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１．研究目的 

マグネシウム合金、アルミニウム合金、チタン合金といった軽金属は、その軽量性

と高強度により、自動車、航空宇宙、電子機器など幅広い分野で使用されている。し

かし、その機械的特性は合金組成だけでなく、その製造プロセスや冷却条件に大きく

依存するが、合金化した際の添加元素の役割については不明な点が多い。 
その中でも Ti–6Al–2Sn–4Zr–2Mo (Ti-6242)合金 (wt.%) は耐熱性と高温域での耐

クリープ性に優れることから, 航空機用ガスタービンの高温部材などに使用されてい

る. 1) 一方で, 本合金は切削加工性が低いという課題を有しており, 近年では, 積層造

形法, 特にレーザー粉末床溶融結合法(L-PBF)による形成が注目されている. L-PBF で

は, 粉末にレーザーを照射して局所的に溶融・凝固させることで, 所望の形状に造形

することができる.  
この過程では, メルトプールと呼ばれる局所領域において急速な溶融・凝固が生じ

る. 2) その際の具体的な冷却速度や, 各元素の原子レベルでの凝固ダイナミクスは十分

には明らかになっていない. 特に L-PBF 特有の超急冷凝固プロセスは, 元素の偏析，

短距離秩序，および相形成を通じて微細組織に影響を与えると考えられる. さらに, 
このような組織の違いは, 最終的な機械的特性を支配する重要な因子となる.  
一方、熊本大学で開発された長周期積層構造を有する高強度 Mg–Zn–Y 合金におい

ても, 破壊靭性値などの巨視的な機械的特性は，単ロール式液体急冷におけるロール

周速によって変化する Mg薄帯の組織に強く依存することが実験で明らかとなってい

る. しかしながら，急冷薄帯内部における局所的な冷却速度や熱勾配の測定は，実験

的にはほぼ不可能である.  
そこで本研究では，Mg–Zn–Y 合金の単ロール液体急冷プロセスに対する熱流体シ

ミュレーションを行い，銅ロールの回転速度に対する急冷薄帯の温度分布と流速の違

いを定量的に評価することで，組織形成メカニズムの解明を試みてきた. しかし, 熱
流体シミュレーションの入力パラメータとなる過冷却液体の粘性値や熱伝導率の温度

依存性といった物性値は, 熱流体シミュレーションの結果に大きな影響を与えるにも

関わらず, 実験的に取得することは困難であり, またデータベースが不足している現
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状にある. そのため, 材料組成, すなわち元素間の結合状態を反映した熱流体シミュレ

ーションは未だ実現できていない.  
 

２．研究成果の内容 
本研究課題では，Ti–6Al–2Sn–4Zr–2Mo（wt.%）合金および Mg–Zn–Y 合金を対

象として，分子動力学（MD）シミュレーションを用いた物性値予測および凝固ダ

イナミクス解析を実施した．特に，粘性値や熱伝導度などの輸送特性は，各元素の

拡散挙動と密接に関係していることから，凝固過程における各元素の拡散係数を

評価するとともに，局所構造解析を行った．局所構造の評価には，動径分布関数

（Radial Distribution Function: RDF）およびボロノイ指数解析を用いた． 
第一原理 MD 計算には，平面波基底および Born–Oppenheimer Molecular 

Dynamics（BOMD）法に基づく Vienna Ab initio Simulation Package (VASP)を
用いた．計算は原子数 N，体積 V，温度 T を一定とする NVT アンサンブル条件

下で実施した．時間刻み（time step）は Ti-6242 合金および Mg–Zn–Y 合金のい

ずれに対しても 2 fs とし，温度制御には Nosé–Hoover サーモスタットを使用し

た． 
Ti–6Al–2Sn–4Zr–2Mo（wt.%）合金については，組成を Ti–10.57Al–0.80Sn–

2.085Zr–0.99Mo（at.%）へ換算し，第一原理MD 計算で現実的に取り扱い可能な

128 原子系へ割り当てた．その結果，Ti: 109個，Al: 14個，Sn: 1個，Zr: 3個，

Mo: 1個となった．しかし，Sn および Mo 原子数が極めて少なく，平均二乗変位

（Mean Squared Displacement: MSD）や動径分布関数の時間平均など，統計的

解析を行う上で十分なサンプル数が得られないという問題があった．そこで本研

究では，統計精度を優先し，Sn および Mo を省略した Ti–Al–Zr モデル合金を用

いて原子拡散挙動および局所構造解析を実施した． 
その後，GPGPU を利用した第一原理MD 計算の高速化を行い，Miyabi-G にお

いて VASP の GPU実装版を用いることで大規模計算を実現した．その結果，Ti–
Al–Zr–Sn–Mo 合金について 250 原子規模の第一原理 MD シミュレーションが可

能となり，Sn および Mo を含む実組成に近いモデルでの解析を実施できた．これ

により，各元素の拡散係数の温度依存性や，冷却過程における短距離秩序形成の特

徴をより詳細に解析することが可能となった． 
さらに，Mg–Zn–Y 合金については，第一原理MD 計算データを教師データとし

て機械学習ポテンシャルを構築し，大規模 MD シミュレーションを実施した．機

械学習ポテンシャルを用いることで，第一原理計算と比較して大規模かつ長時間

のシミュレーションが可能となり，過冷却液体状態における粘性値の温度依存性を

Green–Kubo 法に基づいて評価した．得られた粘性値を熱流体シミュレーション

へ入力することで，単ロール液体急冷法におけるロール周速と流動状態，冷却速度，
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および急冷薄帯形成との関係について解析を進めた． 
 

３．学際共同利用プログラムが果たした役割と意義 
本研究では計算規模の拡大に伴い，スーパーコンピュータ環境の性能向上が研究

の進展に直接的に寄与した．九州大学スーパーコンピュータシステム「玄界」では，

128 原子系に対する第一原理 MD 計算において，1 週間 2 ノード占有（ノードあ

たり 120コア）で約 4500 MD ステップの計算が可能であった．一方，GPU を活

用可能な Miyabi-G（東京大学・筑波大学共同スーパーコンピュータ）を利用する

ことで，250 原子系という大規模モデルに対しても，6日間で約 3300 MD ステッ

プの第一原理MD 計算を実施することが可能となった． 
 
これにより，従来の 128 原子の比較的小さな構造モデルでは統計精度の観点から

十分に取り扱うことが困難であった Sn や Mo などの微量元素を含む実組成系につ

いても解析可能となり，急冷凝固過程における元素拡散や局所構造形成をより実

材料に近い条件で評価できるようになった．このように，学際共同利用プログラム

による先進的計算資源の利用は，本研究の大規模化・高精度化を支える重要な基盤

となった． 
 

４．今後の展望 
今後は，Ti–6Al–2Sn–4Zr–2Mo 合金および Mg–Zn–Y 合金について，より長時

間かつ大規模な MD シミュレーションを実施し，冷却速度と局所構造形成との関

係を系統的に明らかにする予定である．特に，短距離秩序形成や元素偏析が，最

終的な相形成および機械特性へ与える影響について詳細に解析する． 
また，Mg–Zn–Y 合金については，機械学習ポテンシャルをさらに高精度化し，

粘性値や熱伝導率などの輸送特性をより高精度に予測することで，熱流体シミュ

レーションとの連携を強化する予定である．さらに，将来的には積層造形プロセス

や急冷凝固プロセスにおける微細組織形成予測へ展開し，軽金属材料の高性能化

およびプロセス最適化への応用を目指す． 
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