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研究成果の概要（和文）： 

密度汎関数法の GGA に基づく KKR-Green 関数法の第一原理計算を用いて金属中の不純物原子間

相互作用エネルギーの計算を行い、相互作用のメカニズムを解明した。具体的には、金属中の

添加元素や、不純物元素などを母体金属における不純物原子として考え、母体元素が Fe の場合

を中心として置換型不純物の 2体原子間相互作用エネルギーを中心に周期表に沿って計算した。 

 

研究成果の概要（英文）： 
Using the ab-initio calculations of the KKR-Green’s function method based on the GGA 
of the density functional method, we have calculated the impurity interatomic interaction 
energies in metals and clarified the mechanism of the interactions   
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１． 研究開始当初の背景 

アルミニウム(Al)や鉄(Fe)などの金属材

料に含まれる不純物、あるいは、意図的に添

加した微量元素は材料物性を大きく左右す

る。また、鉄系金属材料の高強度化には、炭

化物や窒化物の析出相が有効であり、古くか

ら利用されているが、更なる強度・延性に優

れた材料を得るため、様々な添加元素が用い

られている。しかしながら、実際の開発にお

ける添加元素の選択は、これまでの経験に基

づいて行われていることや、添加した元素が

材料物性にどのような役割を果たしている

のか明らかになっていないことが多いこと

も事実である。 
一方で、近年の材料分析技術の発展により、 

極微細構造が明らかになるにつれ、材料の性
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図 1 Fe 中の同種不純物原子間相互作用エネルギー
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図 2 相互作用エネルギーの原子間距離依存性 

質が析出相形成の初期過程にできるナノオー
ダーサイズの析出物（添加元素から構成され
るナノクラスター）に大きく左右されること
が分かってきた。このナノクラスターの生成
機構の解明は、材料の組織制御技術の開発、 
また、新たな実用金属材料の開発に不可欠で
ある。実験的には、3 次元アトムプローブ分
析によって、析出相の初期過程にできるナノ
クラスターが検出できるようになってきたが、
そのナノクラスターの生成機構・安定性を原
子レベルで理解するには量子力学を基礎とす
る理論的研究が必要である。 

 
 
２． 研究の目的 

本研究の目的は、我々の開発してきた「密

度汎関数法の一般化密度勾配近似（GGA）とフ

ルポテンシャル KKR-Green 関数法に基づく

（GGA-FPKKR 法の）第一原理電子構造計算プ

ログラムで格子歪効果も取り入れた計算を行

い、代表的な実用金属材料である Al、Fe 中の

添加元素を母体金属に対する不純物原子とし

て扱い、不純物原子－母体原子、不純物原子

－不純物原子間の相互作用エネルギーを算出

してまとめ、相互作用のメカニズムを解明す

る」ことである。 
 
 
３．研究の方法 
密度汎関数法の一般化密度勾配近似(GGA 
(Generalized gradient approximation)) と
full-potential(FP) 
Korringa-Kohn-Rostoker   (KKR)-Green関数
法を基礎とする第一原理計算プログラムを使
用する。本計算法の特長は、「完全結晶系と格
子欠陥系の電子構造が同じ計算精度で求めら
れる」ことである。他の第一原理計算手法で
は、格子欠陥効果はスーパーセル近似や、孤
立クラスター近似等で取り扱わられるが、本
研究の KKR-Green 関数法では、Dyson 方程式
を用いて、格子欠陥効果を完全結晶と同等の
精度で取り扱うことができ、無限結晶中の不
純物系の電子構造を正確に求めることが可能
である。すでに、いろいろな金属・半導体の
平衡格子定数・体積弾性率・原子空孔形成エ
ネルギーの実験結果を高精度で再現できるこ
とを示した（平衡格子定数は 1％以内、体積
弾性率は１0%以内、原子空孔形成エネルギー
は 10％以内）。また、完全結晶のバンド計算
には Screend FPKKR 法の計算が行えるように
なっている。また, 我々の提案した内部エネ
ルギーのクラスター展開の方法で, 不純物原
子の 1体, 2 体, 3 体…の相互作用エネルギー
が一義的に求まる。 
 

４． 研究成果 
(1) 最近接位置の不純物原子間相互作用エネ
ルギー（2体間の相互作用）の計算: 
はじめに、置換型不純物を取扱い、格子歪

を無視した計算を行った。また、相互作用エ
ネルギーは、同種元素間相互作用エネルギー、
および、異種元素間相互作用エネルギーを周
期表に沿って計算し、図１のようにデータベ
ースとしてまとめた。 
 

 
 
 
(2) 不純物原子間相互作用エネルギー（2 体
間の相互作用）の原子間距離依存性 
 Fe中の置換型不純物について第２近接以遠
の不純物原子間相互作用エネルギーの原子間
距離依存性を計算して、不純物元素毎に図 2
のようにまとめた。 
 
 

 
 
 
 
 
 
 
(3) 浅い内角電子の取扱いの重要性について 
 不純物元素に浅い内殻電子がある場合の相
互作用エネルギーについては、例えば、Sc の
場合は 3p 電子を殻としてではなく、価電子と
して取り扱う必要があることを両者の計算を
行うことによって示した。 
 
 
(4) 原子空孔を取り扱うことの重要性 
 不純物原子が、母体原子に比べてサイズが
極めて大きい場合には、不純物原子の最近接
位置に原子空孔がくることにより相互作用エ
ネルギーが大きく変化することがわかった。 
 



 

 

(5) Fe 中の PAC プローブと不純物の相互作用
エネルギー 
 本研究の計算精度を調べるために、高精度
の PAC 実験による計算結果との比較を行い、
Fe 中の Sn-Co、Sn-Ni 等の相互作用エネルギ
ーについて、実験値をよく再現する。また、
Sn-Ga などの系では、２原子周りの格子歪を
取り扱うことが重要との結論を得たので、プ
ログラムコードを改良・拡張していく必要が
ある。 
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