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図 1 Al ⟨100⟩ 傾角 22.6◦ の対称傾角粒界モデル．

図 2 Mg添加，500Kでのスペクトル表示．

図 3 Zn添加，500Kでのスペクトル表示．

■背景 実用材として広く使われているジュラルミン
は，焼鈍によって Al基地中での GP ゾーンの生成に
より硬化が進行するが，同時に粒界偏析により脆化す
る [1]. 粒界偏析は，添加元素が粒界か粒内のどちらに
あるかに起因するエネルギーの違いに支配される．そ
こで，時効温度での自由エネルギーが問題となる．前
回，Al 傾角粒界への Mg 添加による自由エネルギー
変化を，有限温度の第一原理計算により求めた [2]. 今
回は さらに Zn 添加の計算を行い，Mg との比較を
行った．

■手法 Mg 置換と同様に，Al ⟨100⟩ 傾角 22.6◦ の対
称粒界モデルに，Zn を置換したモデルを用いた（図
１)．自由エネルギー計算は Einstein モデルによる調
和振動子近似を 500K で行なった [3]．第一原理エネ
ルギー計算には平面波基底擬ポテンシャル法で実装さ
れた VASP を用いた．

■結果 図 2はそれぞれの siteにMgを添加し，500K
でのエネルギー差を，site 20 を基準にしてスペクト
ル表示させたものである．図 3 は Zn での同様のプ
ロットである．Mgと Zn の安定サイトは，大まかに
は原子半径の序列，Mg (0.16nm) ＞ Al (0.14nm) ＞
Zn (0.13nm) で理解できる．Mg では site 0 (tighter

site) はエネルギーが上昇し，site 5 (looser site) はエ
ネルギーが低下した. しかし，Zn では site 5 ではな
く site 6 がエネルギーが上昇し，site 0 はエネルギー
が低下した．発表では，この挙動を詳しく議論する．
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