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図 1 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.

■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．

■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，
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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．

■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 [1] との比較を図 1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．
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