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研究成果の概要（和文）：ハイエントロピー合金(HEAs)不規則相が、巨視的には理想溶体に近い点をCALPHAD法
体系から論理的に解明し、またクラスター展開法とモンテカルロ法から、固溶体内に規則構造が関与する相平衡
が微視的に存在し得ることを提案した。機械学習を第一原理計算に援用し、優れた材料特性を発現する合金組成
の探索手法を開発した。Cantor合金内の各種３元系を調査し、σ相領域を中心に実験状態図を決定するととも
に、多成分系粒界偏析の計算モジュールを開発した。"遅い拡散"がHE効果で生じ得ない点を多成分系拡散理論に
基づき解明し、また組織や拡散対情報を用いた逆問題式材料パラメータ推定法を構築した。

研究成果の概要（英文）：It was logically elucidated from the CALPHAD method that the disordered 
state of HEAs is macroscopically close to an ideal solution. From the cluster expansion method and 
Monte Carlo simulations, we proposed that phase equilibria involving atomistic ordered structures 
can exist microscopically within the solid solution. By applying machine learning to 
first-principles calculations, we developed a method of searching for alloy compositions that 
exhibit superior material properties. The ternary alloy systems within Cantor alloy were 
investigated, and we determined the experimental phase diagram mainly for the σ-phase region. A 
module to calculate the grain boundary segregation in multicomponent alloys was developed. It was 
clarified based on the multicomponent diffusion theory that the sluggish diffusion cannot be 
explained by the high-entropy effect. We proposed a methodology for estimating material parameters 
from microstructural information based on the inverse problem methods.

研究分野： 材料組織学

キーワード： 状態図　拡散　機械学習　CALPHAD法　フェーズフィールド法　第一原理計算
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研究成果の学術的意義や社会的意義
学術的意義は、HEA不規則固溶体の熱力学的安定性と拡散現象の理解が大きく深化した点である。典型的なHEAで
あるCantor合金の実験状態図と拡散情報が精査された点も大きい。社会的意義としては以下を開発した（本研究
は、社会還元として個別材料の開発ではなく、広くHEA開発に活用できる手法開発に重点を置いている）。機械
学習、第一原理電子状態図計算、およびモンテカルロ法の連携から、HEA固溶体の安定性や平均原子変位を解析
する手法を開発した。多成分系粒界偏析の系統的な計算システムを作成・公開した。フェーズフィールド法と拡
散実験データの連携から、各種材料パラメータを逆問題式に推定する手法を構築した。

※科研費による研究は、研究者の自覚と責任において実施するものです。そのため、研究の実施や研究成果の公表等に
ついては、国の要請等に基づくものではなく、その研究成果に関する見解や責任は、研究者個人に帰属します。
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１．研究開始当初の背景 
 ハイエントロピー合金(HEAs)は、特定の主要元素を持たない多成分高濃度合金で、近年、優
れた単相特性の発現が見出され、さらに本分野が合金学の基盤的要素（固溶体強度の材料科学の
刷新など）を含む学術領域であったことから、世界的に注目された。通常、合金学において、平
衡状態図および拡散解析は材料開発の羅針盤的役割を担うが、研究開始当初、多成分高組成合金
の状態図および拡散情報の欠如・不正確さが問題となっており、これを打開する方策として、第
一原理電子状態計算を活用した理論状態図解析や実験的なハイスループット解析などの活用も
世界的に同時に議論され始めた。わが国においては、当時 HEAs は、単相を対象とした特殊な
材料といった認識であり、HEAs を対象とした状態図や拡散の本格的な研究は始まっていなか
った。しかし HEAs の分野は、次世代の合金開発の基礎・基盤を広範囲にカバーする領域を有
するため、早急に整備すべき分野であるとの認識が高まり、本課題がスタートした。 
 
２．研究の目的 
 本研究における HEAs 開発を推進するための学術課題は、「多成分系状態図全組成域における
高精度・高効率な状態図アセスメントの実現」および「複雑な材料・プロセスパラメータ空間で
の特性最適化の加速」であり、達成目標を以下の３点とした。(i) 多成分高濃度合金固溶体に対
する計算熱力学モデルの高度化とその熱力学データベースの整備、(ii) フェーズフィールド(PF)
法とデータ同化を活用した熱力学パラメータおよび拡散パラメータのアセスメント手法の開発
（Sluggish diffusion の本質解明も含む）、および(iii) 機械学習による HEAs 開発の効率化。 
 以上から、本研究の最終目的を、"計算熱力学、計算組織学、および情報材料学を相互に連携・
融合させることにより、HEAs 状態図の高精度・高効率アセスメントを実現するとともに、HEAs
設計を加速させる新たな方法論を構築すること"とした。 
 
３．研究の方法 
 上記の課題を解決するために必要なスキルとして、第一原理電子状態計算、モンテカルロ解析、
計算熱力学（CALPHAD 法）、計算組織学（PF 法）、および機械学習を想定するとともに、計算
だけでなく実験からもアプローチできることを条件に、当該分野において最先端ノウハウを有
する専門グループを構成した。ここで、上記３つの目標を達成するための具体的な手法は、以下
のようにまとめられる。HEAs の相安定性に関しては、第一原理電子状態計算、CALPHAD 法、
およびモンテカルロ法をベースに、実験と計算の双方の視点から検討を進めた。拡散パラメータ
のアセスメントについては、CALPHAD 法と連携した相互拡散理論体系、および PF 法と機械学
習に基づく解析を実施した。機械学習による HEAs 開発の効率化に関しては、第一原理電子状
態計算と機械学習の融合、また状態図のギブスエネルギーデータと機械学習手法の援用により、
開発を加速する手法を考案した。 
 
４．研究成果 
 上記の「研究目的」の(i)～(iii)に対する成果は、以下のようにまとめられる。 
(1) HEA 固溶体のギブスエネルギーを記述する計算熱力学モデルについて 

図１は Mo-Nb-Ta-V-W５元系のうち、３元系で固溶体が出現することが実験的に明らかにされ
ている Mo-Nb-W３元系 BCC 構造の自由エネルギー、生成エンタルピー、混合エントロピーの計
算値を、MoNb-W, MoW-Nb, NbW-Mo の断面で示した例で（計算温度は 1000K）、緑線がエンタ
ルピー、オレンジ色が配置エントロピーを-TS で示したもの、青はギブスエネルギーである。各
断面のエンタルピーはそれ程大き
くはなく、相互作用は概ねゼロとみ
なせる。一方、エントロピーは完全
不規則状態のそれにほぼ等しいこ
とから、この合金系は理想溶体に近
い。この理想溶体的挙動は４元系
（Mo-Nb-Ta-V 系など）でも同様で
あった。以上から、HEAs の多成分
高濃度合金の不規則固溶体は基本
的に理想溶体に近く、対応する計算
熱力学モデルは、通常の広義の正則
溶体近似にて十分であることが結
論された。 
上記結果は個別の解析例である

が、等組成の HEAs におけるギブス
エネルギーの理論式から、成分数が
増加するにつれて理想溶体に近づ

 
図１ Mo-Nb-W３元系 BCC 構造の熱力学的性質 



くことを論理的に証明した。さらに正則溶液モデルおよび副格子モデルを用い、相分離または規
則化傾向を有する多元系合金における固溶体の相安定性を検討した結果、等原子組成付近で、単
一の固溶体相が安定化され、かつその周辺で多彩な規則構造（副格子濃度で、種々分類できる規
則構造）が出現することを見出した。①②③ 
 
(2) パラメータ法、クラスター展開法、モンテカルロ計算に基づく HEAs の相安定性評価 

種々の HEAs における熱力学的安定性を俯瞰・確認するため、固溶体安定度を示すパラメータ
Ω と原子サイズ差に基づくミスフィット因子 δ の関係を図２①に示す（バルク金属ガラス 
(BMG) 系の計算値も含む）。次にクラスター展開法を改良した平均原子変位量（MSAD）の評
価手法を考案し、エントロピー変化量 ΔS の計算結果と共に Cantor 合金を構成する３元系の計
算結果を図２②に示す。1000K 以下の低温領域では ΔS の減少と MSAD の減少の傾向が一致し
（これはL10のような規則構造の発達に伴うひずみの減少に対応すると考えられる）、一方1000K
以上の高温領域では MSAD はほぼ一定値で、かつこの領域の ΔS は小さく ΔS と MSAD に相関
はない。以上から、低温では規則化傾向を表す ΔS が強度に対して支配的であり、高温では MSAD
が一定の値を保持するの
で、これによる局所ひずみ
が強度を担っていると推
察された。また図２③は
Ni33%の断面における Co-
Cr-Ni３元系平衡状態図に
FCC 基の準安定相境界の
計算値（緑線）を重ねた結
果ある。黄色の領域で
Co3Cr-L12 構造と CoCr-L10

構造が FCC 固溶体内で安
定相として生成している。
このようにHEAsの固溶体
領域の背後には、準安定規
則構造や二相分離による
複雑な相境界が広がって
おり、熱力学的に安定相と
して出現し得ることが示
された。① 
 
(3) 第一原理計算と機械学習(ML)を組み合わせた固溶体全組成域における有限温度安定性予測 
本解析では、限られた数の単純な化学量論組成での電子構造解析と有限温度での自由エネル

ギーデータを用いて ECNet（Element Convolution Neutral Network）のデータモデルを構築し、３
元系の全組成域に対する FCC 固溶体の安定性を系統的に調査した。例として図３は(a)Fe-Co-Mn
系と(b)Fe-Co-Pd 系の有限
温度（T＝0K, 500K, 1000K）
の自由エネルギー（温度に
関して配置エントロピーの
寄与のみを考慮）の予測結
果である。Fe-Co-Mn は Fe-
Co サイド以外では広い組
成域で FCC 固溶体が不安
定であるのに対し、Fe-Co-
Pd では、Pd 元素の FCC 構
造安定効果により Pd-rich
コーナーにおいて FCC 固
溶体の存在可能性が示され
た。さらに有限温度 T=500K
および 1000Kの自由エネル
ギー分布から配置エントロ
ピーによる安定化効果も確
認された。④ 

 
(4) 第一原理計算と機械学習(ML)を組み合わせた高い MSAD を有する固溶体探索 

等原子組成系と非等原子組成系：Ax(BCDE)1-x（x=0.2, 0.3, 0.4）の DFT 計算データに基づき、
ECNet の ML モデル、および５元系の全てのサブシステムの DFT データを利用した転移学習と
を組み合わせ、５種類の５元系に対する広い組成域（x=0~0.4）における平均原子変位量(RMSD)
と形成エネルギーの予測を行った。 
図４(a)と(b)は RMSD と形成エネルギーの計算結果で、4 個の丸印は RMSD がピーク値を取

 
図２ パラメータ法、クラスター展開法、モンテカルロ計算に基づく

HEAs の相安定性評価 

 
図３ ML を援用した三元系全組成域に対する FCC 固溶体形成自

由エネルギーの予測結果（有限温度：T＝0K, 500K, 1000K）。 



り、かつ形成エネルギーが比較的小さい正の値となる組成で
ある。例えば Pdx (FeCoNiCr)1-x 系（紫の線）に注目すると、
x=0.2 が高い RMSD 値を持つ等原子組成系に対応する。ここ
で重要な点は、より高い RMSD 値を示す組成として、x=0.32
が見出された点である。さらにこの組成は、parameter free 理
論で算出された降伏強度のピーク位置の組成とも対応してい
ることも確認した。本解析では、第一原理電位状態計算と機
械学習を組合わせることにより、高い固溶強化を示す HEA 組
成を提案する新手法を構築した。また構築したシステムを
GitHub に て 公 開 し た （ URL: https://github.com/ 
xinming365/ECNet）。④ 
 
 (5) Cantor 合金サブシステムの三成分系状態図の実験的決定 
 HEA 合金状態図の実験的検証に関しては、Cantor 合金系を
構成する複数の３成分系の実験を進めた。代表例として Co-
Cr-Mn 三元系の結果を図５に示す。まず 700℃～1200℃にお
いて、σ 相が広く安定相として存在すること、および
αMn+βMn+σ の 3 相領域が存在することを確認した。薄赤線
は SSOL5 データベース (SGTE Solutions データベース, Ver. 5) 
に基づく計算結果で、従来の熱力学データベースでは、実験
を再現できないことがわかる。すなわち Cantor 合金は HEA 分
野では最も研究されている
合金系であるが、サブシス
テムの三成分系でさえ、充
分にアセスメントできてい
ないことが示された。また
本研究では、Co-Cr-Mn 三元
系と同様に、Fe-Cr-Mn 三元
系に おいても 、 900℃と
700℃にて σ相が広く単相領
域を持つことを確認すると
ともに、σ相が関与する３相
共存領域を全て決定した。
また Cr-Mn-Ni 三元系では、
BCC 相＋FCC 相もしくは
BCC 相＋液相の２相領域
が、三元系内に広く存在す
ることを確認した。⑤⑥ 
 
(6) 多成分系における粒界偏析計算モジュールの作成 

多成分系を対象とした粒界相モデルを汎用化し、粒界偏析を計
算するモジュールを作成して、システムを GitHub （ URL: 
https://github.com/Y-Matsuoka-Material/GBseg-TCPython）にて公
開した。図６に Cantor 合金を対象に粒界偏析を計算した結果を示
す。図６(a)は、γ 単相を仮定した場合における粒界偏析の温度依
存性で、Ni と Mn は 粒界に偏析し、Ni は温度低下に伴いわず
かに増加する。図６(b)は、γ 母相が各温度で他の共存相と平衡状
態にある場合における粒界偏析の温度依存性である。1200 K 以
下では、粒界における Ni 濃度は温度の低下とともに増加し、Cr 
濃度は温度の低下とともに減少する。これは低温で σ相が析出し、
σ相での Cr の濃縮と Ni の枯渇によるものと考えられる。またこれら
の計算結果は、本合金の既存の実験データを定量的に再現する
点も確認した。⑦ 
 

(7) Sluggish diffusion(SD)の可能性に関する理論的検討  
 本解析では、CALPHAD 法と連携した拡散理論体系から、SD が普遍的に導き得るかを検証した。
まず理想溶体近似の混合のギブスエネルギーを用いた理論解から、配置エントロピー項が SD に寄与
する状況は理論的に導かれないことを証明した。次に、易動度パラメータ内の相互作用項について、典
型的な HEAs として等組成合金の単相を想定すると、相互作用項は、成分数の増加にともないゼロに

 
図５  Co-Cr-Mn 三元系の等温断面図 : (a)900 ℃ , (b)1050℃ , 
(c)1150℃, および(d)1200℃ 

 
図６ Cantor 合金における

粒界偏析の計算結果 

 
図４ HEAsの平均原子変位量

(RMSD)と力学特性の相関に

関するML予測と計算の比較。 



漸近することを理論的に明らかにした。
図７は、Cantor 合金の成分から構成さ
れる各種合金系に対し、この挙動を具
体的に計算した結果である。以上か
ら、多成分および高組成が原因で、トレ
ーサー拡散係数に SD が生じることは
原理的に導かれないことを理論的に立
証した。もちろん、特定の元素が相互
作用項に大きく寄与し、その結果、拡
散が遅くなることは十分に起こり得る
が、これは、その元素固有の影響であ
り、HEAs ではない通常の低合金にも
生じる現象である。また Cantor 合金に
おける空孔濃度を熱力学に求め、
Cantor合金を構成する純元素と同程度
であることを確認し、SD と空孔濃度は
無関係である点も明らかにした。②⑧ 
 
(8) 相互拡散係数の実験的決定およびデータ解析における機械学習手法の開発 
 多成分系の拡散解析に関しては、Fe-Co-Mn 系、Cr-Mn-Co
系、Fe-Cr-Mn 系、Ni-Mn-Cr 系、および Co-Cr-Mn 系において、

拡散対にて相互拡散係数の測定を行うとともに、Fe-Co-Mn 系

と Cr-Mn-Co 系については、熱力学的な解析も含め易動度パ

ラメータを決定した。図８は Fe-Co-Mn 系の解析例で（記号

は実験データ、実線が計算結果）、状態図上の拡散経路を再現

するパラメータの算出に成功した。 
 また機械学習手法の本分野への展開として、拡散対濃度プ
ロファイルを用い、逆問題式に材料パラメータを推定する手
法を整備した。計算の効率性ならびに汎用性向上のため、今
回、機械学習のツールである PyTorch と自動微分またはネル
ダーミード法を活用したモジュールを構築した。⑨ 
 
(9) 相分離組織とデータ同化手法を活用した材料パラメータの推定 
 データ同化法の一つであるアジョイント法を用いて、３
元系スピノーダル分解の組織変化データ（濃度場の時系列
データ）をフェーズフィールド(PF)モデルに同化し、6 つ
の材料パラメータ（溶体相のギブスエネルギーパラメー
タ、易動度パラメータ、および濃度勾配エネルギーの 3 種
類）を同時推定する新手法を構築した。図９(a)は、反復数
k の増加に伴う損失関数の減少過程で、k=30 で、推定対象
の全パラータが真値と一致した。図９(b)は、図９(a)の矢
印位置におけるスピノーダル分解組織形成の計算例で、材
料パラメータが真値に近づくにつれて、スピノーダル分解
挙動も疑似実験データの組織変化に近づいていく過程を
示している。また濃度場に測定ノイズを付加して推定を行
うことにより、測定ノイズの大きさや測定データの取得の
時間間隔がパラメータ推定値の不確実性に及ぼす影響を
定量的に明らかにした。⑩ 
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 ４．発表年

 ４．発表年

 ４．発表年

 ４．発表年

 １．発表者名

 １．発表者名

Cantor 合金における短範囲規則化傾向と機械的特性との関係

ハイエントロピー合金の安定性と熱力学特性の第一原理計算：CrFeNiCoMnとCrFeNiCoPdの場合

粒界相モデルに基づくNi 基耐熱合金における粒界偏析計算

ガラスのスピノーダル分解組織に基づく材料パラメータ推定法の構築

 １．発表者名

 １．発表者名

 ２．発表標題

 ２．発表標題



2020年

2020年

2020年

2020年

 ２．発表標題

 ２．発表標題

 ２．発表標題

 ２．発表標題

 ３．学会等名

 ３．学会等名

 ３．学会等名

 ３．学会等名

日本金属学会 2020年秋期 (第167回) 講演大会, オンライン

日本金属学会 2020年秋期 (第167回) 講演大会, オンライン

日本金属学会 2020年秋期 (第167回) 講演大会, オンライン

森 祥吉, 塚田祐貴, 小山敏幸

大谷博司, 榎木 徳

柳 玉恒, 堀内寿晃, 榎木勝徳, 大谷博司

Arkapol Saengdeejing, Ying Chen

日本金属学会 2020年秋期 (第167回) 講演大会, オンライン

 ４．発表年

 ４．発表年

 ４．発表年

 ４．発表年

 １．発表者名

 １．発表者名

 １．発表者名

 １．発表者名

Mg 合金の転位偏析に対するフェーズフィールド解析

電子論計算に基づく理論状態図の構築

モンテカルロ法を用いた Co-Nb 2 元系 fcc 相における準安定平衡状態図の計算

First-principles Study of Stability in of (Sm,X)(Fe,Y)12 with Multi-elements Alloying



2020年

2020年

2021年

2021年

 ３．学会等名

 ３．学会等名

 ３．学会等名

日本金属学会 2020年秋期 (第167回) 講演大会, オンライン

TMS 2021 (virtual)（国際学会）

日本金属学会2021年春期(第168回)講演大会、オンライン

 ３．学会等名

Tran Nguyen-Dung, Ying Chen

J. J. Ruan, H. G. Li, N. Ueshima, K. Oikawa

 ２．発表標題

 ２．発表標題

J. J. Ruan, N. Ueshima, K. Oikawa

H. G. Li, N. Ueshima, K. Oikawa

日本金属学会 2020年秋期 (第167回) 講演大会, オンライン

 ２．発表標題

 ４．発表年

 ４．発表年

 ４．発表年

 １．発表者名

 １．発表者名

 ４．発表年

Computation of Thermodynamics and Stability of FeNiCoCr(Mn/Pd) High Entropy Alloys: Competition between Equiatomic and Non-
equiatomic

Martensitic transformation in Ni-Ga-Cr system

Phase equilibria in Mn rich corner in Mn-Fe-Cr ternary system

Experimental investigations on Cr-Co-Mn ternary phase diagram

 １．発表者名

 １．発表者名

 ２．発表標題



2021年

2021年

2021年

2019年

 ２．発表標題

 ２．発表標題

 ３．学会等名
日本金属学会・日本鉄鋼協会東海支部第29回学生による材料フォーラム

 ３．学会等名

 ３．学会等名

 ３．学会等名

日本金属学会2021年春期(第168回)講演大会、オンライン

S. P. Pendem, N. Ueshima, K. Oikawa

H. G. Li, N. Ueshima, K. Oikawa

小山敏幸, 塚田祐貴

佐藤勇気, 小山敏幸

日本金属学会2021年春期(第168回)講演大会、オンライン

日本金属学会2021年春期(第168回)講演大会、オンライン

 ４．発表年

 ４．発表年

 ４．発表年

 ４．発表年

 １．発表者名

 １．発表者名

Phase equilibria and diffusion kinetics in Fe-Co-Mn ternary system

Investigation and thermodynamic assessment on the σ-phase-related equilibria in Cr-Mn-Co system

ハイエントロピー合金における遅い拡散の可能性について

"チタン合金の析出相形状変化に基づく材料パラメータ推定（ポスター発表）

 １．発表者名

 １．発表者名

 ２．発表標題

 ２．発表標題



2019年

2019年

2019年

2019年

 ２．発表標題

 ２．発表標題

 ２．発表標題

 ２．発表標題

 ３．学会等名

 ３．学会等名

 ３．学会等名

 ３．学会等名

日本金属学会2019年秋期講演大会

日本金属学会2019年秋期講演大会

日本金属学会2019年秋期講演大会

鈴木竣, 小山敏幸, 塚田祐貴

石黒雄也, 塚田祐貴, 小山敏幸,

松浦祐樹, 加藤大暉, 塚田祐貴, 小山敏幸

松永一努, 小山敏幸, 塚田祐貴, 野本祐春

日本金属学会2019年秋期講演大会

 ４．発表年

 ４．発表年

 ４．発表年

 ４．発表年

 １．発表者名

 １．発表者名

 １．発表者名

 １．発表者名

拡散対データとアジョイント法を活用したハイエントロピー合金における材料パラメータ推定

Ti-Nb-O合金の連続冷却中に生じるβ相相分離と冷却速度の関係（ポスター発表）

三元系スピノーダル分解のフェーズフィールドモデルにおけるパラメータ推定法の構築

計算熱力学と機械学習を活用したハイエントロピー合金の固溶体条件推定



2019年

2020年

2019年

2019年

 ３．学会等名

 ３．学会等名

 ３．学会等名

日本金属学会春期大会

日本金属学会 2019年秋期(第165回)講演大会

Materials Research Meeting 2019（国際学会）

 ３．学会等名

大谷 博司，榎木 勝徳

M. Enoki, H. Ohtani,

 ２．発表標題

 ２．発表標題

塚田祐貴, 村井良洋, 小山敏幸,

小山敏幸, 鈴木竣, 塚田祐貴

日本計算工学会第24回計算工学講演会

 ２．発表標題

 ４．発表年

 ４．発表年

 ４．発表年

 １．発表者名

 １．発表者名

 ４．発表年

ハイエントロピー合金の形成要因の熱力学的検討

Study of thermodynamic stability of HEA alloy using first principles calculation

鉄鋼のマルテンサイト変態組織に及ぼす材料パラメータの影響

ハイエントロピー合金における緩和拡散の妥当性について

 １．発表者名

 １．発表者名

 ２．発表標題



2020年

2019年

2020年

2020年

 ２．発表標題

 ２．発表標題

 ３．学会等名
日本金属学会 2020年春期 第166回講演大会

 ３．学会等名

 ３．学会等名

 ３．学会等名

日本金属学会2020年春期大会

T. Nguyen-Dung and Y. Chen

H. Li, N. Ueshima and K. Oikawa

H. Li, N. Ueshima and K. Oikawa

J. J. Ruan, N. Ueshima and K. Oikawa,

Materials Research Meeting 2019（国際学会）

日本金属学会 2020年春期 第166回講演大会

 ４．発表年

 ４．発表年

 ４．発表年

 ４．発表年

 １．発表者名

 １．発表者名

Stability of Medium-Entrory FeNiCoCrMn/Pd  Ternaries: A First Principle Study

Experimental determination and thermodynamic evaluation of Cr-Mn-Ni system

Experimental investigation on Cr-Ni-Mn ternary phase diagram

Experimental investigations on the phase equilibria of ternary Fe-Mn-Cr system

 １．発表者名

 １．発表者名

 ２．発表標題

 ２．発表標題



2019年

2019年

2019年

2019年

 ２．発表標題

 ２．発表標題

 ２．発表標題

 ２．発表標題

 ３．学会等名

 ３．学会等名

 ３．学会等名

 ３．学会等名

CALPHAD 2019（国際学会）

CALPHAD 2019（国際学会）

CALPHAD 2019（国際学会）

I. Ohnuma, T. Hara and T. Ohmura

T. Omori, K. Ando, I. Ohnuma, R. Kainuma, K. Ishida

R. Ishikawa, K. Han, I. Ohnuma, R. Kainuma,

K. Han, I. Ohnuma, I. Lee, Y. Hayakawa, R. Kainuma

CALPHAD 2019（国際学会）

 ４．発表年

 ４．発表年

 ４．発表年

 ４．発表年

 １．発表者名

 １．発表者名

 １．発表者名

 １．発表者名

Calculation of grain boundary segregation in steels by CALPHAD method

BCC-HCP-FCC Multiple Martensitic Transformations in Fe-Co-Cr-Mn High Entropy Alloys

Experimental determination of phase diagrams in the Al-Fe-Si ternary system

Variation of interfacial compositions with increasing reaction time in solid Fe / liquid Zn diffusion couples



2019年

2019年

2020年

2019年

 ３．学会等名

 ３．学会等名

 ３．学会等名

MRS2019（国際学会）

日本金属学会2020年春季大会,

PRICM 10（招待講演）（国際学会）

 ３．学会等名

韓 光植, 大沼 郁雄,　阿部 太一,

H. Ohtani, M. Enoki

 ２．発表標題

 ２．発表標題

T. Abe, M. Shimono

T. Abe, T. Koyama, I. Ohnuma

CALPHAD2019（国際学会）

 ２．発表標題

 ４．発表年

 ４．発表年

 ４．発表年

 １．発表者名

 １．発表者名

 ４．発表年

Experimental determination and computational examination of phase diagrams in the ternary systems involved in High Entropy
Alloys

Study on thermodynamic properties of high entropy alloys",  PRICM 10, Xi’an China, August 18-22, 2019.

Magnetic contributions on the vacancy formation in pure elements

Formation of the thermal vacancy in high entropy alloys

 １．発表者名

 １．発表者名

 ２．発表標題



2020年

2019年

2019年

2019年

 ２．発表標題

 ２．発表標題

 ３．学会等名
情報統合型物質・材料開発イニシアティブ第8回MI2Iフォーラム（招待講演）

 ３．学会等名

 ３．学会等名

 ３．学会等名

TMS2020（招待講演）（国際学会）

Y. Chen, T. Nguyen-Dung and A. Saengdeejing

Y. Chen, T. Nguyen-Dung and A. Saengdeejing

小山敏幸, 鈴木竣, 塚田祐貴

塚田祐貴, 小山敏幸

ACCMS-10（招待講演）（国際学会）

日本銅学会第59回講演大会（招待講演）

 ４．発表年

 ４．発表年

 ４．発表年

 ４．発表年

 １．発表者名

 １．発表者名

High entropy alloy effect on  stability of potential permanent magnets

Effects of Random mixing and  high entropy on stability of promising new permanent magnets

フェーズフィールド法およびデータ同化手法の銅合金への適用

材料組織シミュレーションと機械学習・データ同化

 １．発表者名

 １．発表者名

 ２．発表標題

 ２．発表標題



2019年

2019年

2019年

2019年

 ２．発表標題

 ２．発表標題

 ２．発表標題

 ２．発表標題

 ３．学会等名

 ３．学会等名

 ３．学会等名

 ３．学会等名

金属第59回・鉄鋼第62回中国四国支部講演大会, 本多光太郎記念講演（招待講演）

日本銅学会第59回講演大会（招待講演）

日本金属学会シンポジウム「ハイエントロピー合金の材料科学」（招待講演）

小山敏幸

大谷博司，榎木勝徳

小山敏幸

小山敏幸

革新材料研究センターセミナー（招待講演）

 ４．発表年

 ４．発表年

 ４．発表年

 ４．発表年

 １．発表者名

 １．発表者名

 １．発表者名

 １．発表者名

計算熱力学・計算組織学・材料情報学による材料設計の加速

第一原理計算による銅合金の積層欠陥エネルギーの評価

ハイエントロピー合金における拡散と熱力学

材料設計計算工学へのデータサイエンスの適用



2020年

2018年

2018年

2018年

 ３．学会等名

 ３．学会等名

 ３．学会等名

The 13th World Congress on Computational Mechanics（国際学会）

日本機械学会第31回計算力学講演会

日本機械学会第31回計算力学講演会

 ３．学会等名

石戸大貴, 塚田祐貴, 小山敏幸

鈴木竣, 塚田祐貴, 小山敏幸,

 ２．発表標題

 ２．発表標題

小山敏幸, 鈴木竣, 塚田祐貴

T. Koyama、Y. Tsukada

第67回応用物理学会春季学術講演会（招待講演）

 ２．発表標題

 ４．発表年

 ４．発表年

 ４．発表年

 １．発表者名

 １．発表者名

 ４．発表年

材料組織変化の情報を用いた準安定相のギブスエネルギーパラメーター推定

拡散対データとアジョイント法を活用した材料パラメータ推定

新しい多元系材料ハイエントロピー合金の現状と未来

Microstructure-property analysis accelerated by machine learning technique with phase-field method and image-based property
calculations

 １．発表者名

 １．発表者名

 ２．発表標題



2018年

2018年

2018年

2018年

 ２．発表標題

 ２．発表標題

 ３．学会等名
平成30年度AMICセミナー「産業技術の芽」シーズ発表会（招待講演）

 ３．学会等名

 ３．学会等名

 ３．学会等名

日本金属学会2018年秋期講演大会

松永一努, 塚田祐貴, 小山敏幸, 野本祐春

清水睦博, 塚田祐貴, 小山敏幸,

松永一努, 水谷巧, 松岡佑亮, 塚田祐貴, 小山敏幸,

小山敏幸

日本金属学会・日本鉄鋼協会東海支部第28回学生による材料フォーラム

日本金属学会日本鉄鋼協会東海支部第28回学生による材料フォーラム

 ４．発表年

 ４．発表年

 ４．発表年

 ４．発表年

 １．発表者名

 １．発表者名

機械学習を活用したフェーズフィールド計算手法の改良

機械学習を援用した不均一組織の特徴量と材料特性の関連性の解明

ニューラルネットワークを活用したフェーズフィールド計算手法の改良

フェーズフィールド法・特性計算・インフォマティクスによる次世代材料開発

 １．発表者名

 １．発表者名

 ２．発表標題

 ２．発表標題



2018年

2018年

2018年

2019年

 ２．発表標題

 ２．発表標題

 ２．発表標題

 ２．発表標題

 ３．学会等名

 ３．学会等名

 ３．学会等名

 ３．学会等名

第59回素形材技術担当者会議（招待講演）

本多光太郎・湯川記念合同講演会（招待講演）

東北大学金属材料研究所 計算材料科学センターセミナー（招待講演）

小山敏幸

小山敏幸

小山敏幸

小山敏幸

次世代計測加工技術者養成事業「デジタル技術×モノづくり」セミナー（招待講演）

 ４．発表年

 ４．発表年

 ４．発表年

 ４．発表年

 １．発表者名

 １．発表者名

 １．発表者名

 １．発表者名

計算熱力学および計算組織学の将来展望", 第59回素形材技術担当者会議,

計算組織学の観点から眺めた構造材料研究の最近の進展

計算熱力学・計算組織学・材料情報学の連携による材料開発の加速

CALPHAD法とフェーズフィールド法を活用した先進材料開発



2018年

2018年

2018年

2019年

 ３．学会等名

 ３．学会等名

 ３．学会等名

日本金属学会第163回講演大会

日本金属学会2019春期大会

CALPHAD 2019（国際学会）

 ３．学会等名

Theresa Davey, Nguyen-Dung Tran, Arkapol Saengdeejing, Ying Chen

Theresa Davey, Nguyen-Dung Tran and Ying Chen

 ２．発表標題

 ２．発表標題

H. Ohtani, M. Enoki

矢部岳大, 榎木勝徳, 大谷博司

CALPHAD XLVII（国際学会）

 ２．発表標題

 ４．発表年

 ４．発表年

 ４．発表年

 １．発表者名

 １．発表者名

 ４．発表年

First-principles-only phase diagram for the Al-Ni system

Exploring first principles-based phase diagrams using a modified CALPHAD approach

Thermodynamic approach to grain boundary segregation

モンテカルロ法を用いたMg-Nd合金の時効初期過程の熱力学的検討

 １．発表者名

 １．発表者名

 ２．発表標題



2018年

2018年

2018年

2019年

 ２．発表標題

 ２．発表標題

 ３．学会等名
TMS 2019（国際学会）

 ３．学会等名

 ３．学会等名

 ３．学会等名

日本鉄鋼協会第175回秋期講演大会

大沼郁雄，原徹，大村孝仁,

I. Lee, K. Han, I. Ohnuma, R. Kainuma

M. Egami, I. Ohnuma, M. Enoki, H. Ohtani, E. Abe

K. Han, I. Lee, I. Ohnuma, Y. Hayakawa, R. Kainuma

TOFA 2018（国際学会）

TOFA 2018（国際学会）

 ４．発表年

 ４．発表年

 ４．発表年

 ４．発表年

 １．発表者名

 １．発表者名

CALPHAD法による鉄鋼材料の粒界偏析計算

Phase equilibria in the Zn-Fe-Al ternary system at 450°C

Thermodynamic Evaluation of Segregation and Local Ordering Behavior in Dilute Mg-Zn-Y alloy

Formation reactions of intermetallic compound layers in pure Fe / molten Zn diffusion couple held at 450C

 １．発表者名

 １．発表者名

 ２．発表標題

 ２．発表標題



2019年

2018年

2018年

2018年

 ２．発表標題

 ２．発表標題

 ２．発表標題

 ２．発表標題

日本金属学会2018年秋期大会（招待講演）

 ３．学会等名

 ３．学会等名

 ３．学会等名

 ３．学会等名

TMS 2019（国際学会）

The 13th World Congress on Computational Mechanics（招待講演）（国際学会）

ICM3-2018（招待講演）（国際学会）

I. Lee, K. Han, I. Ohnuma, R. Kainuma

Y. Tsukada, E. Harata, T. Koyama

Ying Chen, Hubin Luo, Lei Wang and Tetsuo Mohri

小山敏幸, 塚田祐貴

 ４．発表年

 ４．発表年

 ４．発表年

 ４．発表年

 １．発表者名

 １．発表者名

 １．発表者名

 １．発表者名

Reassessment of Zn-rich corner phase diagrams in the Zn-Fe-Al ternary system

Microstructure-property analysis accelerated by machine learning technique with phase-field method and image-based property
calculations
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