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ポテンシャル繰り込み理論による FCC金属の弾性特性の温度依存性
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　 算状態図作製や弾性特性の温度依存性に代表される、金属や合金の有限温度

における振る舞いの 析は、実験困難な条件下における平衡相の予想や実験状態

図の手がかりとして、また、系の状態の本 的理 に重要である。しかし従来の

第一原理 算では、有限温度での相安定性の議論に必要な 子系の効果や格子振

動の 調和項の効果を、自由エネルギー 算に取り入れる事が困難であった。そ

のため、例えば相転移温度が実験値に比べて極めて く評価される等の不 合が

生じてしまい、実験との定量的比 には至っていないのが現状である。また、弾

性特性(体積弾性率、弾性定数、剛性率、ヤング率等)の温度依存性の定量評価も困

難である。

　本研究では、上述の欠点を改善する

ため、古典分子動力学(MD)ポテンシャ

ルを格子モデルに適切にマッピングし

モンテカルロ法の多体相互作用とする

ことで、格子振動の効果を 調和項ま

で考慮し、より正確な 算状態図 算

を作製することを みている。多体相

互作用を得る際のポイントは、連続空

間での分配関数と等しい分配関数を持

つ離散系の多体相互作用 (繰り込みポ

テンシャル) を見出すことであり、本

研究では 2 回の操作に分けて繰り込み

の手続きを行った[1]-[3]。

　本研究ではこれまでに、Cu-Au系二元系合金状態図を作製している。その際、Ackland
らによる Finnes-Sinclair型ポテンシャルを、ポテンシャルの繰り込み操作により FCC
格子モデルに適切にマッピングを行い、これをモンテカルロ法の多体相互作用とし

て用いた。また、モンテカルロ法にはメトロポリス法を適用した。 則配列を初期

状態として各温度に保持し最終的に得られた熱平衡状態の 離オーダーパラメー

ターを評価することより相変態点を得た。比 のために、繰り込みを行わないポテ

ンシャルを用いた場合についても同様の 算を行った結果、繰り込みポテンシャル



を用いた場合の方がオリジナルポテンシャルを用いた場合に比べ相転移温度は低下

し、実験での相転移温度を再現する事が示されている。

　今回の発表では、この手続きにより CuAu 二元系合金の弾性特性(体積弾性率、弾
性定数、剛性率、ヤング率)の温度依存性の定量評価を行った結果について示す。体
積弾性率の評価には、Murnaghan による状態方程式を用いる。一方、弾性定数の評価

には体積一定の歪みテンソルを導入する。本研究で得られた弾性特性と実験値を比

することで、本手法の妥当性を検討する。
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