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Tiのbcc-hcp変態の電子論
西谷滋人(京大)，青木正人(岐阜大)

【研究目的】bcc-hcp 変態は，IV 族の遷移金属のTi ，Zr に見られる同素変態だけでなく，B2 型金属間化
合物の変態機構や拡散を理解するうえでも重要であり多くの研究がなされている．しかし，多くの計算が
おこなわれているZrにおいても，高温でのbcc安定化の原因は
(i) 第一原理計算によれば，電子系の有限温度効果が支配している[1]
(ii)経験的な原子間ポテンシャルによれば，格子系の有限温度効果が支配している[2]

と全く異なった結論に至っている．我々は，Tiを対象に，精度の高い第一原理計算[3]と経験的ポテンシャ
ル[4]を用いて，bcc構造の有限温度での安定性を研究している．ここでは第一原理計算の結果を中心に，い
ままで得られている知見をまとめる．
【計算結果】　(1)基底状態での断熱ポテンシャル曲面
第一原理フルポテンシャルLMTO法を用いてbcc-hcp連続変形に対す
るエネルギー平面上での断熱ポテンシャル曲面を計算した．原子体積
Ωは変形のあいだ一定として，図1に示したようなbcc-hcp変態の連
続変形であるBurger's pathの2種類の変形
λ1：bcc構造の(110)面をhcp基底面に変形するshear，
λ2：bcc構造の(110)面をbcc[1-10]方向にshuffle(N点横フォノンモードに相当)

を加えた．(λ1,λ2) ＝ (0,0) は bcc構造，(1,1)は hcp構造を表す．
図2に変態温度880℃に外挿されたbccの格子定数3.30Åでのトータ
ルエネルギーの変化を示した．この図から分かるようにパラメタ平面
上でhcp構造に対応する点(1,1) が唯一の安定点となっている．bcc構造 (0,0) は，Zrに対する計算結果[5]と
同様に，shuffleに対して強く不安定で， shearに対してもわずかに不安定なlocal maximumになっている．こ
の様子は原子体積の変化によってもほとんど変わらない．
(2)電子系の有限温度効果
第一原理計算によって得られた基底状態の電子状態密度に
Fermi分布にしたがった温度分布を入れ，電子自由エネル
ギーを求めた．bcc-hcp変態の連続変形であるBurger's pathの
うち，原子面のshuffleによるエネルギーの変化は図3のよう
な特徴的な二重井戸型を示す．温度効果を入れても3000Kま
で基本的な形状は変わらない． 3000Kを越えると，bcc相は
格子位置のまわりで局所的に安定となり，さらにhcp相に対
してもより安定となる．
【まとめ】　精密な第一原理計算から，　電子系の有限温度効果
を入れても，bcc相が局所的に安定となるには3000Kという非
常に高い温度が必要であることがわかった．したがって，現実
のbcc相の安定化は電子系だけではなく，格子系の効果が影響
していると結論される．この格子系と電子系の影響を定量的に
見積もるためには，電子系の温度変化を忠実に再現し，格子系
の非調和振動を適切に計算できる原子間ポテンシャルが必要と
なる．
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図1：Burger's pathの模式図．

図３：shuffleモードに対する電子自由エ
ネルギーの変化．

図２：bcc-hcp連続変形の断熱ポテンシャル．
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Results for L-J (I)
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