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研究成果の概要（和文）：　固液界面エネルギーのサイズ依存性に関して分子動力学法を用いて調査を行い
Tolmanの式を用いておおよそ説明することが可能であることを示した。分子動力学法を用いた核生成の計算の結
果、現実的な計算時間で核生成が起きるほど過冷却した場合には、正二十面体の短距離規則性が冷却後即座に現
れることが明らかとなった。Phase-Fieldモデルへの揺動の導入の結果、古典核生成理論に従う結果が得られる
モデルを構築した。

研究成果の概要（英文）：　Size dependence of solid-liquid interfacial energy of Fe was investigated 
by using molecular dynamics calculation. As a result, it is found that the trend of the decrease in 
interfacial energy can be explained by Tolman equation. In addition, the fluctuation was examined by
 molecular dynamics calculation. When the undercooling is sufficiently large to make nucleation 
interval short enough to finish calculation in a practical time, the liquid phase cannot be frozen 
but becomes icosahedral. In introduction fluctuation into phase-field modeling, phenomenological 
modeling was adopted. The result shows that pairs of variants which is stable in terms of elastic 
strain energy was nucleated. Although the fluctuation need to be large to make nucleation happen in 
practical calculation time, the nucleation interval follows classical nucleation theory.

研究分野： 計算材料学

キーワード： Phase-Field法　核生成　熱的搖動　分子動力学法
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1．研究開始当初の背景
（１）核生成・成長を含むマクロモデル
 材料の組織を予測することはその特性を予測
するために非常に重要である為、これまでに核
生成・成長をモデル化し析出物・母相の粒径分
布を予測する試みが多数なされてきた。そのよう
なマクロモデルとしては、析出物のモデリングと
して、
model
ソン・メール・アブラミの式がある。現在では様々
な系へ拡張され、商用の合金の析出のモデル
化にも用いられている。しかし、マトリクスが均一
になるという仮定があり、また、計算前に核の形
状を入力として与える必要がある。
（２）Phase
 Phase
63(1993)410
以降、材料組織の計算・予測手法として様々な
系へ拡張されてきた。しかしながら、モデル自体
が、自由エネルギーが下がる方向に相が変化す
るという仮定を用いている為、核生成を直接考
慮することができず、核を意図的に配置するとい
っ た 対 処 法 が 広 く 行 わ れ て き た 。
Plasticity, 
用いた場合、マクロモデルとは異なり、マトリクス
中の溶質拡散や、核生成サイトなどを考慮でき
るようになったものの、核の形状は事前に入力と
して与える必要があった。核生成確率は核の形
状にも依存する為、この部分を正確にする必要
があると考えられる。
 
2. 研究の目的
 原子レベ
込み、ミクロンスケールでの核生成のシミュレー
ションを可能とすることを目的とする。また、その
モデルの妥当性を核生成頻度の観点から評価
を行う。核生成頻度の観点で現実を再現可能な
モデルを作成できた場合には、よりマクロなモデ
ルにおけるパラメータの決定に
用い、決定することも目指す。
 
3. 研究の方法
（１）分子動力学法
 Large
Parallel 
Comput. Phys., 117(1995)1.
行うことで原子レベルの揺動の定式化、検証を
試みた
によって作成された
Method (EAM) 
Mag.,
BCC-
成されており、溶融のエンタルピーもおおよそ実
験と合うことから今回の目的として適切と判断し
た。計算は
応じて温度制御と圧力制御を行った。
内では能勢‐フーバー法によるサーモスタットを
用いた温度制御を行い、圧力
リング、
制御の
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事前に核を置いたり、アドホックに計算途中に核
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に安定となるように、自動的に核の配置が決定
されるようになる。
 自動的に核配置が決定されることを検証する
為に、ひずみエネルギーにより核配置が決まる
場合の最も単純な条件である、
方晶核生成
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由エネルギー項、界面エネルギー項、弾性ひず
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ルギーを計算した。
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