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■背景 格子欠陥周辺の歪み解析を行う新しい手法を開発した．この手法は，EAMポテンシャル

を基礎に解析的に求めることが可能である．この手法を，Alの粒界に適応した結果を報告する．

■手法 第一原理計算により求めた初期構造と，EAMにより求めた歪みを下にゆらぎ表示を行う．

ゆらぎは，

de = kx ∗ x2

x =
√

de/k

で求められる．deは，約 240℃の温度において，約 0.044eV に相当する．ここで kは，粒界を

表している．xの計算についてはプログラミング言語 Rubyを用い，粒界 kx,ky,kzに対する xを

各々 rx,ry,rzとし，ファイルとして保存した．Rubyを用いて得た rx,ry,rzを下に，Processingを

用い Plotを行った．Plotする際，元データでは小さすぎるため，30倍で表示した．

■結果 図 1は今回のゆらぎ表示の結果である．粒界おいて，ゆらぎが最も大きいサイトの周辺に

おいてもゆらぎが確認できる．

図 1 ゆらぎ表示．


