室で以前から使っている原子位置入力ファイルである．図 2.1が
POSCARファイルの例である．青枠は格子定数の倍率，赤枠は格子ベクトル，黒丸は原
子数，緑枠は格子内における原子の相対座標となっている．赤枠の 1行目が a軸，2行目
が b軸，3行目が c軸，1列目が x軸，2列目が y軸，3列目が z軸に対応する．緑枠の 1

列目が a軸，2列目が b軸，3列目が c軸に対応する．

図 2.1: POSCARファイル.

まず格子ベクトルと相対座標を入れる配列 (prim vector，opp vector)を定義する．そし
てPOSCARを読み取る．図 2.1のように，POSCARの 5行目までは決まった配置になっ
ているので，2行目から 4行目の格子ベクトルを配列 (prim vector)に，Directを見つけた
らその次から相対座標なので配列 (opp vector)に格納する．
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POSCAR読み取り✓ ✏
1: prim_vector=[]

2: opp_vector=[]

3: check=false

4: count=0

5: File.open(filename).each do |line|

6: if count>1 && count<5 then prim_vector << line.chomp.split(" ") end

7: if /Direct/ =~ line then check=true

8: elsif line==" \n" then check=false

9: elsif check then opp_vector << line.chomp.split(" ") end

10: count=count+1

11: end✒ ✑

絶対座標変換

prim vectorと opp vectorに格納したものは文字とみなされているため，数字に変換す
る．そしてそれらをかけて絶対座標に直す．例えば図 2.1の計算の方法としては以下の行
列のように計算する．

vector =

⎛

⎜⎜⎜⎝

ax ay az

bx by bz

cx cy cz

⎞

⎟⎟⎟⎠

⎛

⎜⎜⎜⎝

ai

bi

ci

⎞

⎟⎟⎟⎠

その絶対座標を新たな配列 (vector)に格納する．

絶対座標変換✓ ✏
1: def ch_prim(prim_vector,opp_vector)

2: x=prim_vector[0][0].to_f*opp_vector[0].to_f+prim_vector[0][1].to_f

*opp_vector[1].to_f+prim_vector[0][2].to_f*opp_vector[2].to_f

3: y=prim_vector[1][0].to_f*opp_vector[0].to_f+prim_vector[1][1].to_f

*opp_vector[1].to_f+prim_vector[1][2].to_f*opp_vector[2].to_f

4: z=prim_vector[2][0].to_f*opp_vector[0].to_f+prim_vector[2][1].to_f

*opp_vector[1].to_f+prim_vector[2][2].to_f*opp_vector[2].to_f

5: vector = [x,y,z]

6: return vector

7: end✒ ✑
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絶対座標格納✓ ✏
1: def absolute_coordinate(prim_vector, opp_vector)

2: vector=[]

3: opp_vector.length.times do |i|

4: vector << ch_prim(prim_vector,opp_vector[i])

5: end

6: return vector

7: end✒ ✑

ネイバーリスト

ネイバーリスト (以下 n l)とは近接している原子の集合を意味する．再近接原子を計算
するにあたり全ての原子間の相互作用を考慮すると計算に時間がかかりすぎるので，影響
力の弱い，原子から遠い位置にある原子との相互作用を遮断する．図 2.2のように赤色で
示す 1個の原子から青色で示す規定の範囲内にある原子を n lに登録する．ここでは再近
接原子よりも 1つ奥にある原子の手前までを n l範囲に指定することで再近接原子のみを
n lに登録する．図 2.2は単純立方格子の例である．

図 2.2: 単純立方格子の例で再近接原子のイメージである．青丸が再近接原子である．

原子 iと他の原子 jの原子間距離を求める．その原子間距離が再近接原子間距離の範囲
内にあるか調べる．もし範囲内にあれば，n lに格納していく．本研究では，Mg結晶にお
ける視覚化の場合は 3.20Å，Al結晶の場合は 2.85Åと設定している．また他の結晶の視覚
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化を行う場合は，そのたびに再近接原子間距離を変更する．

原子間距離✓ ✏
1: def atom_distance(a,b)

2: return sqrt((a[0]-b[0])**2+(a[1]-b[1])**2+(a[2]-b[2])**2)

3: end✒ ✑
ネイバーリスト✓ ✏

1: def make_n_l(bond_length, abst_coord)

2: n_l=[]

3: for i in 0..abst_coord.length-1 do

4: atom=[]

5: for j in 0..abst_coord.length-1 do

6: if i==j then next end

7: if atom_distance(abst_coord[i], abst_coord[j]) <= bond_length*1.1 then

8: atom << j

9: end

10: end

11: n_l << atom

12: end

13: return n_l

14: end✒ ✑
原子の色分け

原子モデル内において，格子欠陥を見分けるために原子の色分けを行った．hcp中の積
層欠陥は fccである．このような構造の違いを判別し，積層欠陥を色分けする．図 2.3(a)，
(b)に hcp，(c)に fccのそれぞれ模式図を示した．[0001]方向において，hcpの構造は上下
の原子の軸が同じである．例えば，図 2.3(a)，(b)のモデルにおいて，上下両方の原子が
Aとなっている．一方，fccの構造は上下の原子の軸が異なっている．例えば，図 2.3(c)

のモデルにおいて，上下の原子がA，Cとなっている．そのため，モデル内のある原子が
どちらの構造になっているのか判別するには，上下の原子の軸を比較すればよい．このよ
うに構造の判定を行い，積層欠陥である fccの原子に色付けを行った．
図 2.4の赤で囲った原子を見ると，他の原子より配位数が 1つ少ないことがわかる．こ
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図 2.3: fccと hcpの最密原子の面の積み重なり方．(a)，(b)は hcp，(c)は fccである．

れより，転位部分は配位数が少ないことが示唆される．そこで，配位数の違いで色分けを
行った．ある原子の n lの再近接原子を数える．そして，hcpと fccの配位数はそれぞれ
12であるので，積層欠陥部分で配位数が 12より少なければ原子の色を変える．これらを
元に tsvファイルに積層欠陥を 0，転位を 2，その他を 1と出力し，色分けを行った．

図 2.4: 刃状転位の構造 [1]．

2.2.2 Processing

Rubyで書きだした tsvファイルを読み込み，原子モデルを表示させた．表示の仕方と
して，3D表示を選定した．実際の原子は 3次元的である．そのため格子欠陥を見る上で，
実際の原子に近づける必要があったからである．原子を表示させる際に本来では元々メ
ソッドとして備わっている 3次元的に球を表示させる sphere()を用いたかったが，動作が
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重くなり，滑らかに動かなかった．そこで 3次元的に立方体を表示させる box()を原子の
表示に使用した．また，再近接原子との位置関係などをより詳しく見るために拡大させ，
構造の全体を見るために縮小の機能を追加した．さらに，拡大・縮小は座標における中心
でしか行えない．そこで，確認したい場所を中心に持ってくるために上下左右に移動させ
る機能を追加した．
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第3章 実行結果

3.1 視覚化
• Ruby

– POSCAR読み込み．

– 絶対座標変換．

– ネイバーリスト作成．

– 原子の色分け．

– tsvファイル出力．

• Processing

– tsvファイル読み込み．

– 3D表示．

以上のことを行った結果を以下に示す．

tsvファイル

POSCARを読み込んで，出力した結果である．1列目の dataは配列に格納されない要
素なので適当な文字を出力している．2列目の xは x座標，3列目の yは y座標，4列目の
zは z座標，5列目の colorは色分けを決める数字を出力している．
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tsvファイル✓ ✏
data x y z color

data 20 -250 -103 1

data 12 -263 -103 1

data 4 -277 -103 1

data -4 -291 -103 1

:

:

:

data -44 -175 -38 2

data -52 -189 -38 2

data 20 -37 -38 1

data 12 -50 -38 0

data 4 -64 -38 0

data -4 -78 -38 0

:

:

:✒ ✑

Processingのメソッド

2行目に書かれている background()で背景の色を変更した．このメソッドは 0∼255の
間でグレースケールを設定できる．また，回転の中心は 3行目の translate()で決定してい
る．まずは，画面の真ん中を回転の中心とした．そして，矢印キーによって sと rの変数
を変更することで，上下左右に回転の中心を動かした．

メインルーチン✓ ✏
1: void draw(){

2: background(0);

3: translate(width/2+s,height/2+r);

4: fill(255);

5: loop();

6: noStroke();

7: }✒ ✑
原子の色は以下のように決めている．積層欠陥部分が 1で，転位部分が 2で，他の部分
が 0とした．fill()は塗りつぶしのメソッドであり，RGBで色を決定することができる．
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原子の色✓ ✏
1: if(atom==0){fill(255,255,255);}

2: else if(atom==1){fill(0,0,255);}

3: else if(atom==2){fill(255,0,0);}✒ ✑
3D表示

図 3.1では，6原子で構成された fccの POSCARを読み込んで，3D表示させた．マウ
スで自由な角度に動かした．図 3.1(a)を回転させると図 3.1(b)になる．直感的に原子と
わかるように 2.2.2小節で述べた sphereで表示させた．

図 3.1: 初期 3D表示.

積層欠陥表示

図 3.2は実際の原子位置を仮想して作った POSCARを読み込んで，積層欠陥を青色で
表示した結果である．しかし，実行の処理時間に非常に時間がかかり，滑らかに動かない．

sphere()→ box()

図 3.3のように sphereを boxに変えることで処理時間が早くなり，滑らかに動くように
なった．
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図 3.2: 積層欠陥を表示させた原子.

図 3.3: box変換.
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転位表示

図 3.4転位部分に赤色を表示させようとした結果である．転位を探すメソッドを作り，
積層欠陥とそうでない部分に 0,1の番号をそれぞれ振り分けた．そして 0と 1の変わり目
の部分を転位の部分にしようとした．しかし転位でない端の原子すべて赤色に変化してし
まい失敗した．この方法では転位は表示出来ない．

図 3.4: 転位表示.

そこで，図 3.5では積層欠陥で配位数が違うものだけを赤色に変えた結果である．1番上
にも赤色が出てしまったが，周期的境界条件を考慮すると転位を赤色に表示することがで
きた．

図 3.5: 周期的境界条件を考えた転位表示.

本研究では，顕微鏡で映しだした平面的な図と比較するために投影法を使用した．投影法
を使用した結果が図 3.6である．投影法は 3次元的なものを平面的に表示させるため，顕
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微鏡などの平面的な図と見比べやすい．

図 3.6: 投影法を使用した図.

またMgの転位の視覚化以外にAlの小傾角粒界モデルの視覚化を行った．図 3.7にその様
子を示した．小傾角粒界には転位が存在している．この図においても，結晶の真ん中に転
位が存在している様子が確認できる．そのため，原子間距離さえわかればどの原子も視覚
化することが出来る．

図 3.7: Alの転位表示.
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エネルギー表示

転位周りの原子はエネルギー的に不安定である．そこで，転位周りの原子がどれほどエ
ネルギー的に不安定であるか調べるために原子の色とエネルギーを対応させた視覚化を
行った．
図 3.8では，エネルギーの違いによって原子の色を変えた小傾角粒界モデルを示した．
この図では，エネルギーのしきい値を設定して，その値を超えると赤，超えなければ青で
表示している．しかしこの図では，最も安定な原子に比べて少しだけ不安定な原子を確認
することが出来ない．

図 3.8: エネルギー表示.エネルギーが高ければ赤，低ければ青．

そこで，図 3.9では，赤と青だけで表示するのではなく，グラデーション表示をした．
この図では，エネルギーが高くなっていくに連れて，赤色に近づく．このようにグラデー
ション表示したことで，より詳細にモデルからエネルギーの強弱を確認することができる
ようになった．
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図 3.9: エネルギーをグラデーション表示した．高ければ赤で，低ければ青に近づいていく．
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第4章 考察

4.1 LPSO構造
本研究室では，以前から母相 hcp相に対して長周期積層欠陥 (LPSO)構造の研究をして
きた．LPSO構造とは，積層欠陥が周期的に並ぶ構造である．しかしLPSO構造の生成機
構は未だ解明されていない．現状では LPSO構造の生成機構は，18Rから 14Hに変わる
とされている [5]．図 4.1では東北大学木口らが観察したMg合金のHAADF-STEM像を
示した [6]．HAADF-STEM像とは電子顕微鏡像の一種で重い原子ほど明るく映しだす特
徴を持っている．この図において，映しだされた原子をなぞって書かれている赤丸は fcc

構造，青丸は hcp構造を示している．この図において，右の白枠で囲った 18Rの積層欠
陥の間が一部 8層になっていることがわかる．そして積層欠陥の端に黄色の丸で囲った部
分転位が存在していることから積層欠陥の端には転位が存在することも示唆される．また
この図からは 18Rから 14Hに変わることが推測される．

図 4.1: Mg-Zn-Y合金の HAADF-STEM像である．この図の白枠の右側において，積層
欠陥の下から 2番目と 3番目の間が 8層となっている．積層欠陥の端には黄色の丸で囲っ
た部分転位が存在していると考えられる [6]．
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しかしこの図からでは，転位がどの方向に存在しているかはわからない．そこで，本研
究で開発した視覚化システムを用いて視覚化した．
図 4.1を参考にPOSCARを作り，それを視覚化した．図 4.2でわかるように，図 4.1と
は少し構造が異なっている．図 4.2(a)の緑枠に注目すると，緑枠のところは他の部分に比
べると詰まっていたり大きく離れていたりする．そこで，図 4.2(b)で表した緑枠を矢印の
方向に動かすと詰まっているところがなくなるが，積層欠陥部分の配列がずれる．配列が
ずれると，hcpもしくは fccとは違う構造になってしまうことがわかった．

図 4.2: 木口らが観察した LPSOを視覚化した図．

4.2 Alの小傾角粒界
本研究室では，Alの小傾角粒界を対称とした研究を行っている．対称傾角粒界の模式
図を図 4.3に示した．対称傾角粒界の角度が 0∼30°程度であるものを小傾角粒界という．
この図は立方晶で示したものであり，Alの小傾角粒界の構造が未だ解明されていない．そ
こで，本研究室で行っている第一原理計算とともに視覚化も行うことにした．

4.2.1 転位の視覚化
図 4.4は緩和前のモデルである．緩和とは結晶モデル内の原子を 1つずつバラバラに動
かして最安定位置を求める手法である．赤色は転位部分を表している．転位周りを白の破
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図 4.3: 対称傾角粒界の模式図．

線で囲うと，バーガース・サーキットができた．これは 1.2.6小節で示したように転位の
回りがバーガース・サーキットであることを確認することが出来た．

図 4.4: 緩和前のモデル．

4.2.2 エネルギーの視覚化
図 4.5はエネルギーの高低をグラデーションした結果である．緑枠のところが赤色に近
づいていることから，帯状にエネルギーが高い原子が連なっていると示唆される．そこで
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同じ POSCARを使用して，転位を表示した．その結果が図 4.5である．図 4.5の緑枠の
ところが転位部分であると言える．

図 4.5: エネルギーをグラデーション表示した図．

図 4.6: 図 4.5を転位表示した結果．
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第5章 総括

本研究では，西谷研究室で行われているMgの LPSO構造とAlの対称傾角粒界のエネ
ルギー表示を視覚化することを目的とした．Processingで積層欠陥と転位が自動で表示さ
れ，自分で自由に動かし，確認することが出来る視覚化システムを作成した．

Processingでの視覚化システムの成果を以下に記す．

• LPSO構造の原子レベルでの様子を，3Dで視覚化した．Processingでの表示は様々
な角度からみることができ，積層欠陥が入った時の原子の位置を確認することがで
きる．積層欠陥や転位部分を色を変えて表示することによって，構造を確認しやす
くなった．この視覚化システムによって，視覚的観点から補うことが可能となり，研
究効率が高まった．

• 転位について，様々な視点（方向）からの視覚化を行った．視覚化することによっ
て直感的に確認することが可能となった．現在では顕微鏡などで原子の様子を見る
ことは可能であるが，あまりはっきりとは映っていない．その点今回の研究によっ
て，さまざまな視点（方向）からの確認が可能となり，理論面での学習を行う際に
はとても有効なものとなった．

• 対称傾角粒界の転位などをエネルギーの違いによって，視覚化した．これにより，転
位周りのエネルギーがそれ以外のエネルギーより高いことがわかった．こちらも 3D

で表示しているため，奥の場所のエネルギーの違いも確認することが出来る．文面
上やグラフでエネルギーを確認するよりも，視覚的観点で捉えやすくなった．
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