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図 1 Boettger の手法の模式図と実際のモデ

ルのひずみ表示.

図 2 参照モデルの差による粒界エネルギーの

収束性の変化. 左上の n － m = 2 以外は y 軸

のスケールを揃えている.

■背景 我々は対称傾角粒界のエネルギーの精密計算

に取り組んできた．Al や Cu などの金属の対称傾角

粒界エネルギーは，液体金属との接触角計測により求

められた実験結果と，pairあるいは EAMポテンシャ

ルを用いた計算結果には齟齬が生じている．そこで，

第一原理計算による粒界エネルギーの精密計算に取り

組んできた．しかし，小傾角でのエネルギー計算には

大きな原子サイズのユニットセルが必要なため，得ら

れたエネルギーの精度に疑問がある [1]．本研究では，

k-点数および参照系について検討を行った [2].

■手法 第一原理計算には VASPを用いた．粒界モデ

ルとして，図 1に示したようなスラブモデルを用いる．

ここでは，粒界の傾角は Σ13(510) ⟨100⟩ (傾角 22.62◦

) を示している．粒界は，周期的境界条件を満たす

ようにユニットセルの中心と両端に 2 枚配置し，紙

面に垂直方向には 2 層とっている．k-点は VASP が

用意している自動生成機構を用いて，length=50,100,

150, 200で比べた．収束性を確かめたところ，100で

0.001eV で収束していた [2]．いびつなスラブモデル

では参照エネルギーを適切に選ぶことが難しいが，表

面エネルギーで開発されてきた Boettgerの手法を用いた [3]．

■結果 Boettgerの手法は図 1のような二つのモデルを比較することに対応する．n=94で示した

モデルと，m=74で示したモデルでは，粒界間の完全結晶部の幅が変化している．n−m=2,4,10,20

で比べた粒界エネルギーの計算結果を図 2に示した．n−m=2,4ではばらつきが大きいが，10,20

程度の大きな差を取ると系のサイズが大きくなるにつれて値は収束して行く．発表では図 1に用

いた，粒界近傍の歪みを示す EAM解析についても報告する．
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